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RNA (kwas rybonukleinowy) jest unikatowa makroczasteczka chemiczna,
ktora moze funkcjonowa¢ w organizmach zywych na rézne sposoby. Na najbardziej
podstawowym poziomie budowy chemicznej, RNA przypomina DNA. Podobnie jak
DNA, jest to liniowy polimer zbudowany z duzej liczby ,,budulcow” A, C, G, i U,
potaczonych ze soba liniowo jak koraliki na sznurku. W pierwszym przyblizeniu
RNA wyglada jak potowa podwdjnej helisy DNA i wykazuje tylko kilka pozornie
matych roznic chemicznych. Podstawowe budulce DNA i RNA sg bardzo podobne -
RNA ma tylko dodatkowy atom tlenu w czasteczce rybozy (co odrdznia t¢ czasteczke
od deoksyrybozy w DNA i ttumaczy r6znice w nazwie RNA i DNA). Poza tym jeden
z elementow budulcowych RNA, uracyl (U), nie posiada matej grupy chemicznej
zwanej metylem, w poréwnaniu do tyminy (T) w DNA.

W komorkach organizmow zywych, w tym ludzi, RNA petni jednak bardzo
odmienne role od tych zarezerwowanych dla DNA. RNA moze przekazywaé
informacj¢ genetyczng z DNA do bialek. Ponadto wykazano, ze wiele czasteczek
RNA katalizuje reakcje chemiczne w komorkach. Co wigcej, czasteczki RNA petnig
wiele 1ol regulacyjnych, ktore sg kluczowe dla komoérek - na przyktad moga
nadzorowac i wigcza¢ lub wylgcza¢ procesy przeprowadzane przez inne czasteczki
biologiczne. Czasteczki RNA sg glownymi regulatorami komoérek i sg absolutnie
niezbedne do Zycia na poziomie molekularnym.

Funkcje komoérkowe 1 molekularne RNA zaleza od ich struktur
przestrzennych, ktore z kolei zalezg od tego, jak sekwencja blokéw budulcowych
RNA samorzutnie uktada si¢ w przestrzeni, zalezne od tego jak poszczegélne bloki
budulcowe oddziatujg ze soba. Co ciekawe, cztery podstawowe budulce RNA moga
by¢ chemicznie modyfikowane przez maszyny komorkowe na wiele réznych
sposobow, dajac ponad 150 réznych pochodnych wariantow, ktore oddziatlujg ze soba
w odmienny sposob! Te modyfikacje podstawowych elementéw konstrukcyjnych
moga wptywac na strukturg czasteczek RNA, a takze na zdolno$¢ tych czasteczek do
oddziatywania z innymi czgsteczkami w komorce.

Struktura RNA moze by¢ badana do$wiadczalne, ale jest to dtugi i zmudny
proces badawczy. W tym celu mozna takze wykorzystywa¢ symulacje komputerowe.
Naukowcy opracowali rozne metody stuzgce do modelowania komputerowego, jak
sekwencja RNA uktada si¢ w przestrzeni, aby przyja¢ biologicznie istotny ksztatt.
Takze nasz zespot opracowat program nazwany SimRNA. Jednak jak dotad zadna z
istniejagcych metod nie jest w stanie uwzgledni¢ wplywu chemicznych modyfikacji
czterech podstawowych elementéw budulcowych na to, jak czasteczki RNA uktadaja
si¢ w przestrzeni.

Nasz projekt badawczy opisuje jak planujemy opracowaé nowy program
komputerowy do modelowania molekularnego czasteczek RNA zawierajacych
modyfikacje chemiczne. Zaczniemy od istniejgcych prototypow naszych programow
komputerowych i rozbudujemy je o nowe dane otrzymane na podstawie serii analiz,
obejmujacych potaczenie badan obliczeniowych i do$wiadczalnych. Projekt bedzie
realizowany przez interdyscyplinarny zespét naukowcow, w tym programistow
komputerowych, naukowcow specjalizujacych si¢ w symulacjach komputerowych i
analizie danych oraz biochemikow.

Oczekiwane rezultaty tego projektu beda miaty duze znaczenie dla
zrozumienia procesow komorkowych, ktore wiaza si¢ z dziataniem czasteczek RNA,
a w przyszlosci moga znalez¢ praktyczne zastosowanie w biotechnologii i medycynie.
Uzyskane przez nas wyniki badawcze przyczynia si¢ do lepszego zrozumienia
zalezno$ci miedzy sekwencja, struktura i funkcja czasteczek RNA.



