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» Bialka przy powierzchniach”

Systematyczne poréwnywania sity adsorpcji réznych powierzchni wymagaja zbadania zachowania biomolekut
z pewnego ustalonego zbioru odniesienia. Jako takie biomolekuly wybrali§my: 20 naturalnych aminokwasow, kilkanascie
dwupeptydow i mate biatko — klatke tryptofanowa. WykorzystaliSmy petnoatomowe symulacje dynamiki molekularnej do
zbadania oddzialywan tych biomolekut z ZnS, ztotem, celulozg IB, mika i czterema ptaszczyznami ZnO. WyznaczyliSmy
potencjaty sity sredniej i wykazaliSmy, ze w istotny sposob zaleza one od ciala statlego i od wyboru jego eksponowane;j
ptaszczyzny tupliwosci. W wypadku zlota zalezg one takze od wyboru pola sitowego (hydrofobowe, hydrofilowe lub
uwzgledniajace polaryzowalnos¢ metalu). Wykazalismy, ze energie wiazania dwupeptydow i trojpeptydow sa mniejsze niz
suma energii wigzania ich sktadnikow aminokwasowych. Profile ggstosci wody i polaryzacji réwniez silnie zaleza od
powierzchni. ZaobserwowaliSmy, Ze pierwsza warstwa wody, jaka si¢ tworzy w poblizu silnie hydrofilowego ZnO odpowiada
tak duzej gestosci upakowania, ze nawet pojedyncze aminokwasy nie moga doj$¢ do powierzchni ciata statego. ZnS jest
bardziej hydrofobowe, co prowadzi tylko do nieznacznego profilowania wody w warstwy gestosci. W wypadku ZnS nie
wszystkie aminokwasy mogg si¢ zwiazac z powierzchnia. Kiedy si¢ faktycznie wiazg, ich energie wigzania sa poréwnywalne
z tymi, jakie znalezli$my dla powierzchni ZnO (i do energii wiazan wodorowych w biatkach), ale ich specyficzno$ci sg zupetnie
odmienne. W wypadku hydrofobowego ztota, czy lekko hydrofilowej powierzchni celulozy 1B, zdarzenia adsorpcji klatki
tryptofanowej sa sterowane przez przycigganie najsilniej wigzacych aminokwasow. Tak nie dzieje si¢ jednak dla ZnO, ZnS i
hydrofilowych modeli ztota. Badania kilku biatlek w poblizu powierzchni miki, ktéora ma wypadkowy ujemny tadunek
powierzchniowy, wskazuja na istnienie dwoch rodzajow stanéw: zdeformowanych i rozwinietych. Korzystajac z modelu
gruboziarnistego, wykazali$my istnienie szklistych zachowan warstw bialek na granicy pomigdzy wodg i powietrzem.
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