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Przeznaczeniem biatek z grupy przeciwdziatajacych zamarzaniu (ang. antifreeze protein -
AFP) jest zabezpieczenie ptynow zawartych w organizmach zywych przed zamarzaniem w sytuacji,
gdy temperatura otoczenia spadnie ponizej zera stopniu Celsjusza. Tworzace si¢ podczas
zamarzania krysztaly lodu, a takze towarzyszacy zamarzaniu wzrost objetosci, rozrywajg blony
komorek i (niszczac przez to ich strukturg) powoduja $Smieré. Przeciwdzialanie zamarzaniu polega
na utrzymywaniu ptynéow fizjologicznych w stanie przechtodzonym. Powszechnie akceptowany
mechanizm dziatania biatek AFP zaklada, Ze czasteczki biatka adsorbuja si¢ na powierzchni
krysztatow lodu powstajagcych wewnatrz organizmu, co uniemozliwia ich dalszy wzrost.

Mimo staran badaczy wcigz nie udato si¢ do konca wyjasni¢ w jaki sposob biatka
przeciwdzialajace zamarzaniu sg w stanie rozpozna¢ krysztat lodu w otoczeniu znacznego nadmiaru
ciektej wody. Wydaje si¢, ze znaczaca role w tym procesie moze odgrywaé woda solwatacyjna
biatek AFP. Struktura wody solwatujacej obszar aktywny bialek przeciwdziatajacych zamarzaniu
zauwazalnie rozni si¢ od struktury wody zawartej w sagsiedztwie pozostalych obszarow na jego
powierzchni i wykazuje pewne podobienstwa do struktury lodu. Efekt ten moze z jednej strony
utatwia¢ krzepnigcie wody znajdujacej si¢ miedzy biatkiem i lodem, prowadzac do ich
nieodwracalnego zwigzania, a z drugiej umozliwia¢ dokonanie rozrdéznienia mi¢dzy woda w stanie
cieklym i stalym, co jest niezbedne, aby biatko mogto petni¢ swoja funkcje.

Celem proponowanych badan jest zbadanie struktury i roli wody solwatacyjnej biatek
przeciwdzialajacych zamarzaniu w procesie wigzania si¢ tych bialek z powierzchnig lodu. Aby to
osiggna¢ przeprowadzone zostang symulacje komputerowe uktadéw, w ktérych znajdowaé sie
bedzie krysztat lodu oraz wybrane biatko AFP, oddzielone od siebie warstwg ciektej wody. Badania
prowadzone beda dla kilku temperatur z zakresu 270 — 250 K oraz dla kilku réznych odleglosci
migdzy czasteczka biatka 1 lodem. Analiza uzyskanych wynikéw obejmowac¢ bedzie wlasciwosci
strukturalne wody solwatacyjnej powierzchni aktywnej biatka AFP oraz wody znajdujacej si¢
W bezposrednim sgsiedztwie krysztatu lodu.

Uzyskane wyniki pozwolg na poznanie szczegdlow dotyczacych procesu krzepniecia wody
znajdujacej si¢ w obszarze pomiedzy biatkiem AFP i krysztalem lodu. Bedzie to kolejny krok na
drodze do poznania roli wody solwatacyjnej w procesie wigzania si¢ biatek przeciwdziatajacych
zamarzaniu z lodem oraz zrozumienia mechanizmu funkcjonowania tych biatek.



