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Zrozumienie interakcji biatek z nanoczasteczkami (ang. nanoparticles, NPs) ma kluczowe znaczenie dla
racjonalnego projektowania nowych narzedzi w nanobiotechnologii, nanomedycynie czy inzynierii
biomaterialdow. Metody teoretyczne, a zwlaszcza symulacje dynamiki molekularnej, sa szeroko
stosowane do badania mechanizmow wigzania biatek do powierzchni NPs, wptywu NPs na strukture
natywna biomolekut (np. utrate struktur drugorzedowych i/lub trzeciorzedowych) czy termodynamiki i
kinetyki adsorpcji. Wyzwania oraz ograniczenia zwigzane z konwencjonalnymi metodami dynamiki
molekularnej w tego typu badaniach, wynikaja gléwnie z wysokiego poziomu ztozonosci przestrzeni
konformacyjnej bialek z wieloma stanami metastabilnymi oddzielonymi barierami o wysokiej energii,
ktére determinuja ruch biomolekuty. Aby rozwigza¢ ten problem, w ostatnich latach wprowadzono
wiele zaawansowanych metod ulepszonego probkowania (ang.enhanced sampling), takich jak
hamiltonian replica-exchange, bias-exchange metadynamics czy metadynamics, ktore umozliwiajg
doktadne probkowanie przestrzeni konformacyjnej badanych uktadow. Jednakze, wybor odpowiedniej
metody jest $cisle powigzany z biologicznymi fizycznymi wlasciwo$ciami uktadu, a w szczegdlnosci z
jego rozmiarem. Dodatkowo, skuteczno$¢ wiekszosci z wymienionych metod jest silnie uzalezniona od
wlasciwego doboru zestawu collective variables (CVs). Jezeli wazna CV zostanie pominigta,
obserwowane mechanizmy moga by¢ jakosciowo bledne. Pomimo iz Kierownik projektu posiada
doswiadczenie w prowadzeniu badan z wykorzystaniem metod dynamiki molekularnej, to
dotychczasowe prace skupialy si¢ wokotl projektowania uktadéw do dostarczania lekéw, bez
zaangazowania bialek. Jednakze, majac na uwadze znaczacg role¢ metod enhanced sampling w
zrozumieniu interakcji biatek z nanoczasteczkami wyjazd na miesigczny staz naukowy miatby na
celu:1.oméwienie metod umozliwiajacych wyznaczenie:*mechanizmu faldowania biatek w obecnosci
NPs, *energii wigzania bialek do powierzchni NPs; 2. doskonalenie w zakresie prowadzenia symulacji
enhanced sampling za pomocg pakietu PLUMED oraz jego implementacja z programami do dynamiki
molekularnej takimi jak LAMMPS iGROMACS; 3. weryfikacj¢ probleméw zwigzanych ze ztym
doborem metody enhanced sampling oraz CVs do analizowanej wtasciwosci uktadu; Powyzsze zadania
beda realizowane dla uktadow analizujacych: a) wptyw weglowych kropek kwantowych (ang. Carbon
Quantum Dots, CQDs) na dwa peptydy reprezentujace dwie najwazniejsze struktury drugorzedowe w
biatkach tj. helis¢ alfa i zwrot beta, b) oddziatywania CQDs z szeregiem aminokwasow roznigcych si¢
od siebie polarno$cig tancucha bocznego. Ze wzgledu na swoje unikalne wtasciwosci CQDs cieszg si¢
duzym zainteresowaniem w wielu dziedzinach, jednakze z uwagi na fakt, iz jest to stosunkowo nowa
klasa nanomaterialow weglowych, zwigzek pomigdzy ich wlasciwosciami, a sposobem w jaki
oddziatuja z biatkami pozostaje w duzej mierze nieznany. Tym samym, efektem realizacji
prezentowanego projektu, oprocz pozyskania wiedzy na temat stosowania metod enhanced sampling do
modelowania biatek, moze by¢ uzyskanie nowych informacji na temat kluczowych interakcji biorgcych
udzial w wigzaniu aminokwasow do CQDs oraz wplywu nanomateriatu na drugorzedowa strukturg
biatek.



