Tytut pracy doktorskiej: Nawigacja po krajobrazach konformacyjnych biatek: podejscie Al i dynamiki
molekularnej

Streszczenie
Pomimo znaczacych postepéw w technikach biologii strukturalnej, uchwycenie réznorodnych standw
energetycznych i Sciezek przejsciowych makroczasteczek pozostaje niespetnionym wyzwaniem. Modelowanie
obliczeniowe, a zwtaszcza symulacje dynamiki molekularnej (MD), odgrywa kluczowa role w badaniu
ztozonych biologicznych makroczasteczek. Jednak tradycyjne symulacje MD borykajg sie z problemami takimi
jak wolne lub nieadekwatne prébkowanie ich przejéé konformacyjnych.

Praca wprowadza nowe podejscie wykorzystujace uczenie maszynowe, sztuczna inteligencje i zaawansowane
techniki probkowania dynamiki molekularnej (MD). Opracowana metoda znacznie przyspiesza symulacje MD i
oferuje bardziej efektywne i skuteczne probkowanie krajobrazow konformacyjnych, jak wykazano na
przyktadzie kilku modeli i systeméw molekularnych. Zostata réwniez zastosowana do badania aktywacji
Domeny Czujnika Napigcia kanatu potasowego Kv 1.2. Algorytm, w potaczeniu z najnowocze$niejszymi
technikami stosowanymi w modelowaniu stanéw Markowa, ujawnit istotne spostrzezenia dotyczace kinetyki
Zaangazowanej.

Catosc pracy toruje droge do rozwoju zautomatyzowanego systemu, ktéry oferuje wyczerpujace i holistyczne
narzedzie do probkowania krajobrazéw konformacyjnych i ujawniania kinetyki, z ostateczng cecha
drastycznego zmniejszenia ludzkiego uprzedzenia.
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