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Komputerowy model antynowotworowej
nanoczastki
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!_f #/Blue Gene - superkomputer firmy IBM odkrywa nowatorki sposob badania
interakcji. Naukowcy wykorzystali modelowanie komputerowe w celu wykonania
precyzyjnej symulacji wplywu leku na zahamowanie enzymu stymulujacego rozwoj komorek
rakowych na poziomie interakcji kwantowo-mechanicznej. Maja oni nadzieje, ze dzieki

swojej pracy odkryja sposob na blokowanie wszystkich bialek z klasy powodujacej
nowotwory, bez tak wielu efektow ubocznych, ktore wywolywane sa przez obecne leki.
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Badanie, opublikowane pewien czas temu na tamach ,Proceedings of the National Academy of
Sciences”, stanowi jeden z wielu przyktadow zastosowania komputeréw w tworzeniu modelu
interakcji lekéw z biologicznymi celami. Naukowcy maja nadzieje, ze analiza rezultatow
zastosowania leku atom po atomie pomoze ulepszy¢ jego mieszanke lub tez nawet opracowacd
catkowicie nowy Srodek.

Lek, ktéry wykorzystano w badaniach to nanoczastka: 82 atomy wegla utozone w ksztalcie tzw. pitki
Bucky'ego, w ktorej zamkniety jest pojedynczy atom metalu ciezkiego zwanego gadolinem.
Poczatkowo uzywany jako srodek kontrastowy w rezonansie, jednak naukowcy (niektérzy z nich sa
autorami nowych badan) wykazali, ze ma wtasciwosci hamujace przerzuty nowotworow. W nowych
badaniach autorzy dowiedli, ze dzieki jego czastce spowolniono rozwdj raka trzustki u myszy poprzez
zablokowanie enzyméw zwanych MMP, ktére odpowiedzialne sa za rekonstrukcje naczyn
krwionosnych w celu zapewnienia substancji odzywczych dla nowotworu.

Aby zbadac¢ zmian, ktére wywoluje jon ciezkiego metalu w nanoczastce i enzymie, naukowcy musieli
sprawdzi¢ mechanike kwantowa interakcji. Nie bylo to mozeliwe bez superkomputera — w tym
przypadku byl to Blue Gene firmy IBM. ,Takie obliczenia sa bardzo skomplikowane”, przyznaje
Ruhong Zhou, biofizyk z Watsaon Reserach Center IBM i gléwny autor badan. ,Trzeba mie¢ ogromne
moce przerobowe”.
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