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Woda jest podstawg zycia na Ziemi. Okolo 60-70% masy dorostego czlowicka stanowi
woda. Jej ubytki powoduja powazne konsekwencja dla naszego organizmu, a znaczace
odwodnienie prowadzi do $mierci. Jednym z kluczowych pytan jest, jaka role pelni woda w naszym
organizmie. Czy woda to tylko rozpuszczalnik, czy moze co$ wigcej?

Jednym z glownych budulcow naszego ciala sg biatkka, ktore sa odpowiedzialne za kurczenie
si¢ mig$ni, ruch, transport substancji w naszym organizmie, ochrong¢ przed patogenami, a takze
stanowig elementy budulcowe oraz pehig wiele innych funkcji. Biatkka sg syntezowane w formie
liniowego Iancucha, ktory nastgpnie przyjmuje okreslony ksztalt w procesie zwijania. Wnetrze
biakka jest hydrofobowe, jednak czasteczki wody sg obecne Wewnatrz struktur niektorych bialek. Po
CO natura umiescita tam czasteczki wody 1 jaka role pelia? Jaka funkcje spelia woda w procesie
zwijania si¢ bialek? Na te pytania postaramy sie odpowiedzie¢ badajac na poczatku jak
poszczegdlne reszty aminokwasowe oddzialya z woda. Czy woda wigze si¢ sinie do tych
czagsteczek czy racze] wymieniana jest szybko na innego partnera. Nastepnie zbadamy jak rdzne
biatlka oddzalya si¢ z woda. Poniewaz jest to niezwykle trudne do zbadania przy uzycuu metod
eksperymentalnych, w tym projekcie badawczym uzyjemy metod komputerowych do zbadania tego
procesu. Dodatkowo badania komputerowe pozwalaja na modyfikacje wiasciwosci wody 1 zbadania
jakie cechy wody sg tak istotne dla bialkek. Wykorzystamy rozwijany od ponad 20 lat model do
symulacji biakek 0 nazwie UNRES. Model ten wykazal swojg skutecznos¢ wielokrotnie, my za$
planuyjemy jego dalszy rozwdj by moc zbadaé czasteczki wody oddzialujace z biatkami.

Kolejnym waznym rozpuszczalnikiem wystepujacym w naszym organizmie sg lipidy.
Czasteczki te nie lubig oddzalywa¢ z wodg i nie mieszaja si¢ z nig. Lipidy tworza blony, ktore
oddzielaja wnetrze komorki od $wiata zewnetrznego, dzela réwniez komorke na poszczegdine
segmenty. Aby prawidlowo pemi¢ swoje funkcje, komdrki musza jednak oddzialywaé ze $wiatem
zewnetrznym. W drugiej czesci projektu bedziemy bada¢ jak funkcjonujg biatka, ktore sg zanurzone
w drugim najwazniejszym rozpuszczalniku naszego organizmu — w lipidach. W jaki sposob
przekazywany jest sygnat z zewnatrz do wngtrza komoérki. Jak komorka decyduje jakie substancje
wpusci¢ a jakich nie wpuszcza¢ oraz jak dzalaja toksyny biatkkowe, ktére niszcza blong lipidowa?
Na te pytania postaramy si¢ odpowiedzie¢ wykorzystujac metody chemii obliczeniowej i program
UNRES. W pierwszym etapie zbadamy jak poszczegdlne reszty aminokwasowe oddzialujg z
lipidami, nastgpnie za§ zbadamy jak tworza si¢ pory w lipidach. Przeprowadzimy rowniez
symulacje w celu zbadania, jak przekazywany jest sygnat do wnetrza blony komorkowe;.



