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Blona komérkowa to dwuwarstwa lipidowa, ktéra oddziela komérke od Srodowiska. Oprécz tego btona
komérkowa odpowiada za utrzymanie gradientu elektrochemicznego migdzy wnetrzem komorki, a jej otoczeniem
oraz uczestniczy w procesach zwiazanych ze wzrostem komorki, przekazywaniem sygnatu oraz odpowiedzia
immunologiczng. Tak wielka liczbe funkcji btona komérkowa zawdzigcza zawartym w niej biatkom, ktére
w swej strukturze zawieraja a-helisy badZ $-beczki. Na dziatanie bialek btonowych wptywaja takie czynniki,
jak: temperatura, pH, potencjat blonowy, obecnos¢ oddziatujacych z nimi czasteczek, jak réwniez kompozycja
lipidowa btony. Do tej pory poznano tysiace réznych fosfolipidéw bioracych udzial w tworzeniu btony, a odmienna
kompozycja lipidowa prowadzi do réznicowania blon migedzy soba ze wzgledu na: grubos$¢, upakowanie,
zakrzywienie, ptynno$¢ blony czy temperature przejscia fazowego.

Poniewaz biatka i lipidy rdéznig si¢ dlugoscia fragmentéw hydrofobowych, tak zwane "niedopasowanie
hydrofobowe" pojawia sig, ilekro¢ te dwie dlugosci r6znig si¢ znacznie. Biatka, by zmniejszy¢ energi¢ wynikajaca
z niedopasowania hydrofobowego, asocjuja ze soba, zmieniaja swoja orientacj¢ w blonie lub indukuja zmiany
konformacyjne biatka badz fosfolipiddw obecnych w bliskim kontakcie z biatkiem. Asocjacja biatlek w wyniku
niedopasowania hydrofobowego obserwowana jest dla wielu prostych biatek, jak réwniez i dla duzych uktadéw,
takich jak receptory. Niedopasowanie hydrofobowe uwaza si¢ za jeden z kluczowych mechanizméw segregacji
biatek migdzy organellami komérkowymi.

Podobnie, na dziatanie bialek wptywa upakowanie lipidéw, ktére wynika z nasycenia wiazafi w tadcuchach
acylowych lipidéw oraz obecnosci steroli. Zréznicowana kompozycja lipidowa btony moze prowadzi¢ do
utworzenia domen o réznym stopniu upakowania lipidéw, ktére nie mieszaja si¢ ze sobg oraz rdznig si¢ migdzy
soba ptynnoscia i wspéiczynnikiem dyfuzji. Uwaza sig¢, ze upakowanie lipidow wspomaga wiazanie si¢ biatek ze
soba, na co wskazuja wyniki badafi eksperymentalnych nad niektérymi kompleksami biatkowymi. Z drugiej strony,
aby zapewni¢ poprawne funkcjonowanie w blonie, biatka wykazuja tendencje do selektywnego lokalizowania sig¢
w jednej z domen.

Od lat prowadzone sa badania eksperymentalne i komputerowe z wykorzystaniem bialek czynnych
biologicznie, aby okresli¢ wptyw niedopasowania hydrofobowego oraz upakowania lipidéw na asocjacj¢ biatek
i ich podzial migdzy domeny btony.  Dodatkowo, aby utatwi¢ badania nad zjawiskami zwigzanymi
z niedopasowaniem hydrofobowym zaprojektowano proste, modelowe biatka WALP. Jednakze, we wszystkich
dotychczas przeprowadzonych badaniach nalezy uwzglednic¢ obecnosé specyficznych oddziatywan migdzy biatkiem
a btona, ktére wynikaja z okreslonej sekwencji aminokwasowej biatka.

Celem naszych badan jest ustalenie, jak niedopasowanie hydrofobowe i upakowanie lipidéw wptywaja na
asocjacj¢ biatek i podzial migdzy domeny blony, wykorzystujac do tego symulacje dynamiki molekularne;j.
Zaproponowany przez nas uproszczony model helisy transbtonowej wyklucza obecnos¢ specyficznych oddziatywan
migdzy helisami oraz z lipidami. Spodziewamy si¢, ze wynikiem naszych badar jest uzyskanie prostej zaleznosci,
jak niedopasowanie hydrofobowe, oraz upakowanie lipidéw wplywa na asocjacj¢ bialek i podzial migdzy
domenami btony. Nasze przewidywania chcemy zweryfikowaé zaréwno na biatku modelowym WALP, jak i na
innych biatkach aktywnych biologicznie.



