Wplyw beta-cyclodekstryny na zl6g cholesterolowy- symulacje
komputerowe.
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Cholesterol jest lipidem z grupy steroidéw zaliczanym takze do alkoholi. Pochodne
cholesterolu wystepuja w btonie kazdej komorki zwierzecej, dziatajac na nig stabilizujaco i
decydujac o wielu jej wtasnosciach. Jest on takze prekursorem licznych waznych zwigzkow,
takich jak kwasy zotciowe czy hormony steroidowe. Chociaz cholesterol jest niezbedny do
funkcjonowania organizmu, jego nadmiar jest niezdrowy. Zaburzenia gospodarki lipidowej,
ktorych miarag jest wzrost stezenia cholesterolu w surowicy krwi, sg istotnym czynnikiem
ryzyka wystapienia miazdzycy i choréb uktadu sercowo-naczyniowego, takich jak choroba
wienicowa, zawal serca, udar mozgu i miazdzyca zarostowa konczyn dolnych. Mimo cig-
glych postepow w zapobieganiu i leczeniu miazdzycy tetnic, choroby sercowo-naczyniowe
nadal sa gtéwna przyczyna zgonéw na calym swiecie. Dlatego tez poszukiwanie nowych
metod usuwania ztogéw cholesterolowych we wczesnej fazie choroby miazdzycowej, jest
istotnym zagadnieniem medycyny molekularne;j.

Celem naszych badan jest poznanie wptywu beta-cyklodekstryny i jej pochodnych
na ztogi cholesterolowe zalegajace na wewnetrznej powierzchni naczyn krwionosnych. Ba-
dania sa prowadzone metoda dynamiki molekularnej (MD) w warunkach zblizonych do
fizjologicznych za pomocg pakietu oprogramowania do symulacji i wizulizacji NAMD i
VMD. Symulacje komputerowe umozliwia bezposrednie zbadanie wzajemnego oddzia-
lywania beta-cyklodekstryny i cholesterolu na poziomie molekularnym. Maja one daé
odpowiedZ na pytanie, czy wymienione czasteczki sa w stanie zwiaza¢ molekuty choleste-
rolu tworzace zt6g, doprowadzajac do jego redukcji. Beta-cyklodekstryny sa uwazane za
jedne z najbardziej obiecujacych kandydatéw na leki przeciwmiazdzycowe nowej generacji.
Przedstawione symulacje moga stanowi¢ dobry punkt wyjscia dla poszukiwania nowych
metod leczenia arteriosklerozy, poprzez dziatania w nanoskali, na poziomie molekularnym.
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