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STRESZCENIE

1. Cel prowadzonych badan/hipoteza badawcza

W projekcie tym badana bedzie samoorganizacja i proces krystalizacji mikrowldkien celulozy z
réznymi wkladami alomorféw Ia/If w obecnosci cze$ci nieuporzadkowanych, mechaniczna
charakteryzacja poprzez eksperymentalng i obliczeniowq nanoindentacje AFM oraz oddziatywania
z kompleksami bialek bedacych w kregu zainteresowan przemyshu. Agregaty mikrowlokien
celulozy maja wiele funkcji w roslinach i bakteriach, od zwiekszania sztywnosci uktadu $ciana —
komorka i wytrzymatosci na rozciaganie az do ochrony srodowiska. Stad, proponowane badania
zasadniczo koncentruja sie odnawialnych Zrédlach energii. Zakres tego projektu poprawi nasze
zrozumienie struktury celulozy i pozwoli na charakteryzacje procesow agregacji i krystalizacji.

2. Metoda Badawcza

Agregacja i samoorganizacja mikrowtokien celulozy sq podyktowane przez wspélne zachowanie sie
i oddzialywanie pomiedzy monomerami glukozy. Ponadto, z uwagi na duze skale czasowe i
przestrzenne konieczne do opisu takich proceséw, modele grubizoarniste ta w tym przypadku
najlepszym rozwigzaniem. CzeSc¢ teoretyczna projektu bedzie oparta na dynamice molekularnej w
ramach modelu gruboziarnistego opartego na strukturze (t.j. podejscie Go) i wykorzystaniu pol
sitowych z modeli pelnoatomowych. We wspolpracy z eksperymentatorami Stefanem Weberem i
Horacio Vargasem z Instytutu Maxa Plancka nanomechaniczna charakteryzacja mikrowtokien
celulozy bedzie potwierdzona eksperymentalnie. Takie podejsScie jest optymalnym dla procesow
samoorganizacji wielu wiékien biologicznych takich jak poliglutaminy czy wiékna amyloidowe.

3. Wplyw projektu badawczego

Zrozumienie zwiazku struktura-funkcja jest podstawowym zainteresowaniem w wielu dziedzinach.
Z racji tego, ze jest to istotne réwniez w wielu procesach biologicznych, gdzie struktura natywna
biatek definiuje ich specjalng funkcje, podobnie do wspétistnienia faz Io/If celulozy z obszarami
nieuporzagdkowanymi determinuje funkcje mechaniczng, ktéra ma duzy wplyw na procesy
przemystowe.

Prawdziwe przejscie do gospodarki opartej na strukturach biologicznych bedzie mozliwe tylko
poprzez badania podstawowych surowcow odnawialnych. Na przyklad degradacja celulozy
pochodzacej z uprawy doprowadzita ludzko$¢ do produkcji biopaliw, ale proces nie jest w pehi
zrbwnowazony, poniewaz posiada powazne problemy spoteczne takie jak dylematy ,zywnos¢ czy
paliwo”. Odpady rolnicze i biomasa miejska sa jednymi z najlepszych Zrédel celulozy dla konwersji
do biopaliw, ale wcigz proces ten nie jest wystarczajaco efektywny. Lepsze zrozumienie
oddziatywan celuloza — enzym moze pozwoli¢ na szybkie przejscie do zielonej gospodarki.



