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Opis:

Biatka to jedne z najwazniejszych biologicznie czynnych zwigzkdédw chemicznych, ktére petnig szereg
funkcji w organizmach zywych: budulcowe, magazynujgce, transportujgce, enzymatyczne czy regulacyjne.
Jednakze, aby biatka mogty wydajnie petni¢ swojg role, muszg posiadaé prawidtowg strukture, ktérej
znajomosc¢ jest zazwyczaj niezbedna do prowadzenia badan naukowych. Oprécz metod eksperymentalnych,
biatka mozna badad takze przy uzyciu metod komputerowych, ktére czesto okazujg sie znacznie tansze
i umozliwiajg badanie zjawisk na poziomie niedostepnym dla metod doswiadczalnych. Z tego powodu,
celem projektu jest rozszerzenie i udoskonalenie istniejgcych pél sitowych i wykorzystanie ich do zbadania
roli wigzan disulfidowych w biatkach. Wigzania disulfidowe sg powszechne i wystepujg u ponad 23% biatek
zdeponowanych w bazie struktur biatkowych, ale ich funkcja u wiekszosci z biatek i peptyddw nie jest do
konica poznana. Przez dtugi czas uwazano, ze wigzania disulfidowe petnig jedynie funkcje stabilizacyjna, lecz
wraz z rozwojem nauki poznano, ze czesto ich funkcja jest zupetnie inna, a czasami ich obecnos¢ moze wrecz
obniza¢ stabilnos¢ biatka. Dla przyktadu, wiele toksyn posiada wigzania disulfidowe, ktérych gtéwng funkcja
jest utrudnienie strawienia przez organizm, na ktéry majg oddziatywaé. W przypadku wielu peptyddw,
ligandow receptoréw, wigzania disulfidowe sg konieczne do usztywnienia taricucha i nadania biatku
odpowiedniego ksztattu — jedynie takie czgsteczki mogg sie zwigzaé z receptorem i by¢ aktywne. Okryto
takze, ze w niektérych przypadkach wigzania disulfidowe sg niezbedne do otrzymania poprawnej struktury
oligomerycznej biatek, a ich tworzenie i zrywanie moze by¢é wykorzystywane do regulacji cykli
biochemicznych.

Cel projektu:

Gtéwnym celem projektu jest rozwiniecie i uzycie potencjatéw opisujgcych wigzania disulfidowe
(statyczne i dynamiczne — mozliwos$¢ zrywania i tworzenia wigzan disulfidowych w trakcie symulacji)
w petnoatomowych i gruboziarnistych polach sitowych, co umozliwi zbadania wtasciwosci
termodynamicznych i struktury biologicznie istotnych biatek, takich jak rybonukleaza A i biatka LTP. Projekt
bedzie realizowany we wspdtpracy z twércami gruboziarnistego pola sitowego UNRES, grupg profesora
Adama Liwo z Uniwersytetu Gdanskiego.

Wymagania:
Od kandydatéw oczekuje sie przynajmniej podstawowe]j znajomosci nastepujacych umiejetnosci i wiedzy na
temat:

- metod komputerowych w biofizyce (szczegdlnie symulacji dynamiki molekularnej)

- biomakromolekut, szczegdlnie biatek

- umiejetnosci pisania prostych skryptédw i programéw komputerowych

- Dodatkowo od kandydata oczekuje sie bardzo dobrej znajomosci jezyka angielskiego w mowie i pismie
oraz umiejetnosci sporzgdzania tekstow publikacji naukowych.

Finansowanie:

Stypendium: fundusze z projektu 4675 PLN miesiecznie, przed odjeciem obligatoryjnych sktadek ZUS
(~15%), przez 30 miesiecy. Potem ustawowe stypendium doktoranckie (okoto 3240 PLN/miesigc w latach 3-
4).

Kontakt: Pytania prosze kierowac do kierownika projektu pod adres e-mail: pkrupa@ifpan.edu.pl.



