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Struktura przestrzenna



Łańcuch polipeptydowy – zwijanie struktury
(protein folding problem)



Energia i entropia łańcucha białka. 
Protein folding funnel (lejek zwijania)



Struktura białek - efekt hydrofobowości



Struktura białek – upakowanie grup bocznych
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Struktura białek – upakowanie grup bocznych



Struktura białek - efekt hydrofobowości



Struktura białek - efekt hydrofobowości
membrany



Struktura białek -
efekt 

hydrofobowości
membrany



Zwijanie struktury. 
Kotranslacyjne czy postranslacyjne ?



Struktura przestrzenna białek (wizualizacja)
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Struktura przestrzenna białek



Struktura przestrzenna białek

Research Collaboratory for Structural 
Bioinformatics:
Rutgers and UCSD/SDSC



Sekwencja i  struktura przestrzenna białek

Genów kodujących białka ma E. coli 4000, 
drożdże – 6000, a ludzie około 20000







Struktura przestrzenna białek (modelowanie porównawcze)



Sekwencje  (nałożenie sekwencji – sequence alignment)





Struktura przestrzenna 
białek (modelowanie 

porównawcze, homology
modeling)



Teoretyczne przewidywanie struktury  (modelowanie)
– Święty Graal (Holy Grail) biologii strukturalnej



Teoretyczne przewidywanie struktury  (modelowanie)
– Święty Graal (Holy Grail) biologii strukturalnej



All-atom MD with explicit water

- milliseconds of folding process 

of a small protein.

For realistic modeling of  larger
biomolecular systems, including
flexible protein-protein docking, we 
need much faster simulations. 
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Struktura przestrzenna białek (Dynamika Molekularna)



Struktura przestrzenna białek (modelowanie 
gruboziarniste)

for "the development 

of multiscale models 

for complex chemical systems”


