
DNR replikacijos ir reparacijos baltymų struktūros, sąveikų ir evoliucijos tyrimai 

bioinformatikos metodais 

Computational studies of structure, interactions and evolution of DNA replication and 

repair proteins 

 

Aprašymas:  

DNR replikacija ir reparacija užtikrina tikslų genetinės informacijos perdavimą 

dukterinėms ląstelėms. Šiuose procesuose dalyvaujantys baltymai dažniausiai sąveikauja 

vienas su kitu, sudarydami stabilius arba laikinus kompleksus. Daugelio šių baltymų 

kompleksų trimatės struktūros nėra žinomos. Dažnai taip pat nėra žinoma kiek šie 

kompleksai yra evoliuciškai konservatyvūs. AlphaFold metodo dėka neseniai įvykęs 

proveržis, nusakant baltymų erdvines struktūras, sudaro galimybes modeliuoti ne tik 

atskirų baltymų, bet ir baltymų-baltymų bei baltymų-nukleorūgščių kompleksų 

struktūras. Tai atveria naujas galimybes tirti baltymų sąveikas trimačių struktūrų 

kontekste. Tuo pačiu struktūrinė informacija gali padėti geriau įvertinti baltymų 

kompleksų pokyčius evoliucijos eigoje, nes erdvinė baltymų struktūra yra 

konservatyviausia baltymų savybė. 

Bendras šio doktorantūros projekto tikslas - apibūdinti tiek žinomų, tiek ir nusakytų 

baltymų kompleksų, dalyvaujančių DNR replikacijoje ir reparacijoje, struktūras, sąveikas 

ir evoliucinį konservatyvumą kompiuteriniais metodais. Šiam tikslui pasiekti bus 

naudojami modernūs dirbtinio intelekto įrankiai ir bioinformatikos metodai, įskaitant 

baltymų sekų lyginimą, klasifikavimą ir filogenetinę analizę, baltymų kompleksų 

erdvinių struktūrų modeliavimą ir analizę. Įgyvendinus projektą tikimasi reikšmingai 

praplėsti žinias apie baltymų kompleksus, susijusius su DNR replikacija ir reparacija, jų 

evoliuciją bei sąsajas su kitais ląstelės procesais.  

Doktorantūros projektas skirtas molekulinės biologijos, biochemijos, biofizikos ar 

bioinformatikos studijas baigusiems pretendentams. 

 

Abstract: 

DNA replication and repair are essential for the faithful transmission of genetic 

information through cell divisions. These processes are typically carried out by proteins 

interacting with each other and forming either stable or transient protein complexes. For 

many of these complexes, the three-dimensional structures, as well as their evolutionary 

conservation, remain unknown. However, the recent AlphaFold-driven breakthrough in 

protein structure prediction enables modeling of structures not only of individual proteins, 

but also of protein-protein and protein-nucleic acid complexes. This opens up new 

avenues for studying macromolecular interactions in the context of three-dimensional 

structures and their evolutionary conservation. 

The overall goal of this doctoral project is to characterize the structures, interactions, and 

evolutionary conservation of known and predicted protein complexes involved in DNA 



replication and repair. To achieve this goal, a number of AI tools and computational 

methods will be used, including comparison, classification and phylogenetic analysis of 

protein sequences, modeling and analysis of 3D structures of protein complexes. The 

project is expected to significantly expand the knowledge about protein complexes 

involved in DNA replication and repair, including their evolutionary histories and links 

to other cellular processes.  

Applicants are expected to have a background in molecular biology, biochemistry, 

biophysics or bioinformatics. 
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