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Polisacharydy sg podstawowymi sktadnikami wielu réznych biomateriatow. Policukry powszechnie
wystepuja w drobnoustrojach, a takze tkankach ros§linnych i organizmach zwierzgcych. Polisacharydy
sa — razem z bialkami i polinukleotydami — istotnymi bio-makroczasteczkami, ktore odgrywaja
istotng role¢ w komunikami migdzykomorkowej, adhezji komorek i rozpoznawaniu molekularnym
w uktadzie immunologicznym itd. Polisacharydy wykazujg wiele roznych funkcji biologicznych
zwigzanych z ich rézng strukturg chemiczng. Na przykltad immunostymulujgce dziatanie
arabinogalaktanow wyekstrahowanych z komoérek Chlorella pyrenoidosa zalezy od ich masy
czasteczkowej. Dziatanie antynowotworowe polisacharydéw moze by¢ rowniez zwigzane
z konformacjg ich tancuchow, np. potrdjna konformacja heliakalna szkieletu tancucha (1 — 3)-$-D-
glukanu dla niektorych polisacharydow takich jak pochodzace z grzybow: lentinan, schizofylan
gwarantuje ich funkcje przeciwrakowe.

Zmiany strukturalne w polisacharydach byty i sa szeroko badane przez mikroskopig¢ sit atomowych
(AFM, ang. Atomic Force Microscopy). Polisacharydy wykazuja szczegdlne bogactwo zmian
konformacyjnych, ktéore moga by¢ kontrolowane przez sity zewnetrzne. Wywotane przez te sily
przejscia konformacyjne w pierscieniu piranozowym cukréw zaleza generalnie od obecnos$ci grup
W pozycji aksjalnej na koncu tancucha. Pomimo wielu prac badawczych w tej dziedzinie pozostaje
nadal wiele pytan o potencjalne fizjologiczne znaczenie takich indukowanych przej$s¢ migdzy
konformacjami. Wymuszone przejscia konformacyjne moga wplywaé¢ na sile oddziatywan
polisacharydoéw z roznymi innymi czgsteczkami w warunkach in vivo. Badania AFM w pier$cieniach
piranozowych anionowych glikozoaminoglikanéw (AGAG, ang. anionic glycosaminoglycan), {j.
dermochondanach sugeruja, ze nano-mechanika przej$¢ konformacyjnych moze odgrywac role
W bezposrednim kontrolowaniu makroskopowych wiasciwosci tkanek. Zrozumienie takich funkcji
moze pozwoli¢ na wykorzystanie polisacharydow do np. w czujnikach i zaawansowanych
materiatach. Jednakze, polisacharydy moga rowniez mie¢ skomplikowang rozgale¢ziong strukturg i
zazwyczaj s3 zbudowane z r6znego typu jednostek cukrow prostych potaczonych réznymi typami
wigzan glikozydowych. W konsekwencji tego, precyzyjna charakterystyka struktury chemicznej i
konformacji tancuchow polisacharydowych nie jest fatwym zadaniem. Podobnie — z tych samych
powodow wiasciwa interpretacja wynikow eksperymentu AFM jest dosy¢ trudna — zwlaszcza dla
heteropolisacharydow. W tym przypadku rézne przejscia konformacyjne mogg zachodzi¢ przy takiej
samej sile, co moze przejawiac¢ si¢ w rozny sposob na krzywej rozciggania AFM (krzywej sitowej).
Wglad na poziomie molekularnym w podstawy/Zrdédta odpowiedzi struktury polisacharydéw na
dziatanie sit mechanicznych mozna uzyska¢ z symulacji opartych na metodach teoretycznych.
Symulacje teoretyczne eksperymentoéw AFM dostarczaja jakosciowych i ilosciowych informacji o
mechanicznych wtasciwosciach biologicznych lub/i syntetycznych makromolekut.

Niniejszy projekt bedzie wykorzystywal zaproponowang ostatnio metode EGO (ang. Enforced
Geometry Optimization), jak rowniez znane i powszechnie stosowane metody CGO (ang Constrained
Geometry Optimization) oraz dynamik¢ molekularng do symulowania dziatania sit zewnetrznych na
pojedyncze tancuchy oligosacharydowe. Bedziemy bada¢ mechanizm wymuszonych zmian
konformacyjnych w wybranych oligosacharydach o znaczeniu biologicznym. Pierwszoplanowym
celem prezentowanego projektu jest zrozumienie wzajemnej relacji pomigdzy strukturalnymi i
mechanicznymi wlasciwo$ciami bio/poli/oligomeréw cukrowych na poziomie atomowym. Wiedza
uzyskana z proponowanych badan w przysztosci moze by¢ wykorzystywana do wyjasnienia
podstawowych zjawisk, takich jak rozpoznawanie molekularne, ktore posredniczy w oddziatywaniu
miedzy biatkami 1 cukrami, co jest podstawg dla catej biologii.



