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Zrozumie¢ proces rozpoznawania molekularnego uzywajac parametrow
termodynamicznych i strukturalnych

Maura Malinska, Uniwersytet Warszawski, Wydziat Chemii

Pytanie o prawa stojace na strazy zjawiska rozpoznawania pomiedzy czasteczkami jest jednym z
najciekawszych zagadnien wspolczesnej chemii. Co decyduje, ze niektore z czasteczek tworza tak silne
kompleksy, ze wydaje sie, ze preferuja tworzy¢ pare, a nie istnie¢ samodzielnie. Na strazy tego zjawiska
stoi oczywiscie energia, energia swobodna Gibbsa (AG). Jesli tworzenie kompleksu prowadzi do jej
zmniejszenia proces przebiega samoistnie.

Energie swobodna mozna roztozy¢ na dwa cztony: entalpowy (AH) i entropowy (-TAS). Zmiany entalpii
wigzania zaleza od powstawania i zrywania wielu oddzialywan pomigdzy receptorem, ligandem i
czasteczkami wody. W momencie powstawania kompleksu wigzania wodorowe, oddzialywania van der
Waalsa zostajg zerwane pomiedzy receptorem i rozpuszczalnikiem oraz ligandem i rozpuszczalnikiem,
natomiast powstajg nowe pomigdzy receptorem i ligandem, reorganizujg si¢ wewngtrzczasteczkowe
wigzania wodorowe i inne oddziatywania w receptorze, reorganizujg si¢ czasteczki rozpuszczalnika na
powierzchni receptora, zachodzg zmiany konformacyjne w kieszeni wigzacej i prawdopodobnie wiele
innych zmian. Entropia natomiast zalezy od ilo§ci uwolnionych czasteczek wody z kieszeni wigzacej oraz
utraty konformacyjnej swobody receptora i ligandu. Nie mozna przy tym zapomnie¢, ze obie te funkcje w
mniejszym lub wigkszym stopniu sa od siebie zalezne.

Wiele czynnikow wptywa na energi¢ swobodng, wigc bardzo trudno przewidzie¢ w jaki sposob i jak silnie
zwigze si¢ ligand z receptorem. Ten projekt ma na celu rzuci¢ $wiatlo na zjawisko rozpoznania
miedzyczasteczkowego dzieki systematycznym badaniom serii pokrewnych zwigzkow aby umozliwic¢
racjonalne projektowanie ligandoéw, biorac pod uwage wymienione powyzej efekty. Celem projektu jest
odnalezienie zaleznosci pomigdzy wiasciwosciami  fizykochemicznymi, strukturalnym i/lub
elektrostatycznymi ligandu oraz receptora a efektem energetycznym wywotanym podczas powstawania

kompleksu.




