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Gtdwnym celem tego projektu jest opracowanie metody inzynierii enzyméw dziatajagcych na
granicach faz oraz jej walidacja z enzymami zaprojektowanymi do rozktadu poliuretanéw. Ostatnia dekada
zwiekszyta mozliwosci inzynierii biatek do poziomdéw nieoczekiwanych w zadnym scenariuszu. Potega
metod sztucznej inteligencji trenowanych na wyselekcjonowanych strukturach PDB umozliwita
przewidywanie wysokiej jakosci struktur 3D w oparciu o dowolng sekwencje aminokwasdw. Rozwdj
narzedzi obliczeniowych i metod o wysokiej przepustowosci otworzyt szerokie mozliwosci nie tylko
udoskonalania i przeprojektowywania enzyméw, ale takze projektowania de novo. Jednak w wiekszosci
przypadkéw enzymy dziataty na mate substraty. Niestety, bogaty zestaw uznanych narzedzi do inzynierii
enzymow okazuje sie niewystarczajacy przy projektowaniu enzymoéw ukierunkowanych na duze substraty
o0 masie czgsteczkowej poréwnywalnej lub nawet przewyzszajgcej mase samego enzymu. Takie scenariusze
sg powszechne w przypadku ukierunkowania na polimery syntetyczne i naturalne. Prosta i jednorodna
struktura PET oraz odkrycie PETaz zachecity naukowcow do podjecia tego tematu. Osiggnieto enzymatyczng
depolimeryzacje PET do monomerdow sktadowych, co przetozyto sie na powstanie pierwszego zaktadu
recyklingu PET we Francji. Niestety, takiego postepu nie zaobserwowano dotychczas w przypadku innych
grup polimerow syntetycznych. Doskonatymi przyktadami takich polimerow sg poliuretany (PUR), ktére
mogg zawierac wiele rdznych wigzan: uretanowe, estrowe, mocznikowe, amidowe i eterowe, i stanowig
istotne wyzwanie pod wzgledem degradacji i recyklingu. Wysoka heterogenicznos¢ PUR i ztozona struktura
ztozona z miekkich i twardych fragmentéw sprawiaja, ze ta klasa polimeréw jest idealnym kandydatem na
system modelowy w proponowanym projekcie. Stawiamy hipoteze, ze dzieki niedawnemu postepowi
w rozwoju metod in silico wspomaganych sztuczng inteligencja, a takze postepowi w ultra
wysokowydajnych metodach przesiewowych, mozemy zrozumieé zasady stojgce za zjawiskami wigzania
powierzchni heterogenicznych biatek i zbudowac¢ procedury rozktadu powierzchni ciat statych
z wykorzystaniem enzymow.



