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Naturalnym $rodowiskiem funkcjonowania enzymoéw jest cytoplazma. Cytoplazma jest
heterogenng zatloczong struktura, w ktorej oprocz wody i jonéw znajdujg si¢ kwasy
nukleinowe, bialka, lipidy, metabolity, zajmujace nawet do 40% jej objetosci. Tak zatloczone
srodowisko wplywa na dynamike konformacyjng enzymow, jak rowniez na ich dyfuzje
translacyjng i rotacyjna, co przeklada si¢ na zmiany aktywnosci katalitycznej w porownaniu do
warunkow w standardowych buforach. Badania beda polegaty na okresleniu wplywu
zattoczonego $rodowiska na dynamike proteazy NS3/4A wirusa zapalenia watroby typu C
(hepatitis C virus, HCV). Modelem s$rodowiska beda czasteczki Ficollu — jednego z
polisacharydow stuzacego do symulowania zattoczenia w eksperymentach laboratoryjnych.
Zadaniem magistranta bedzie opracowanie parametréw pola sitowego Ficollu,
przeprowadzenie symulacji dynamiki molekularnej NS3/4A w obecnosci Ficollu oraz analiza 1
interpretacja wynikéw symulacji.



