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Weglowodany s3g jedng z kluczowych grup zwigzkow jakie sg zaangazowane
w budowe oraz funkcjonowanie zywych organizmoéow. W odréznieniu od badan nad innymi
biomolekutami, np. biatkami, lipidami czy tez kwasami nukleinowymi, analogiczne badania nad
strukturg, konformacjg oraz rolg weglowodandw w uktadach biologicznych sg znacznie mniej
zaawansowane.

Gtownym celem projektu jest stworzenie narzedzi obliczeniowych do efektywnego
badania zachowania weglowodandéw oraz uktadéw zawierajgcych weglowodany droga
symulacji dynamiki molekularnej. Narzedzia te bedg mie¢ charakter tzw. pdl sitowych, czyli
zestawow parametréow przyblizajgcych oddziatywania jakie wystepujg w realnych uktadach.
W odréznieniu od wielu istniejgcych pdl sitowych, pragniemy skupi¢ sie na tzw. modelach
gruboziarnistych (coarse-grained), ktére opierajg sie na uproszczonej reprezentacii
czgsteczek, wprowadzajgc pseudoatomy symulujgce zachowanie grup rzeczywistych
atoméw. Pozwala to na znaczne zwigkszenie efektywnosci prowadzonych symulaciji i, co za
tym idzie, rozpatrywanie uktadéw o wigkszych rozmiarach oraz procesoéw przebiegajgcych
w szerszej skali czasowe;.

Zamierzamy stworzy¢ spoéjny zestaw parametrow obejmujgcy szereg naturalnych
weglowodandw, posiadajgcych rozmaite funkcjonalizacje, rézne typy wigzanh glikozydowych,
mozliwe rozgatezienia w tancuchu, itp. Ww. parametry bedg kompatybilne z tymi juz
istniejgcymi i dedykowanymi innym rodzajom biomolekut (biatka, lipidy, kwasy nukleinowe...).
Taka kombinacja w dalszej perspektywie umozliwi badania nad szerokim zakresem
rzeczywistych uktadow w ktérych weglowodany znajdujg sie w kontakcie z innymi naturalnymi
czgsteczkami.

Dodatkowo, w ramach projektu, stworzone parametry zostang uzyte do badan nad
wybranymi uktadami i procesami zachodzgcymi z udziatem naturalnych polisacharydéw.



