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Celem mojej rozprawy doktorskiej bylo opracowanie i udoskonalenie narzedzi
stuzacych do przewidywania struktury bialek oraz ich komplekséw przy uzyciu
gruboziarnistego pola silowego UNRES z wykorzystaniem informacji z baz danych oraz
wynikow uzyskanych metodami eksperymentalnymi.

W trakcie mojej pracy badawczej bratam aktywnie udziat w 11-tej oraz 12-tej edycji
eksperymentu CASP (z ang. Critical Assessment of protein Structure Prediction), co
pozwolito mi okresli¢ zdolnosci predykcyjne pola sitowego UNRES, oraz ukazalo stabosci
w metodologii przewidywania struktur bialek z wykorzystaniem informacji z baz danych,
ktére dzieki temu mogty by¢ p6zniej udoskonalone.

Realizacje zalozonego celu kontynuowatam poprzez optymalizacje parametrow
odpowiedzialnych za sile nakladanych ograniczen oraz sprawdzitlam jak wprowadzone
wiezy wplywaja na przebieg symulacji oraz jaki wptyw na wyniki symulacji ma jakos¢
wykorzystywanych do tego modeli.

Kolejnym punktem w kierunku osiggniecia zatoZonego w niniejszej rozprawie celu,
byto opracowanie metody do przewidywania struktury biatek z wykorzystaniem informacji
otrzymanych z pomiaréw eksperymentu niskokatowego rozpraszania promieniowania
rentgenowskiego (SAXS) na czasteczce. Eksperyment SAXS jest metoda do badania
ksztattu struktury bialek wystepujacych w srodowisku wodnym wiec stanowi bardzo
pomocne narzedzie jako kryterium selekcji wynikow, lub jako zawezenie przeszukiwanej
przestrzeni konformacyjnej badanego biatka.

Ostatnim etapem mojej pracy bylo uczestniczenie w tworzeniu serwera
internetowego majacego na celu utatwienie naukowcom z calego Swiata przeprowadzanie
gruboziarnistych symulacji molekularnych struktur biatkowych w polu sitowym UNRES.

Serwer daje rowniez mozliwos¢ uzycia w symulacjach danych z eksperymentu SAXS.



