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Streszczenie

Przedmiotem badan niniejszej rozprawy doktorskiej sa metody analizy mechanizmow
funkcjonowania uktadow (bio)molekularnych.

Pierwsza cze$¢ badan dotyczy sieci strukturalnych biatek (ang. protein structure network)
zdefiniowanych w oparciu o zbior weztow (aminokwaséw) potaczonych krawedziami (kontaktami),
ktorym przypisywany jest atrybut, dtugos¢ kontaktu. Dazac do okre$lenia sieci zapewniajacych
optymalng reprezentacj¢ struktur biatek skupiono si¢ na znalezieniu wtasciwej odleglosci odcigcia
kontaktu, tj. dlugos$ci powyzej ktoérej jest on uznawany za zerwany. Stosujac podejscie oparte na
teorii informacji, w ramach ktdrego poszukiwano reprezentacji charakteryzujacej si¢ mozliwie duza
zawarto$cig informacji przypadajacej na kontakt, wykazano, ze odleglo$¢ odcigcia zapewniajgca
spelnienie tego kryterium dla szerokiej klasy biatek jest taka sama, niezaleznie od rodzaju
drugorzedowe;j struktury i wielkos$ci biatka. Na potrzeby analiz wprowadzono 1 zastosowano miare
sredniej korelacji, ktora w zastosowaniu do sygnalow gaussowskich réwnowazna jest mierze
informacji wzajemne;j, okreslajacej ilos¢ redundantnej informacji w sygnale.

W drugiej cze$ci badan wykorzystano model sieci kontaktow uzyskany dla trajektorii
dynamiki molekularnej biatka chignoliny oraz formalizm analizy przyczynowo$ci Grangera, do
okreslania powigzan czasowych w procesie odwracalnego przechodzenia biatka ze struktury
rozwinig¢tej do natywnej struktury p-spinki do wloséw. Na potrzeby opisu wprowadzono szereg
deskryptorow pozwalajgcych na uzyskanie prostej interpretacji macierzy wspotczynnikdéw
Grangera. Przeprowadzona analiza pozwolila w sposob obiektywny wskaza¢, ktory sposrod dwoch
gtoéwnych, szeroko rozwazanych w literaturze mechanizmoéw zwijania si¢ chignoliny w strukturg g-
spinki, jest realizowany w ramach badanej symulacji.

W ostatniej czesci, zaproponowano wydajny numerycznie formalizm oparty o algebre
kwaternionow, pozwalajagcy na zastosowanie analizy przyczynowos$ci Grangera do badania
powigzan czasowych pomigdzy wektorami tréjwymiarowymi. Formalizm taki pozwala na wygodne
stosowanie analizy powigzan czasowych w odniesieniu do wektorowych wielkosci fizycznych, m.in
powszechnie wystepujacych w symulacjach uktadow (bio)molekularnych. Jego poprawne dziatanie
zostato zweryfikowane w oparciu o symulacje modelowego uktadu fizycznego.



