Mail do prowadzacego: lukasz.mioduszewski @interia.pl

Punktacja: zadania 1 i 3 s3 obowiagzkowe, wigc prég to 10pkt.

Zadanie 1 (S5pkt).

Zainstaluj Gromacsa (instrukcja jest na stronie warsztatow).

Zadanie 2 (2 pkt).

Aby symulowa¢ bialko, czgsto trzeba mie¢ jego strukturg. Struktury pobiera si¢ ze strony
http://www.rcsb.org/ jako pliki .pdb. Kazdy plik ma sw¢j unikalny czteroznakowy kod.
Pierwszego dnia wszyscy bedziemy symulowac to samo biatko (ubikwityng¢). Ma ona kod
1UBQ. Zadanie polega na $Sciagnigciu pliku 1UBQ (wystarczy wpisa¢ w okienko na gérze
strony ,,1ubq”, klikng¢ enter, a nastepnie w polu ,,download files” wybrac ,,PDB format”),

zatadowaniu go do programu wizualizujgcego struktury biatek (dla VMD patrz tutorial na
stronie warsztatow), 1 wystaniu mi screena tej wizualizacji.

Zadanie 3 (5 pkt).

Drugiego dnia kazdy bedzie symulowat wtasne biatko. Zachecam do wtasnych pomystéw
(inspiracje¢ mozna znalez¢ np. na stronie http://mm.rcsb.org/), tu pare¢ gotowych propozycji:

1. Badanie, jak enzymy oddzialujg ze swoimi substratami na przyktadzie kompleksu
biatka lizozymu ze zwigzkiem chemicznym, ktérego rozpad powoduje. Kod 3HTB

2. Rozciaganie bialek tworzacych wtdkna amyloidowe, jakie pojawiajg si¢ w chorobie
Alzheimera. Pozwoli to pokazac¢, jak w mézgu tworzg si¢ ztogi. Kod 2BEG

3. Dziatanie lekéw na przyktadzie kompleksu biatka trypsyny z lekiem, ktéry jest
zwigzkiem unieczynniajagcym ten enzym trawienny (jest jego inhibitorem). Kod 1AZ8

4. Zwijanie: dla matych biatek sam Gromacs wystarczy do ich szybkiego zwinigcia do
struktury natywnej. Przyktad matego biatka, ktére da si¢ zwing¢, ma kod 1L.2Y

5. Nasz uktad odpornosciowy tez sktada si¢ z bialek. Mozna bada¢ np. kompleksy, jakie
biatka naszych limfocytéw tworza z antygenami. Kod 5DMI

6. Przyktad bardzo mocnego zwigzania biatka-enzymu (barnazy) z jego inhibitorem
(ktéry w tym przypadku tez jest biatkiem). Ich kompleks ma kod 1BGS

Nalezy zdecydowac si¢ na ktéra$ propozycje lub zaproponowa¢ wlasny pomyst, a w kazdym
wypadku przesta¢ screena pobranej struktury (analogicznie jak w zadaniu 2).



