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Cholesterol jest lipidem z grupy steroidów zaliczanym także do alkoholi. Pochodne
cholesterolu występują w błonie każdej komórki zwierzęcej, działając na nią stabilizująco i
decydując o wielu jej własnościach. Jest on także prekursorem licznych ważnych związków,
takich jak kwasy żółciowe czy hormony steroidowe. Chociaż cholesterol jest niezbędny do
funkcjonowania organizmu, jego nadmiar jest niezdrowy. Zaburzenia gospodarki lipidowej,
których miarą jest wzrost stężenia cholesterolu w surowicy krwi, są istotnym czynnikiem
ryzyka wystąpienia miażdżycy i chorób układu sercowo-naczyniowego, takich jak choroba
wieńcowa, zawał serca, udar mózgu i miażdżyca zarostowa kończyn dolnych. Mimo cią-
głych postępów w zapobieganiu i leczeniu miażdżycy tętnic, choroby sercowo-naczyniowe
nadal są główną przyczyną zgonów na całym świecie. Dlatego też poszukiwanie nowych
metod usuwania złogów cholesterolowych we wczesnej fazie choroby miażdżycowej, jest
istotnym zagadnieniem medycyny molekularnej.

Celem naszych badań jest poznanie wpływu beta-cyklodekstryny i jej pochodnych
na złogi cholesterolowe zalegające na wewnętrznej powierzchni naczyń krwionośnych. Ba-
dania są prowadzone metodą dynamiki molekularnej (MD) w warunkach zbliżonych do
fizjologicznych za pomocą pakietu oprogramowania do symulacji i wizulizacji NAMD i
VMD. Symulacje komputerowe umożliwią bezpośrednie zbadanie wzajemnego oddzia-
ływania beta-cyklodekstryny i cholesterolu na poziomie molekularnym. Mają one dać
odpowiedź na pytanie, czy wymienione cząsteczki są w stanie związać molekuły choleste-
rolu tworzące złóg, doprowadzając do jego redukcji. Beta-cyklodekstryny są uważane za
jedne z najbardziej obiecujących kandydatów na leki przeciwmiażdżycowe nowej generacji.
Przedstawione symulacje mogą stanowić dobry punkt wyjścia dla poszukiwania nowych
metod leczenia arteriosklerozy, poprzez działania w nanoskali, na poziomie molekularnym.
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