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Simuleringar av interaktioner mellan socker och andra biologiska
molekyler

Bakgrund: Socker finns i olika former i alla levande varelser. Beroende av koncentrationen av socker och
forhallandet mellan mangderna av andra komponenter i djur eller manniskor kan sockermolekylerna bli
antingen valgorande eller skadliga. Socker kan t.o.m. anvdandas som stabiliseringsmedel for proteiner inom
industrin, exempelvis som komponent i moderna mRNA-vaccin mot covid-19. | det har projektet ska ni
studera interaktioner mellan socker och biologiska molekyler (proteiner, peptider, insulin, lipider, I1dakemedel,
DNA, RNA) med hjalp av avancerade berdkningsmetoder som molekyldynamiksimuleringar. | samtliga
studier ska ni undersdka bade struktur och dynamik av blandningarna for att forsta vilka mekanismer som
ligger bakom stabiliseringsegenskaperna av socker. Ni ska dven dra slutsatser om vilken sockermolekyl som
verkar mest lovande for industriella tillampningar.

Problembeskrivning: Malet i det har arbete ar att undersoka interaktioner mellan socker och andra
biologiska molekyler.

Arbetssatt: For molekyler dar kraftfaltsparametrar inte existerar ska ni forst kdra kvantkemiska berakningar
for att fa fram kraftfaltsparametrar for dessa molekyler. Nar ni har tagit fram samtliga kraftféltsparametrar
som behdvs ska ni kora molekyldynamiksimuleringar pa systemen ni undersoker. Darefter ska ni utfora
dataanalys och tolka resultaten. Litteratursdkning och skrivandet av kandidatrapport ingar forstas ocksa.

Gruppstorlek: Detta projekt ar lampligt for 1-3 grupper om 3-4 studenter.

Malgrupp: F, Kf, K, GU-fysik eller motsvarande.

Litteraturtips: Foljande doktorsavhandlingar: Ermilova I. (2019) “Modeling of biomembranes: from
computational toxicology to simulations of neurodegenerative diseases”; Olsson C. (2018) “The Role of

Sugars for Protein Stabilization”.
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