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Gtéwnym celem projektu jest zrozumienie, w jaki sposdb mozna skuteczniej
identyfikowa¢ nowe zwigzki chemiczne, ktéore moga wykazywac aktywnos¢ wobec
makroczgsteczek biologicznych, takich jak enzymy czy receptory. Ludzkos¢ od dawna
szuka sposobu na przewidywanie wptywu zwigzkéw chemicznych na wazne biologicznie i
medycznie cele. Pomogtoby to w szybszym projektowaniu nowych i bezpieczniejszych
lekéw (np. zwigzkéw hamujgcych zmutowane biatko powodujgce chorobe). Zwigzek
chemiczny (np. lek) oddziatuje z celem molekularnym w sposéb dynamiczny, oba sg
‘elastyczne” i dopasowujg do siebie. Niestety obecnie wykorzystywanych metodach
obliczeniowych niezwykle trudno ujg¢ ten efekt.

Projekt ma na celu systematyczne zajecie sie tym problemem, proponuje nowy sposob
uwzglednienia dynamicznej natury interakcji ligand-receptor. Aby osiggnac¢ ten cel,
koncentruje sie na zastosowaniu specjalnie zaprojektowanej procedury obejmujgcej
dokowanie molekularne i krotkie symulacje dynamiki molekularnej w celu wygenerowania
zroznicowanego zestawu dynamicznych komplekséw biatko-ligand. W potgczeniu z
ekstrakcjg deskryptorow ten rodzaj dynamicznych interakcji cel-ligand dostarcza nowy
rodzaj danych, ktore mozna wykorzysta¢ do trenowania metod uczenia maszynowego i
predyktorow opartych na uczeniu gtebokim (ang. deep learning). Modele predykcyjne
opracowane w ramach tego projektu zostang przetestowane w szczegdlnosci na
biologicznie istotnych celach, dla ktérych obecne metody obliczeniowe sg
niewystarczajace.

Wyniki tego projektu pomoga poszerzy¢ naszg wiedze na temat réznych mechanizmow
wigzania wykorzystywanych przez nature do regulacji proceséw komdrkowych.
Metodologia i narzedzia, ktore zostang opracowane, mogg stac¢ sie w niezwykle przydatne
przy opracowywania nowych zwigzkéw lub pochodnych zwigzkow juz znanych. Wszystkie
zestawy danych oraz modele bedg publicznie dostepne, gotowe do testowania i
ponownego wykorzystania dla spotecznosci naukowej oraz zainteresowanego

spoteczenstwa.



