Modelowanie komputerowe dynamiki białek ważnych dla zdrowia człowieka
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Organizm ludzki w znacznej mierze składa się z białek pełniących funkcje strukturalne, transportowe, sygnałowe, regulatorowe, itd. Białka do wykonywania swojej funkcji muszą mieć poprawną sekwencje i strukturę trójwymiarową. Badanie właściwości fizykochemicznych białek to, m.in., domena biofizyki. W referacie przedstawię szereg informacji podstawowych o białkach i podam przykłady jak pozornie niewielkie mutacje w sekwencji mogą wpływać na funkcję , a w konsekwencji na zdrowie organizmu. Do badań wykorzystywane są techniki eksperymentalne , takie jak mikroskopia sił atomowych oraz teoretyczne, np. komputerowe modelowanie dynamiki molekularnej. Podam przykłady badań nanomechaniki kontaktyny – białka wiązanego ze spektrum autyzmu (1), lipooksygenazy zawiadującej programowaną śmiercią komórki – ferroptozą (2,3) i kanału potasowego Kir6.2 ważnego w przebiegu cukrzycy typu 2 i chorób serca (4,5). Będę starał się przekonać słuchaczy, że warto rozwijać dalej techniki modelowania białek, które są coraz efektywniejsze, tańsze i dokładniejsze, m.in. dzięki wykorzystaniu do badań metod sztucznej inteligencji. Medycyna i my wszyscy możemy skorzystać sporo dzięki wiedzy wynikającej z modelowania.
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