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POPULANONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU
Pola katalityczne jako narzedzie do teoretycznej analizy i projektowania biokatalizatorow

Od czasu odkrycia roli reakcji chemicznych, chemia jest zasadniczym elementem
dziatalnos$ci przemystowej. Stad tez przedmiotem cigglych badan jest poszukiwanie coraz
lepszych drég otrzymywania produktdow mniejszym kosztem w krotszym czasie.
Znakomitym sposobem osiggniecia  takich celow  sa  katalizatory — substancje
przyspieszajace reakcje chemiczne przez obnizenie bariery energetycznej, co umozliwia
prowadzenie reakcji w tagodniejszych warunkach (np. w nizszej temperaturze i ci§nieniu),
z wigkszg wydajnoscia 1 mniejszymi szkodliwymi konsekwencjami dla $rodowiska.
Najlepszymi znanymi Kkatalizatorami w przyrodzie sg enzymy — biatka udoskonalone w
drodze ewolucji celem przyspieszania reakcji w organizmach zywych. Pomimo znacznych
wysitkow  badawczych  proby  teoretycznego projektowania enzymoé6w mogacych
katalizowaé inne reakcje o potencjalnym znaczeniu przemystlowym ciagle s3
bezskuteczne. Takie enzymy moga by¢ jednak wuzyskiwane droga kosztownych
eksperymentdw kierowanej ewolucji, ale rola tak wprowadzonych mutacji ciggle nie jest
zrozumiata. Nasze wstepne wyniki wskazuja, ze gléwna role moga gra¢ obroty
tancuchéw bocznych natadowanych aminokwasow, ktorych symulacja komputerowa
konwencjonalnymi metodami dynamiki molekularnej wymagataby bardzo dtugiego czasu
obliczen. Zaletag metody proponowanej w niniejszym projekcie jest mozliwosé zbadania
milionow rotamerow w krotkim czasie, wspomagajac istotnie proces teoretycznego
projektowania mutantow wykazujacych lepsza aktywnos$¢ katalityczng. Najwazniejszym
elementem naszej metody s3 pola katalityczne, t.j. rozklady tadunkéw reprezentujacych
idealny katalizator dla danej reakcji, ktore uzyskuje si¢ drogg kwanto-chemicznych
obliczen molekularnych potencjatéw elektrostatycznych stanu przejsciowego i substratow.
Pozwala to na stopniowa konstrukcje i analize Katalitycznego otoczenia molekularnego i
unikniecie  przyjmowania arbitralnych zatozefi koniecznych w  konwencjonalnych
metodach, w ktorych od razu modeluje si¢ caty enzym skladajacy si¢ z tysiecy atomow.
W ramach niniejszego projektu planowane jest réwniez zbadanie innych mozliwych
zastosowan pol katalitycznych do analizy nie w petni zrozumiatych wlasciwosci enzymow.



