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Enzymy to biatka, ktore dziatajg jak biologiczne katalizatory, przyspieszajac reakcje
chemiczne i sg nieodzowng czescig kazdego zywego organizmu. Bez enzymow prawie
zadna reakcja chemiczna nie bytaby mozliwa do przeprowadzenia.

Gtowng ideg tego projektu jest zbadanie stosunkowo nowej grupy ztozonych uktadow
chemicznych, ktére moga dziata¢ jak sztuczne enzymy, katalizujagc wybrane reakcje
chemiczne. Te nowe uktady, zwane polioksometalanami, maja zupetnie inng strukture niz
enzymy, ale sa biokompatybilne i okazaty sie skutecznymi katalizatorami. Konkretnym
celem tego projektu jest opracowanie metod obliczeniowych i modeli, opartych na chemii
kwantowej, ktore pozwolg na badanie ich wiasciwosci bez koniecznosci ich syntezy
(przynajmniej w pierwszym etapie badan). Bedzie to zarbwno efektywne czasowo, jak i
kosztowo podejscie, ktore pozwoli na wstepna selekcje kandydatéw na sztuczne enzymy
i wybér do dalszych badan tylko tych o najlepszych przewidywanych wtasciwosciach.

Proponowany projekt zapewni narzedzie do racjonalnego projektowania i badania
roznych polioksometalanéw oraz przyczyni sie do lepszego zrozumienia, jak racjonalnie
projektowac nowe klasy katalizatoréw do okreslonych celow. Przyczyni sie rowniez do
lepszego zrozumienia zaleznosci struktura-aktywnosé dla polioksometalanow, zwiekszy
nasza wiedze na ich temat, a w przysztosci obiecuje stworzenie szybszych i bardziej
wydajnych katalizatorow. Proponowane, kompleksowe, teoretyczne podejscie do tego
problemu zapewni nam doktadna charakterystyke nowych uktadéw i doprowadzi do
opracowania nowej metodologii racjonalnego projektowania nowych katalizatoréw i
sztucznych enzyméw. Wierzymy, ze projekt prowadzony przez eksperta w dziedzinie
teoretycznego opisu uktadow katalitycznych jest aktualny i istotny dla polskiej nauki.



