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Prawdopodobnie kazdy z nas widziat lub miat
krwawigcg rane. Proces zamieniania sie Kkrwi
z ptynu w ciato state (koagulacja) w celu zatrzy-
mania wycieku jest procesem ztozonym, obej-
mujacym serie reakcji chemicznych.

Wazna role w tym procesie (sieciowanie y-fib-
ryn) odgrywaja podjednostki A czynnika XillI
kaskady krzepniecia krwi (FXIII-A.), a takze trans-
glutaminazy tkankowej (TG2). Oba te enzymy sa
ludzkimi  transglutaminazami (ang. TGases),
bedacymi czescig uktadu dobrze zbadanego
doswiadczalnie i strukturalnie. Chociaz ich bio-
logiczna rola jest zupetnie inna, to jednak akty-
wacja obu transglutaminaz (ang. TGases)
wystepuje tylko w obecnosci jonow wapnia
(Ca®). Dysfunkcja w tym procesie moze pro-
wadzi¢ do chorob takich jak celiakia.

Attila Fekete i jego wspotpracownicy korzystaja
z klasycznych, mikrosekundowych, atomowych
symulacji dynamiki molekularnej w celu wyja-
Snienia wczesnych przypadkow aktywadji
wywotanej przez wapn. Tego rodzaju symulacje
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sa dos¢ przydatne, gdy chcemy zobaczy¢ cos,
co jest normalnie niewidoczne przy uzyciu
innych technik. Ponadto mozemy tatwo uzyskac
wglad w zalezng od czasu dynamiczna nature
biomakromolekut. Te eksperymenty kompute-
rowe (lub eksperymenty in silico) wymagaja
ogromnej mocy obliczeniowej do obstugi wszyst-
kich informacji i obliczen praw Newtona jed-
noczesnie dla systemu, ktory zawiera tysiace
czasteczek wody, niektore jony i oczywiscie
samo biatko. Dlatego tez potrzebne sa tu super-
komputery.

Oba badane biatka majg co najmnigj dwie rozne
struktury, mianowicie moga przyjmowac kon-
formacje nieaktywna (zamknieta) lub aktywna
(otwarta). Uwazano, ze TG2 moze wigzac¢ do
szesciu jondw wapnia, ale zidentyfikowano
tylko pie¢ z nich. Wyniki uzyskane przez zespot
Attili  sugeruja, ze trzy z pieciu miejsc moga
rzeczywiscie wiazac wapn, ale pozostate dwa
miejsca w ogole nie wiaza Ca*. Naukowcy
odkryli co najmniej trzy wczesniej nieznane
miejsca wigzania, z ktorych jedno jest prawdo-
podobnie tajemniczym szostym miejscem wig-
zania.

KIFU

Rozwoju Tec
Informacy inych (GITRA)

kifU.gD\[_hu

hnolagii

)?0

*® o o

vV v v
* o o

6 60606 6 ¢ o

OO

e

j’



L/

.
.
o
*
*
L 4
*
¢
4
¢
¢
¢
¢
¢
¢

Nie daj sie kolego...
pomozemy Ci...

Jestem czynnikiem
XllI-A2. Bez wapnia nie
moge wygoic twoich ran.

Teraz jesteSmy w aktywnej _
konformaciji! Niech zacznie 7.+ :
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Chcesz wiedzie¢ wigcej?

superheroes4science.eu
facebook.com/superheroes4science
instagram.com/superheroes4science

Naprawde doceniam twoje
wapnie aktywacyjne...
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www.visegradfund.org

Projekt Superbohaterowie dla Nauki jest
wspierany przez Fundusz Wyszehradzki.
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