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Postuluje sie, ze kwas rybonukleinowy (RNA) lezat u podstawy powstania zycia na
Ziemi. Na najbardziej podstawowym poziomie budowy chemicznej RNA przypomina
DNA. Podobnie jak DNA, jest to liniowy polimer reszt nukleotydowych, adeniny (A),
cytozyny (C), guaniny (G) i uracylu (U), potgczonych ze sobg w sekwencje, niczym
koraliki na sznurku. Czgsteczki RNA mogg przechowywaé informacje genetyczne
podobne do DNA i posredniczy¢ w katalizowaniu reakcji chemicznych, podobnie jak
enzymy biatkowe. Dlatego ,Hipoteza Swiata RNA” sugeruje, ze najbardziej prymitywne
formy zycia mogty polega¢ wytagcznie na RNA zaréwno w celu przechowywania
informacji genetycznej, jak i katalizowania reakcji chemicznych. Nawet
najnowoczesniejsze komérki we wszystkich krolestwach zycia zawierajg rozne klasy
RNA, ktore wykonujg wiele czynno$ci, od przetwarzania informacji po katalize, ktora
ma ogromne znaczenie dla funkcjonowania i rozwoju komorek. Aby zrozumiec, jak
dziatajg czgsteczki RNA, konieczne jest okreslenie ich trojwymiarowych (3D) struktur
atomowych.

Doswiadczalne wyznaczanie struktur trojwymiarowych RNA na poziomie atomowym
jest pracochtonne i trudne, dlatego dla wiekszosci poznanych sekwencji RNA nie jest
znana struktura 3D. Aby rozwigzac ten problem, opracowano metody obliczeniowe.
Jednak wszystkie metody teoretyczne majg rézne ograniczenia i generalnie nie sg w
stanie doktadnie przewidzie¢ struktur dla sekwencji RNA dtuzszych niz 100 reszt
nukleotydowych, chyba ze sg wspomagane dodatkowymi danymi doswiadczalnymi.

Z tego wzgledu proponuje podejscie do modelowania trojwymiarowej struktury RNA,
tgczgce zalety teoretycznych metod przewidywania struktury z analizg danych
doswiadczalnych. Proponowane oprogramowanie bedzie opiera¢ sie na SimRNA -
pakiecie do modelowania, opracowanym wczesniej w laboratorium, w ktérym
odbywam staz podoktorski. Opracuje nowe algorytmy do wykorzystania danych z
krystalografii rentgenowskiej, mikroskopii krioelektronowej i / lub metody SAXS. Te
dane eksperymentalne zostang wykorzystane jako “pomoc” dla algorytmow w
prowadzeniu symulacji obliczeniowej, co spowoduje efekt synergii i w rezultacie
doprowadzi do duzo doktadniejszych predykcji struktury. Nowe oprogramowanie
sprawi, ze doswiadczalne okreslanie struktur RNA bedzie tatwiejsze i mniej
pracochtonne. Dzieki temu bedziemy mogli pozna¢ mechanistyczne szczegoty
dotyczgce czgsteczek RNA, co wptynie na przyspieszenie zaréwno badan
podstawowych ich funkcji, jak i umozliwi analizy prowadzace do ich praktycznych
zastosowan.



