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Weglowodany sa jednymi z najistotniejszych zwiazkéw chemicznych wystepujacych w przyrodzie. Stanowia
element strukturalny organizmoéw zywych (m.in. wchodza w sktad DNA i RNA), zrédto energii dla nich (np.
sacharoza) oraz odgrywaja kluczowa role w licznych, naturalnych procesach biochemicznych. Jeden z
podstawowych podzialow weglowodandéw obejmuje rozroznienie pomiedzy czasteczkami zawierajacymi
pierscienie szeScioczlonowe (piranozy) a tymi z pier§cieniami pigciocztonowymi (furanozy). W badaniu
struktury i roli czasteczek weglowodanoéw oraz przewidywaniu ich wlasciwosci, jako alternatywy dla metod
eksperymentalnych uzywa si¢ rowniez narzedzi chemii obliczeniowej, takich jak symulacje komputerowe. W
przeciwienstwie do piranoz, weglowodany zawierajace jednostki furanozowe nie sa badane w ten sposob réwnie
intensywnie. Jedng z przyczyn tego faktu jest brak odpowiednich narzedzi stuzacych do efektywnego i
doktadnego badania ich wlasciwosci molekularnych na drodze chemii obliczeniowej. Niniejszy projekt ma na
celu opracowanie wlasnie takich narzedzi. W szczegdlnosci, chcemy stworzy¢ zestaw parametréw (nazywany
polem sitowym) ktory moze zostaé uzyty do przeprowadzania symulacji uktadow biomolekularnych
zawierajacych furanozy. Opracowane pole sitowe zostanie zwalidowane w oparciu o dostepne dane
eksperymentalne oraz obliczenie kwantowomechaniczne, przetestowane w symulacjach najistotniejszych z
punktu widzenia chemii/biochemii uktadéw. Ostateczna jego wersja (udostgpniona na zasadach
niekomercyjnych) bedzie mogta by¢ uzywana do symulacji roznych uktadéw zawierajacych furanozy, jak
réwniez bioczasteczki innego typu. Druga czes$¢ projektu bedzie polegata na przeprowadzeniu badan
teoretycznych z wykorzystaniem ww. pola sitowego majacych na celu poznanie wtasciwosci strukturalnych,
konformacyjnych oraz dynamicznych jakie charakteryzujg czasteczki cukréw zawierajacych jednostki
furanozowe. Dodatkowo, planujemy zbadaé¢ molekularne aspekty oddziatywan pomigdzy furanozami a uktadami
biomolekularnymi zawierajacymi czasteczki innego typu (np. btony lipidowe oraz proteiny).



