Altruistická Metadynamika
Petr Hošek1, Daniela Toulcová1, Andrea Bortolato2, Vojtěch Spiwok1*
1 Ústav biochemie a mikrobiologie, Vysoká škola chamicko-technologická, Praha, Technická 3, Praha
6, 166 28, Česká republika

2 Heptares Therapeutics Ltd, BioPark,

Broadwater Road, Welwyn Garden City AL7 3AX, United Kingdom
* spiwokv@vscht.cz
Výzkum a vývoj léčiv byl dlouhou dobu příliš náročný pro metody naložené na molekulární dynamice. V posledních letech však začaly simulační metody s vylepšeným vzorkováním, mezi něž patří například metadynamika či umbrela sampling, pronikat něj pronikat. Pro tento účel jsme vyvinuli rozšíření multiple walker metadynamiky nazvané Altruistická metadynamika, která je schopná odhadnout plochu volné energie několika systémů zároveň. Jako metadynamika v průběhu simulace kumuluje umělý potenciál ve formě Gaussových kopců, ale navíc sdílí omezené množství potenciálu s ostatními systémy, čímž je urychluje. Podle nastavení je možné buď zvýšit přesnost ploch volných energií či dříve dosáhnout konvergence. Popsaná metoda dosahuje nejvyšší efektivity při simulacích chemicky podobných systémů, kde sdílení potenciálu může být vyšší, například při screeningu potenciálních léčiv. Metoda byla testována na modelových plochách volné energie, při simulacích alanindipeptidu v různých silových polích a na konformacích monosacharidů D-hexopyranosové řady. 
