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Interakcje kwas nukleinowy (NA)-biatko w komérce odgrywaja istotna role w réznych procesach
biologicznych, takich jak synteza bialek, ekspresja genow, przetwarzanie RNA, replikacja wirusa,
obrona komoérkowa i regulacja rozwoju. Eksploracja tej interakcji w badaniach terapeutycznych jest
przede wszystkim ograniczona ze wzgledu na niedostepno$¢ funkcji punktacji, ktéra moze zrozumiec¢
rézne skladniki kompleksu makroczasteczkowego, takie jak biatko, DNA, RNA i ligandy w jednolitej
reprezentacji. Celem tego projektu jest zastosowanie modelowania gruboziarnistego do kompleksow
NA-biatko-ligand, pierwsza tego rodzaju préba i zbadanie interakcji preferencyjnych na poziomie
makroskopowym. Innowacyjnym elementem tego projektu jest trenowanie tego potencjatu interakcji w
ramach glebokiego uczenia o nazwie SimNPL, ktéry stanowi potencjal do oceny ligandéw
oddziatujacych z biatkiem NA i nadaje priorytet czasteczkom o lepszej punktacji w konfiguracji
eksperymentalnej. Program SimNPL bedzie testowany na wybranych kompleksach: HIV-1 odwrotna
transkryptaza-kompleks DNA (silny lek HIV-1), SARS-CoV-2 z nspl3 (silny lek SARS-CoV-1),
helikazy DNA (silny lek przeciwnowotworowy) . Projekt przewiduje natychmiastowy i dlugotrwaty
wplyw na szybkie promowanie krajobrazu terapeutycznego matych czasteczek nakierowanych na NA,
z cennymi implikacjami w programach odkrywania lekow.



