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Degradacja zanieczyszczen organicznych przez koenzym metaliczny oczyszczony z
organizmow jest pionierskg dziedzing badan zaréwno w naukach o srodowisku, jak i
chemii bionieorganicznej. Udowodniono, ze metanogeny, ktdre sg szeroko
rozpowszechnione w przyrodzie, sg silne w redukcyjnej dehalogenacji, podczas gdy
koenzym F430 odgrywa kluczowa role. Jednak mechanizm reakcji redukcyjne;j
dehalogenacji przez koenzym F430 nie zostat jeszcze ujawniony. Celem tego
projektu jest ujawnienie ztozonego mechanizmu dehalogenacji F430 poprzez
eksperymenty kinetyczne i analityczne, obliczenia kwantowo-chemiczne oraz
technologie frakcjonowania stabilnych izotopéw. Zbadane zostang zanieczyszczenia
fluorowcowane, w tym chlorowcowane alkany i alkeny. Proponowane badania tgczag
podejscie eksperymentalne, w ktérym typowe podejscia analityczne i kinetyczne
zostang potgczone z najnowoczesniejszg metodologig pomiaréw efektow
izotopowych metodg spektrometrii mas izotopowych, z teoretycznymi obliczeniami
procesow badan eksperymentalnych. To symbiotyczne podejscie eksperymentalno-
teoretyczne powinno pozwoli¢ nam wiarygodnie okresli¢ wptyw izotopdw wegla i
chloru na badane ukfady, zinterpretowac je pod katem rzeczywistych mechanizméw i
zbudowac zaleznos¢ QSAR, ktéra powinna okazac sie predykcyjna w ocenie
aktywnosci katalitycznej koenzymu F430 wobec innych zanieczyszczen o znaczeniu
Srodowiskowym . Wyniki mogg pomoc nam zrozumie¢ wykonalnosé
termodynamiczng, wspotczynnik konwersji i Sciezke tworzenia produktu
dehalogenacji F430. Realizacja tego projektu pozwoli dalej rozwing¢ teorie i praktyke
podwodjnego frakcjonowania stabilnych izotopow pierwiastkéw jako ,sondy
mechanizmu” oraz opracuje liniowe modele zaleznosci energii swobodnej do
przewidywania przemiany fluorowcowanych zanieczyszczen organicznych przez
koenzym F430, ktérych wyniki mogg stuzy¢ do szybkiej oceny degradaciji i efektu
detoksykacji procesu dehalogenaciji przez F430. Wyniki dostarczg waznych podstaw
teoretycznych do zastosowania koenzymu F430 i jego syntetycznych zwigzkéw w
rekultywacji zanieczyszczonych terenéw. Potgczenie prac eksperymentalnych z
przewidywaniami teoretycznymi okazato sie na przestrzeni lat idealnym podejsciem
do badan ztozonych reakcji, poniewaz nie wszystkie etapy zwykle nadajg sie do
badan eksperymentalnych, a dane eksperymentalne w takich systemach wymagajg
wsparcia teoretycznego. Komplementarno$¢ i praktyczne umiejetnosci wspotpracy
miedzy Pl obu stron zostaty niedawno wykazane we wspolnej publikacji na temat
wptywu izotopow na uktad katalityczny, ktéra ukazata sie w zesztym roku w wysokiej
jakosci czasopismie (Li Ji, Chenchen Wang, Shujing Ji, Kasper P. Kepp i Piotr
Paneth. ACS Catalysis, 2017, 7, 5294-5307). Wspodtpraca dwustronna w ramach
tego projektu bedzie dalej promowac zastosowanie frakcjonowania izotopéw
badanego zar6wno metodami eksperymentalnymi, jak i teoretycznymi, w celu
ujawnienia ztozonych mechanizmow biotransformaciji zanieczyszczen.



