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Celem tego projektu jest poszerzenie wiedzy na temat hybrydowych systemow biatkowo-grafenowych
poprzez stworzenie multidyscyplinarnego zespotu chemikéw i fizykow. Nasz projekt badawczy koncentruje
sie na zastosowaniu metod modelowania molekularnego do zaprojektowania i opisu nowych hybrydowych
interfejsow biatkowo-grafenowych, potaczonych z biologicznymi lub organicznymi linkerami jako
potencjalnych kandydatow na urzadzenia bioelektroniczne, takie jak bioczujniki, ogniwa biopaliwowe itp.
Badanymi biatkami sa mate uklady antenowe zbierajace energie $wietlng, podczas gdy komponentem
materialowych jest grafen, ktory zostal wybrany ze wzgledu na jego niezwykle interesujace wiasciwosci
elektroniczne. Grafen jest pojedyncza warstwa atoméw wegla potaczonych ze soba w dwuwymiarowej
strukturze plastra miodu. Ta osobliwa struktura odpowiada za niezwykle wysoki transfer tadunku. Nasz projekt
bedzie koncentrowa¢ si¢ na oddziatywaniach modelowych biatek z tacznikami i warstwa grafenu jako
materiatu przewodzacego i nos$nika fadunku. Gtownym celem tego projektu jest odpowiedz na pytanie jak
zahamowac niepozadang rekombinacje tadunkdéw obserwowang na granicy faz pomiedzy biatkami i grafenem.

Sposob, w jaki te sktadniki (kompontenty biologiczne, linkery i grafen) oddziatuja ze soba ma kluczowe
znaczenie dla zaprojektowania i stworzenia dziatajacego urzadzenia, w zwigzku z czym niezbedne jest
zbadanie natury takich interfejsow. Dzigki zastosowaniu metod symulacji w skali atomowej zbadamy energig
wigzania, ktora decyduje o sile oddziatywania pomig¢dzy biatkami a grafenem. Bardziej ztozony interfejs
zostanie zbudowany przez dodanie monowarstwy czasteczek samoorganizujacych sie (SAM), takich jak
pochodne pirenu i azobenzenu, pomi¢dzy grafenem a linkerem biologicznym, co moze poprawi¢ transportu
tadunkow w interfejsie, jak rowniez stabilnos¢ system.

W tym projekcie wykorzystamy wieloskalowe podejscie obliczeniowe do opisu chemicznych i fizycznych
wilasciwosci systemoéw bedacych przedmiotem naszego zainteresowania. Najpierw opiszemy ewolucje W
czasie modelowych biatek, linkeréw i grafenu za pomocg klasycznej dynamiki molekularnej, polegajacej na
modelowaniu atomoéw potaczonych ze soba sprezynkami. Metoda ta pozwala na prowadzenie obliczen dla
realistycznych uktadow modelowych (ztozonych z tysiecy atoméw) w duzych skalach czasowych (setki
nanosekund), Analiza energii tych uktadéw pozwoli nam na ilosciowe okreslenie energii oddzialywania i
stabilno$ci takiego uktadu hybrydowego.

W kolejnych etapach skoncentrujemy si¢ na mniejszych czesciach naszego uktadu (np. tylko na Kilku
kluczowyuch aminokwasach bialek) przy uzyciu bardziej wyrafinowanych i doktadnych metod
obliczeniowych, ktére pozwolag na opisanie i zrozumienie mechanizmu przenoszenia elektronéw
wystepujacego w interfejsie. Aby osiggna¢ ten cel, podzielimy system na dwa bloki, z ktoérych kazdy
przedstawia 1 interfejs: biatko-SAM, SAM-grafen. Uzywajac podejscia kwantowo-mechanicznego
przeanalizujemy funkcje falowg i wynikajace z niej zmiany wlasciwosci elektronowych grafenu.

Nasz projekt oferuje racjonalne projektowanie nowatorskich zlozonych systeméw zlozonych z biatek i
powierzchni organicznych, z mozliwym wykorzystaniem takiego interfejsu w przysztosci jako bio-
organicznych ogniw fotowoltaicznych i tranzystorow, ktore mogg rozwigza¢ problem szybko rosnacego
zuzycia energii na $wiecie. Proponowany projekt przyczyni si¢ do lepszego zrozumienia wptywu grafenu na
stabilnos¢ i whasciwosci fizyczne 1 chemiczne centrum reakcji fotosystemu i na odwrét. Kompleksowe
podejscie teoretyczne zapewnia nam doktadng charakterystyke nowych systeméw i prowadzi do opracowania
racjonalnego projektowania nowych ztozonych interfejsow bio-organicznych.



