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Jednym z najwigkszych wyzwan wspotczesne] inzynierii bioprocesowej jest stworzenie biokatalizatora
dziatajacego nieskonczenie dtugo z wysokg wydajnoscig. W zwigzku z tym praktyczne wykorzystanie
immobilizowanych  enzyméw  znajduje  glgbokie  uzasadnienie  ekonomiczne. Obok  wigzania
Z nierozpuszczalnym nosénikiem oraz sieciowania, inkluzja enzyméw (np. w strukturach hydrozelowych) jest
jednym z podstawowych rodzajéow immobilizacji. Jest to metoda tania, szybka, umozliwiajaca uzyskanie
aktywnych preparatéw o zwickszonej stabilnosci i nie wplywajaca znaczaco na zmiang¢ natywnej struktury
enzymow. Niemniej jednak, liczne doniesienia literaturowe dotyczace badan nad immobilizacjg enzymow w
matrycach hydrozelowych ograniczaja si¢ zazwyczaj do wykreslenia profilu wlasciwosci danego biokatalizatora
w funkcji badanego parametru (tj. pH, temperatura). Takie informacje sa niezbedne do zaprojektowania
reaktorow, przy ekonomicznym wykorzystaniu, czgsto najdrozszego sktadnika procesu, jakim jest enzym. Na
0got jednak brakuje wyjasnienia na poziomie czasteczkowym mikroskopowego mechanizmu zmian wiasciwosci
danego biokatalizatora po procesie inkludowania w matrycach hydrozelowych, m.in. nie analizowany jest
wptyw skladu chemicznego, wilasciwosci fizycznych oraz stopnia usieciowania zastosowanego nosnika na
wydajno$¢ immobilizacji danego enzymu. Dostgpne sa jedynie nieliczne doniesienia dotyczace molekularnego
modelowania struktur wybranych materiatéw hydrozelowych

Glownym celem proponowanego projektu jest rozpoznanie, wyjasnienie i opis oddziatywan wystgpujacych
w tych strukturach hydrozelowych w zalezno$ci od ich sktadu chemicznego oraz korelacja tych oddzialtywan ze
zmiang wiasciwosci biokatalizatora po immobilizacji, ktérych znajomos$¢ jest niezbedna w projektowaniu
procesow bioreaktorowych.

Projekt ma charakter interdyscyplinarny i obejmuje przede wszystkim zagadnienia badawcze z zakresu
inzynierii bioprocesowej, materialowej oraz modelowania molekularnego. Z jednej strony zaktada
przeprowadzenie szeregu badan eksperymentalnych zwigzanych z otrzymywaniem i charakterystyka matryc
hydrozelowych, doborem warunkéw immobilizacji oraz wyznaczeniem wlasciwosci wybranych enzyméw po
unieruchomieniu. A z drugiej przeprowadzenie kompleksowego modelowania wieloskalowego, majacego na
celu rozpoznanie i ilosciowy opis oddzialywan powstajacych w danej matrycy hydrozelowej w zaleznosci od jej
sktadu chemicznego oraz powigzanie uzyskanych parametrow z wynikami wyznaczonymi eksperymentalnie.
Przewiduje sie, ze zyskane rezultaty pozwola na dobor dla danego enzymu takiego nos$nika hydrozelowego,
ktory zapewni optymalne wykorzystanie jego wiasciwosci katalitycznych. Ponadto, dzigki wstepnemu
zaprojektowaniu metodami numerycznymi najbardziej efektywnych uktadow enzym — hydrozel, kosztowne
i czasochlonne eksperymenty mogltyby zostaé ograniczone do weryfikacji w wyznaczonym zakresie
parametroéw, bliskim warto$ciom optymalnym.



