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1. Wstęp 

Wykorzystanie modelowania molekularnego w przewidywaniu struktury białek i ich oddziaływań  

z ligandami jest złożonym procesem wykorzystującym szerokie spektrum technik obliczeniowych i danych 

eksperymentalnych z wielu źródeł (krystalografia, badania określania aktywności in vitro i in vivo, czy metody 

spektroskopowe). Służy ono zarówno obrazowaniu i wyjaśnianiu molekularnych mechanizmów 

odpowiedzialnych za interakcje białko-ligand, jak również jest stosowane do poszukiwania nowych struktur  

o potencjalnej aktywności biologicznej. 

2. Materiały i metody 

W klasycznym, ujęciu modelowanie molekularne wykorzystuje informację o strukturze receptora (ang. 

Structure-based) lub liganda (ang. Ligand-based) stanowiących czynniki odpowiedzialne za aktywność, zgodnie 

z paradygmatem „struktura koduje aktywność”. W przedstawionych badaniachopracowano podejście oparte na 

analizie oddziaływań białko-ligand, w którym nie struktura sama w sobie, ale wzajemne interakcje są 

kluczowymi czynnikami wpływającymi na potencjalną aktywność. Opracowana metodyka pozwala na 

automatyczną analizę i kodowanie interakcji w sformalizowanej postaci deskryptorów binarnych, co umożliwia 

zarówno poszukiwanie nowych struktur o potencjale terapeutycznym [1] jak i wyboru lub oceny modeli 

receptora [2]. 
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