Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN prowadzi badania eksperymentalne oraz
teoretyczne w obszarze szeroko rozumianej chemii powierzchni, koloidow, nanostruktur materii
miekkiej, chemii materiatéw, oraz katalizy enzymatycznej. W ramach dziatalnosci w SDNSiP, badania
obejmujg zastosowanie zaawansowanych metod modelowania molekularnego w nastgpujacych
aspektach:

L Konformacja weglowodanéw

Sacharydy sg zroznicowang grupg naturalnych biomolekut, odgrywajaca kluczowa role w organizmach
zywych jako podstawowe zrodto energii, materiat budulcowy oraz czynnik regulujacy rézne procesy
metaboliczne, wplywajac zarowno na zdrowie ludzi, jak i funkcjonowanie ekosystemow. Badania nad
tymi uktadami skoncentrowane sg na szczegotowej analizie dynamicznej struktury istotnych z punktu
widzenia biologii oraz chemii mono-, di-, olig- i polisacharydow przy uzyciu réznych metodologii
modelowania molekularnego, w tym metod mechaniki kwantowej, symulacji prowadzonych matodami
dynamiki molekularnej przy uzyciu klasycznych, atomistycznych podl sitowych oraz modelowania
gruboziarnistego. W szczegolnosci, badania dotyczg m.in. interpretacji mierzalnych parametrow
spektroskopii NMR.

II. Rozwijanie metod obliczeniowych enhanced-sampling
W tym zakresie badania obejmujg tworzenie oraz walidacje klasycznych pol sitowych dziatajgcych w
zakresie rozdzielczo$ci atomowych oraz gruboziarnistych. Ponadto, ulepszane sa istniejace oraz
tworzone nowe zaawansowane metody probkowania w symulacjach dynamiki molekularnej (tzw.
metody enhanced-sampling). Prace tego typu skutkujg opracowaniem spojnych metodologii,
umozliwiajacych bardziej efektywne a takze doktadniejsze symulacje réznorodnych uktadow
molekularnych.

I1I. Modelowanie zdegradowanych nanoplastikow

Pod wplywem promieniowania stonecznego, temperatury i sit mechanicznych odpady tworzyw
sztucznych ulegajg fragmentacji na coraz mniejsze czastki, osiggajac ostatecznie skale nanometrowa.
Te nanoczgstki - potocznie nazywane nanoplastikami - wykazujg odmienne wlasciwosci chemiczne niz
materialy zrodtowe. Celem badan jest komputerowe modelowanie tworzenia si¢ nanoplastikow i ich
dalszej interakcji z biologicznie waznymi obiektami. Etapy badan obejmuja m.in. modelowanie
procesoOw chemicznej degradacji materiatow molekularnych z tworzyw sztucznych; analiza i
klasyfikacja ~ wygenerowanych powierzchniowych grup funkcyjnych; analiza interakcji
zdegradowanych czastek nanoplastikow 2z Dbiatkami osocza krwi oraz analiza wplywu
powierzchniowych grup funkcyjnych na procesy przenikania nanoplastiku przez btony lipidowe.
Symulacje tego typu pozwalaja na na ocen¢ skali zagrozenia nanoplastikami dla organizmow zywych
oraz umozliwi lepsze zrozumienie zwigzanych z nimi zjawisk na poziomie molekularnym.



