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1. Wstep

Wykorzystanie modelowania molekularnego w przewidywaniu struktury bialek i ich oddziatywan
z ligandami jest ztozonym procesem wykorzystujacym szerokie spektrum technik obliczeniowych i danych
eksperymentalnych z wielu zrédet (krystalografia, badania okre$lania aktywnosci in vitro i in vivo, czy metody
spektroskopowe). Sthuzy ono zardwno obrazowaniu i wyjasnianiu molekularnych mechanizméw
odpowiedzialnych za interakcje biatko-ligand, jak rowniez jest stosowane do poszukiwania nowych struktur
o potencjalnej aktywnosci biologiczne;j.

2. Materialy i metody

W klasycznym, ujeciu modelowanie molekularne wykorzystuje informacje o strukturze receptora (ang.
Structure-based) lub liganda (ang. Ligand-based) stanowigcych czynniki odpowiedzialne za aktywno$¢, zgodnie
z paradygmatem ,,struktura koduje aktywnos$¢”. W przedstawionych badaniachopracowano podejscie oparte na
analizie oddzialywan biatko-ligand, w ktorym nie struktura sama w sobie, ale wzajemne interakcje sg
kluczowymi czynnikami wplywajacymi na potencjalng aktywno$¢. Opracowana metodyka pozwala na
automatyczna analiz¢ i kodowanie interakcji w sformalizowanej postaci deskryptorow binarnych, co umozliwia
zar6wno poszukiwanie nowych struktur o potencjale terapeutycznym [1] jak i wyboru lub oceny modeli
receptora [2].
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