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Enzymy — biatka katalizujgce reakcje chemiczne — od lat fascynujg badaczy. Sg one istotnym
elementem zycia i wraz z nim ewoluuja pomagajac w utrzymaniu réwnowagi potrzebnej do
zachodzenia proceséOw zyciowych. Od kilku lat proces ich poznania, a w konsekwencji mozliwosci
optymalizacji ich wlasciwosci zostal przyspieszony przez zastosowanie narzgdzi opartych
0 sztuczng inteligencje 1 metody uczenia maszynowego jak rowniez o wysoko przepustowe metody
eksperymentalne pozwalajace na przeprowadzanie miliondow analiz dziennie. Jednak wigkszos¢
Z tych metod zostala zadedykowana enzymom katalizujacym reakcje prowadzone w roztworze
Z udziatem zwykle niewielkich molekul. Tymczasem reakcje enzymatyczne przebiegajace na
granicy faz — cieczy i ciala statego, sg niemal zupelnie nieznane.

Do wyjatkow mozemy zaliczy¢ enzymy degradujgce polimery naturalne budujace $wiat roslin,
grzybow i niektorych zwierzat: ligning, chityng i celuloz¢. Tymczasem dzialalno$¢ przemystowa
i wprowadzenie do uzytku sztucznych, niemal nie ulegajacych degradacji polimeréw, wymusza
koniecznos$¢ poszukiwania przyjaznych dla srodowiska rozwigzan pozwalajacych zredukowaé nasz
niekorzystny wplyw na planete.

W ramach przedstawionego przez nas projektu chcemy poszuka¢ metod umozliwiajacych szybkie
projektowanie enzyméw zdolnych do degradacji skomplikowanych niejednorodnych polimeréw
syntetycznych. Chcemy odpowiedzie¢ na szereg pytan: jakie czynniki reguluja specyfike wigzania
enzymu do ciata stalego, jak selektywny moze to by¢ proces, czy mozliwe jest zaczerpnigcie
wzorcOw z natury i nauczenie enzymoéw degradacji tworzyw sztucznych o czesto hydrofobowym
charakterze powierzchni. Do tego celu zamierzamy rozwing¢ metody obliczeniowe
i eksperymentalne, i zaprojektowac¢ enzymy skutecznie degradujace poliuretany.



