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Streszczenie rozprawy doktorskiej:

Chociaz promieniowanie elektromagnetyczne jest czynnikiem szkodliwym, ktéry degraduje wiekszosé
makroczasteczek organicznych, niektore biatka moga czerpac korzysci z interakcji ze $wiattem. Ponadto
biatka te petnig istotne funkcje we wszystkich organizmach zywych. Bezposrednia interakcja tych biatek
ze S$wiattem jest mozliwa, poniewaz zawierajg one matg czasteczke wrazliwg na $wiatto, zwang
chromoforem. Po absorpcji fotonu czgsteczka ta zmienia swojg konformacje przestrzenna, wywotujac
szereg zmian strukturalnych w biatku i wptywajagc na jego funkcje oraz przebieg procesow
metabolicznych w komdrkach.

Rozprawa przedstawia wyniki zastosowania metod komputerowych do badania zmian konformacyjnych
indukowanych s$wiattem w dwodch biatkowych uktadach fotoaktywnych oraz badania mozliwosci
optycznej regulacji receptora P2X7 istotnego w rozwoju glejaka. Zmiany konformacyjne zachodzace w
fitochromie bakteryjnym powodowane fotoizomeryzacja biliwerdyny badane byty przy wykorzystaniu
metod wzmocnionego probkowania. Odkryto nieznane wczesniej stany metastabilne i zidentyfikowano
dwa szlaki przekazywania sygnatu z kieszeni wigzacej chromofor do pozostatych domen biatka.
Fotoaktywne biatko 26tte (PYP), posiadajace jako chromofor kwas para-kumarowy, jako uktad
modelowy, zbadane zostato przy zastosowaniu nowej metody, opartej o uczenie maszynowe, zwanej
map3 spektralng. Dane uzyskane z symulacji dynamiki molekularnej wykorzystano do trenowania sieci
neuronowych i konstruowania wolnych zmiennych kolektywnych. Dokowanie molekularne zastosowano
do badania powinowactwa ligandéw fotoizomeryzujgcych do kieszeni ortosterycznej receptora
purynergicznego P2X7. Wyniki pokazaty, ze zwigzki fotoaktywne wigza sie do kieszeni tego receptora
wystarczajagco dobrze. W efekcie stwierdzono, ze stosowanie fotoaktywnych ligandéw do regulacji
kanatéw jonowych i receptoréow stanowi obiecujgcg metode opracowywania nowych lekéw.
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