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Streszczenie pracy

Niniejsza praca opisuje badania dotyczgce uktadéw chemicznych przeprowadzone z uzyciem
metod wspomaganych komputerowo, opracowanych przez grupe prof. Grzybowskiego.
Wspomniane metody obejmuja dwie platformy programowe: Cyclorg, pozwalajacy odkrywad
i projektowac cykliczne uktady chemiczne, oraz Kinetix, pozwalajacy badac¢ kinetyke

oddziatywan wewnatrz tychze uktadéw metodami numerycznymi.

W wyniku badan opartych na platformie Cyclorg zidentyfikowano szereg cykli chemicznych
wéréd zbioréw opublikowanych reakcji organicznych, tym samym udowadniajac, ze
samodzielni chemicy pracujacy w réznych czasach wspdlnie — acz niekoniecznie Swiadomie —
stworzyli przyktady cyklicznych sekwencji reakcji chemicznych. Cykle sg istotnym elementem
metabolizmu oraz sygnalizacji komdrkowej, tym samym cieszgc sie zainteresowaniem w

chemii i biologii uktadow.

Badania oparte na platformie Kinetix pokazaty, ze reakcje chemiczne, a takze cate ich uktady,
dziatajg podobnie do filtréw dolnoprzepustowych kiedy oddziatujg z oscylacjami stezen
wprowadzonymi z zewnatrz. Badania nad realistycznym modelem kaskady kinaz pozwolity na
odkrycie jej wtasnosci emergentnej, pozwalajgcej na przeksztatcenie sygnatu zmiennego w
staty, tzn. im wyzsza czestotliwos¢ wprowadzonego oscylujgcego sygnatu, tym wieksza $rednia

wartos$¢ otrzymanego statego sygnatu.

Przedstawiona praca doktorska jest podzielona na cztery gtéwne czesci zawierajgce (1) wstep
do chemii uktadow, cykli (bio)chemicznych i ich kaskad a takze wtfasnosci emergentnych
istotnych dla tej pracy, (2) rozdziat opisujgcy badania oparte na platformie Cyclorg oraz
przyktady zidentyfikowanych cykli, (3) rozdziat opisujgcy krok po kroku proces analizy
przenoszenia sygnatu przez uktady (bio)chemiczne za pomoca platformy Kinetix, oraz (4)
streszczenie wynikdw zawierajgce m.in. rownania opisujgce przenoszenie sygnatéw

opracowane w trakcie opisanych badan.



