VRIKKING MED MENING

-Hvordan molekylaer orden forbedrer digitale membranmodeller
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Membranens molekylaere signatur Bevegeligheten til et lipid

Biologiske membraner er komplekse systemer, og for
a forsta deres fundamentale funksjoner studeres
forenklede modellmembraner bestaende av utvalgte
lipider!. Ordensparameteren, S.y, er et mal pa
orden og dynamikk, og kan fortelle oss noe om
hvordan lipidene «vrikker» pa seg23. Dette kan hjelpe
oss med a forsta membraners struktur ned pa

* Hogye verdier: Indikerer stive og ordnede
segmenter der molekylbevegelsen er begrenset-.

* Lave verdier: Reflekterer hgy grad av uorden,
raske rotasjoner og stor fleksibilitet.
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Figur 1: Til venstre er en forenklet modell av et lipid med en
hodegruppe og to karbon haler. Til hgyre har flere lipider

blitt satt sammen for & danne dobbeltlagstruktur som er

med a skille cellens indre fra omgivelsene. EKSTREMT
FLYTENDE
FAIRMD Lipids Databank Resultatet

FAIRMD Lipids Databank er et &pent Gjennom prosjektet har vi vellykket hentet ut og
bibliotek som integrerer eksperimentelle data med formatert eksperimentelle ordensparametre fra fem
Molekylaer Dynamikk (MD)-simuleringer®. Ved a klassiske studier, for lipidene DMPC, DPPC og DOPC,
folge FAIR-prinsippene (Findable, Accessible, som tidligere kun var tilgjengelige i
Interoperable, Reusable) standardiseres dataen i litteraturen®/,83.10, \./Ed d |.ntegrere disse |
maskinlesbare formater, noe som gj@r dataene databanken er verdiene gjort FAIR, noe som
enklere a finne og gjenbruke. muliggj@r automatisk sammenligning med hundrevis
Dette muliggjer automatisk benchmarking og av eksisterende og fremtidige simuleringer. Denne
kvalitetsvurdering av simuleringer mot digitaliseringen muliggjgr identifisering av
eksperimentelle verdier, noe som er avgjgrende for a systematiske avvik i simuleringsmodeller, spesielt i
identifisere feil i simulering og utvikle mer realistiske grensesnittet mellom vann og lipid der dagens
membranmodeller. simuleringer ofte har utfordringer med a gi en

ngyaktig beskrivelse. Ved a inkludere data med

0 kjente fortegn for ordensparametrene gir vi forskere
. en unik mulighet til 3 validere bade molekylaer orden
N ’. B og den ngyaktige orienteringen til lipidene i
e dobbeltiaget.
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