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Nepaisant daugelio esamy stipriy antibiotiky ir kity antimikrobiniy priemoniy, bakterinés infekcijos
vis dar yra pagrindiné sergamumo, implanty atmetimo ir mirtingumo priezastis. Poreikis kurti
papildomas baktericidines priemones gerokai iSauga dél daugelio bakterijy padermiy ir su
bakteriologinémis bioplévelémis susijusiy infekcijy atsparumo vaistiniams preparatams. Pagrindiniai
veiksniai, sglygojantys bakterijy sukibimg su kietuoju pavir§iumi ir biopléveliy formavimasi, yra
fizikinés ir cheminés bakterinés lasteles pavirSiaus savybés. Bakterijy lasteliy apvalkaly
sudétingumas iki Siol neleido sukurti bakterijos-bioplévelés sistemy daugiasluoksniy modeliy, ir tik
neseniai buvo padaryta pazanga Gram-neigiamy bakterijy lasteliy apvalkaly molekulinés dinamikos
modeliavime naudojant stambiagriidés sistemos (coarse-grained, CG) modelj. KompleksiSkai
jvertinanciy bakterijy lastelés apvalkalo sgveikos su skirtingais keramikos pavirSiais modeliy iki $iol
néra sukurta. Siame projekte pasinaudosime minétais pasickimais ir iSplésime dabartinj Igstelés
apvalkalo apraSantj CG artinio modelj, kad galétume aprasyti saveika tarp lastelés apvalkaly ir titano
oksido (TiO2) pavirsiy su jterptomis metalinémis nanodalelémis arba be jy. Sukurtas molekulinés
dinamikos modelis leis modeliuoti sgveikg tarp Gram-neigiamy bakterijy lastelés apvalkalo ir TiO>
pavirs$iy. Gauti rezultatai bus naudojami ne tik tam, kad gauti mikroskopinj supratimg apie atominius
veiksnius, reguliuojancius sgveikg tarp lastelés apvalkalo ir TiO2 pavirsiy, bet ir apibrés salygas
suformuoti reikiamy parametry antimikrobines dangas naudojant vakuuminio nusodinimo metodus.
Sio projekto tikslas — sukurti suformuoty antimikrobiniy struktiiry savybiy prognozavimo modelj
jvairioms Gram-neigiamoms bakterijoms panaudojant save mokancias sistemas. Modelio sukiirimas
salygoty naujyjy antimikrobiniy dangy panaudojima bei bakterijy kontrole.

Numatoma, kad projekto metu bus sukurtas prognozavimo modelis, skirtas prognozuoti TiO;
struktiiry pavirSiy antimikrobinj aktyvumg jvairioms Gram-neigiamoms bakterijoms, panaudojant
save mokancias sistemas, bei atitinkama kompiuteriné programa, bus pagrindinis projekto rezultatas.
Projekto rezultatai bus publikuojami SeSiuose tarptautiniuose Clarivate Analytics Web of Science
citavimo indeksg turin¢iuose moksliniuose Zurnaluose ir pristatomi SeSiose tarptautinése
konferencijose. Taip pat, numatoma pateikti H2020 ar pan. tarptautiniy programy projektine paraiska
pagrindinio tyr¢jo, partnerio ar projekto vykdytojo teisémis.



