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Ten projekt zapewni zrozumienie na poziomie molekularnym sposobu, w jaki prebiotyczne
mieszaniny molekut bioorganicznych moga wykorzysta¢ energie chemiczng do ewolucji w kie-
runku zlozonosci i proceséw chemicznych przypominajacych zycie. Organizmy zywe wymagaja
statego doplywu energii do utrzymania swoich podstawowych funkcji, takich jak kopiowanie
materiatu genetycznego czy synteza biatek. Komorki osiagaja to na przykitad poprzez rozktad
cukrow i magazynuja pozyskana energie w postaci trojfosforanu adenozyny (ATP), uniwersal-
nego nosnika energii dla zycia. Jest to jednak mozliwe tylko przy wsparciu ztozonej maszynerii
enzymatycznej, ktora nie byta obecna przed powstaniem zycia. Dlatego ostatnio proponowane
scenariusze dotyczace wezesnego metabolizmu uwzgledniaty bardziej reaktywne, cho¢ mniej sta-
bilne, wysokoenergetyczne czasteczki organiczne z potrojnymi wigzaniami o wysokiej energii.
Niemniej jednak wykazano, ze te magazynujace energie i aktywujace czasteczki maja niska se-
lektywno$¢ i duza sktonnosé do degradacji poprzez hydrolize. Co najwazniejsze, ich mechanizm
dziatania, jak rowniez zwiazane z nim termodynamika i kinetyka, pozostaja w duzej mierze
niejasne, a szczegdtowe badania na poziomie molekularnym sa konieczne, aby zrozumieé, jaka
forma minimalnego metabolizmu mogta napqdzaé wczesng molekularng ewolucje.
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podtrzymywaé¢ samoreplikacje polimeréw informacyjnych, takich jak RNA oraz synteze pep-
tydow. Konstruujac sieci reakeji chemicznych i symulujac ich dziatanie w czasie, dowiemy sie,
jakie modyfikacje tych sieci reakcji moga wpltynaé na proporcje i selektywnosé produktow. (2)
Wyjasnimy réwniez mechanizm powstania amido-trifosforanéw aminonukleozydéw w warunkac;j
prebiotycznych i zbadamy ich sktonno$é do polimeryzacji. Niedawno wykazano, ze takie trifos-
forylowane analogi monomeréw RNA sg osiagalnymi prebiotycznie formami aktywowanych blo-
kow budulcowych, ktore potencjalnie moga umozliwi¢ samoreplikacje materiatu genetycznego.
Co wiecej, (3) wyjasnimy chemiczne szlaki reakcyjne prowadzace do wysokoenergetycznych cza-
steczek zawierajacych grupy cyjankowe w osrodkach miedzygwiazdowych. W tym przypadku
bedziemy badaé¢ procesy fotoindukowane i reakcje rodnikowe, ktore sa odpowiedzialne za po-
wstawanie tak zlozonych czasteczek organicznych w warunkach astrochemicznych.

Wyniki tych prac obliczeniowych pozwola nam ustali¢ ogblne zasady wykorzystania i maga-
zynowania energii chemicznej przez uktady prebiotyczne. Wyjasnienie takich zasad w oparciu o
termodynamike, kinetyke i mechanizmy molekularne utatwi zrozumienie chemii, ktéra moze daé
poczatek prymitywnym formom zycia we wszechswiecie i zaoferuje lepiej uzasadnione hipotezy
dotyczace potencjalnych biosygnatur w Uktadzie Stonecznym i poza nim. Takie spostrzezenia
beda szczegblnie cenne i aktualne, biorac pod uwage niedawne wystrzelenie tazika Perseve-
rance i Kosmicznego Teleskopu Jamesa Webba, a takze planowang misje DAVINCI na Wenus,
z ktorychwszystkie maja na celu zbadanie rodzajéow chemii mogacej da¢ poczatek zyciu poza
Ziemig.



