Tematy prac licencjackich dla studentow specjalnosci “Projektowanie molekularne i
bioinformatyka” na Kierunku
“Zastosowanie fizyki w biologii i medycynie”
w roku akademickim 2012/2013

1. ,,Enzymy ubikwitynujace i deubikwitynujace — ich rola w procesach
nowotworowych i analiza porownawcza istniejacych struktur”

opickun dr Krystiana A. Krzysko, 554 07 94, krzysko@bioexploratorium.pl

Procesy ubikwitynacji sa elementem recycling 'u biatek w organizmach zywych. Za opis tych
procesow w roku 2004 Aaron Ciechanover, Avram Hershko, Irwin Rose otrzymali Nagrode¢
Nobla. Okazuje si¢, ze wadliwe funkcjonowanie procesu ubikwitynacji, jak 1 odwrotnego
procesu, moze mie¢ istotne znaczenie z punktu widzenia genezy proceséw nowotworowych
Celem pracy jest dokonanie krytycznego przegladu istniejacej literatury na ten temat, w miarg
mozliwo$ci poréwnanie sekwencji oraz struktur ubikwitynaz i deubikwitynaz w istniejacych
bazach danych oraz wyciagni¢cie wnioskow z uzyskanych danych.

2. ,,Zastosowanie metod teoretycznych do modelowania komplekséw bialko-ligand”

opiekun dr Krystiana A. Krzysko, 554 07 94, krzysko@bioexploratorium.pl

Dokowanie to metoda modelowania molekularnego, pozwalajaca na znalezienie polozenia (i
konformacji) ligandu w miejscu wigzacym receptora. Celem pracy jest dokonanie przegladu
programéw do dokowania ligandow oraz wykonanie testowych obliczen z zastosowaniem
wybranych programéw dla kompleksu receptor - ligand. W wyniku tych obliczen oczekujemy
odpowiedzi na pytanie czy na podstawie analizy oceny dokowania (robionej przez program)
jesteSmy w stanie stwierdzi¢ czy dokowany ligand jest agonistag czy antagonista danego
receptora. Do tego celu wykorzystane zostanie komercyjne oprogramowanie dostgpne w
pracowni, jak rowniez darmowe oprogramowanie. Praca bytaby realizowana we wspotpracy z
dr Michatem Kolinskim z Pracowni Biomodelowania Instytutu Medycyny Doswiadczalnej i
Klinicznej im. M. Mossakowskiego PAN

3. ,Receptor EGFR —analiza i dokowanie przesiewowe”

opiekun dr Krystiana A. Krzysko, 554 07 94, krzysko@bioexploratorium.pl

Jednym z molekularnych celow leczenia raka jest zahamowanie czynnosci receptora
naskorkowego czynnika wzrostu (EGFR). Celem pracy jest zadokowanie znanych
izoflawonoidéw 1 zwigzkow o wlasciwosciach antyrakowych, oraz poréwnanie ich sposobu
wigzania ze znanymi inhibitorami receptora EGFR (dostepnymi w bazie danych PDB). Na
podstawie tej analizy oczekujemy wskazania zwigzkow, ktore najlepiej sa dopasowane do
miejsca wigzania w receptorze EGFR 1 wykazujag wilasciwosci inhibujace podobne do
znanych inhibitorow EGFR.
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4. ,,Metody porownywania struktur przestrzennych RNA”

opickun dr Pawet Daniluk, 554 07 76, pawel@bioexploratorium.pl

Celem pracy jest wykonanie przegladu dostgpnych publicznie metod porownywania struktur
przestrzennych molekul RNA. Badane metody zostang przetestowane w celu oceny tatwosci
ich uzycia i1 sprawdzenia zgodnosci ich dzialania z opisem podanym przez autorow. Jezeli to
okaze si¢ mozliwe, zostanie wyselekcjonowany zestaw przyktadéw, na ktérych zostanie
poréwnana jakos¢ dziatania.

5. ,Metody porownywania wielu struktur bialek — przeglad literaturowy wykonanie
testowych badan”

opiekun dr Pawet Daniluk, 554 07 76, pawel@bioexploratorium.pl

Celem pracy jest proba usystematyzowania znanych w literaturze metod obliczania multi-
uliniowien struktur biatek. Opracowanie bedzie zawierato krotkie opisy badanych metod
uwzgledniajagce miedzy innymi rodzaj obliczanych uliniowien, ograniczenia na liczbe i
rozmiar struktur, zastosowany algorytm. Szczegdlny nacisk zostanie potozony na metody
oparte na algorytmach z zakresu sztucznej inteligencji, uczenia maszynowego oraz stosujace
uciagglenia dyskretnych problemow optymalizacyjnych. Wybrane metody zostang réwniez
przetestowane na wzorcowym zbiorze multi-uliniowien strukturalnych.
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6. Symulacje szlakow sygnalowych i metabolicznych — przeglad literaturowy z
uwzglednieniem analizy popularnych srodowisk symulacyjnych.

Opiekun: prof. dr hab. Bogdan Lesyng, 554 08 09, lesyng@icm.edu.pl

Symulacje szlakow sygnatowych i metabolicznych staja si¢ coraz bardziej popularne w
badaniach ztozonych proceséw komorkowych, m.in. w celu lepszego zrozumienia
programowanych mechanizmow $mierci komorki, procesoOw immunologicznych lub
patologicznych procesow nowotworowych. Celem pracy jest dokonanie przegladu
literaturowego badan naukowych w tej dziedzinie, ze szczegdlnym uwzglednieniem analizy
wykorzystywanych §rodowisk symulacyjnych.

7. Symulacja w Srodowisku Taverna wybranego procesu sygnalowego zwiazanego z
geneza procesu nowotworowego.

Opiekun: prof. dr hab. Bogdan Lesyng, 554 08 09, lesyng@icm.edu.pl

Symulacje szlakow sygnatowych i metabolicznych staja si¢ coraz bardziej popularne w
badaniach zlozonych procesow komorkowych, m.in. w celu lepszego zrozumienia
programowanych mechanizméw $mierci komorki, proceséw immunologicznych lub
patologicznych procesow nowotworowych. Celem pracy jest wykonanie symulacji fragmentu
komoérkowego procesu sygnalowego zwigzanego =z geneza wybranego procesu
nowotworowego. Do tego celu wykorzystane zostanie $rodowisko symulacji procesow
sygnatowych 1 metabolicznych — Taverna. Praca zostataby zrealizowana we wspolpracy z
zespolem prof. Anny Gambin z Instytutu Informatyki MIMUW.

8. Analiza przyczynowosci w zastosowaniu do dynamiki procesow bimolekularnych
— przeglad literaturowy i wykonanie modelowych symulacji

Opiekun: prof. dr hab. Bogdan Lesyng, 554 08 09, lesyng@icm.edu.pl

Analiza przyczynowosci zastosowana do dynamiki zlozonych uktadow pozwala na detekcje i
opis relacji przyczynowosci faczacych procesy sktadajace si¢ na dynamike catego uktadu. Za
rozwinigcie metodologii analizy przyczynowosci w roku 2003 Granger (fizyk z
wyksztalcenia) dostat nagrode Nobla w dziedzinie ekonomii. Analiza przyczynowosci jest tez
bardzo popularna w badaniach potencjatéw czynnosciowych EEG i staje si¢ popularna w
badaniach dynamiki ukladéw biomolekularnych. Celem pracy jest przeglad literaturowy
ostatnich osiggni¢¢ naukowych w tej dziedzinie oraz wykonanie testowych obliczen dla
wybranego uktadu (bio)molekularnego z wykorzystaniem oprogramowania dostgpnego w
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pracowni. Praca bytaby realizowana we wspotpracy z dr Franciszkiem Rakowskim z ICM
uw

9. Transfer protonéw w ukladach biologicznych — przeglad literaturowy i
wykonanie modelowych symulacji

Opiekun: prof. dr hab. Bogdan Lesyng, 554 08 09, lesyng@icm.edu.pl

Kwantowy transfer protondw (,kwantowy hopping”) towarzyszy wielu procesom
biomolekularnym. Celem pracy jest dokonanie przegladu literaturowego ostatnich osiggnigé
naukowych w formalnym opisie proceséw tego typu oraz wykonanie testowych obliczen z
zastosowaniem wybranej metody dla prostego, modelowego molekularnego uktadu. Do tego
celu wykorzystane zostanie oprogramowanie dost¢pne w pracowni. Praca bytaby realizowana
we wspOlpracy z dr Lukaszem Walewskim z Zakladu Chemii Teoretycznej Uniwersytetu w
Bochum
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