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Pravdépodobné kazdy videl nebo mel krvacejici
ranu. Proces, ktery stoji za zménami krve, kdy se
meni z kapalné na pevnou (koagulace), aby se
zastavilo krvaceni, je slozity a zahrnuje celou
radu chemickych reakci. V tomto procesu hraje
dulezitou roli enzym, presnéji transglutaminaza
faktor XII-A,. Transglutaminaz existuje vice, take
napriklad tkanova transgluatminaza (TG2), spo-
lecné hraji klicovou ulohu pri udrzovani stabilni-
ho vnitfrniho prostredi naseho organismu. Oba
uvedené enzymy jsou soucasti experimentalné
a strukturné dobre popsaneho systemu. Ackoliv
Jjejich biologicke role jsou zcela odlisné, u obou
dochazi k aktivaci pouze v pritomnosti vapena-
tych iontu (Ca*). Dysfunkce v tomto procesu
muze vest k onemocnénim, jako je celiakie.

Attila Fekete a jeho kolegove pouzivaji mikro-
sekundove klasicke simulace molekularni
dynamiky, aby objasnili, co stoji na pocatku
jejich vapnikem vyvolané aktivace. Zminénée
uzitecne, kdyz

druhy simulaci jsou velmi
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chceme popsat néco, co je ostatnimi technika-
mi normalné nezjistitelné. Takto lze rovnéz
popsat povahu biomakromolekul. Tyto pocita-
coveé neboli ,in silico® experimenty vyzaduji e-
normni mnozstvi pocitacoveho vykonu ke zpra-
covani vsech informaci a vypoctu Newtonovskych
zakonu soucasné pro systém, ktery obsahuje
tisice molekul vody, nékteré ionty a samozrej-
me protein samotny. K tomu jsou vyuzivany
superpocitace.

Oba studované proteiny maji alespon dve ruzne
struktury, a to na neaktivnich (uzavrenych) nebo
aktivhich (otevrenych) konformacich. Predpo-
kladalo se, ze TG2 na sebe muze navazat az
Sest iontu vapniku, ale experimentalné bylo
identifikovano pouze pét moznych pozic.
Vysledky Attily a jeho kolegu ukazuji, ze tri z péti
téchto mist mohou skutecné vazat vapnik, ale
na dalSich dvou mistech se Ca? nevaze vubec.
Objevili ale dalsi tri dosud neznama vazebna
mista, z nichz jedno je pravdépodobné zahadné
Sesté vazebnée misto.

KIFU

- Viadni agentura pro rozvoj
INformacnich i'echnologii (GITPA)
kifu.gov.hy

VAVA‘A

X ,
X

v

4

*

2

L 2

v
L 4

v
*

N

SN

3

a

a

a

3O

‘V

@

F'S

-~

\

@

2.
7N



-

Neklesej na duchu
kamarade...
My ti pomizeme...

Ja jsem faktor XII-A,. Opravdu si vazim vasi
Bez vapniku ale nemohu pomoci s mou aktivaci...

vylégit tva zranéni. ’ ’ ,

Nyni jsme v aktivnim
stavu a koagulace
muze zacit!
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Projekt Superheroes 4 Science byl podpoten

c I’\Cég Védét Vf ce? Mezindrodnim visegrédskgm fondem.

. www.visegradfund.org
superheroes4science.eu
facebook.com/superheroes4science 5O . Visegrad Fund

instagram.com/superheroes4science ““““‘ .

Y020 %020

A‘A‘AAAAA,
@ EEEEEN

o
‘0:0 .
b0 %

%
®




