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Rozmowa z autorka pracy:
»Badania obliczeniowe nad syntaza ektoinowa”

Co zainspirowato Panig do poswiecenia sie badaniom nad syntaza ektoinowa?

Do badan przede wszystkim zainspirowali mnie wspaniali naukowcy, z ktérymi wspétpracowatam. Juz na studiach magister-

skich dr Anna Wojcik-Augustyn zaszczepita we mnie pasje do chemii obliczeniowej, ktéra péZzniej podsycali profesor Tomasz

Borowski oraz koledzy z grupy Biokatalizy Teoretycznej i Eksperymentalnej w IKIFP PAN, wspierajac m6j rozwoj w bada-

niach nad enzymem. W szczegdlnosci nieoceniony byt mentoring profesora Borowskiego, dajacy nadzieje w trudniejszych

momentach doktoratu, ale tez satysfakcje przy mniejszych lub wiekszych sukcesach. Motywacji dodawat sam projekt, ktéry

stanowit ciekawe wyzwanie intelektualne: nalezato najpierw wyjasni¢ nietypowe wiazanie jonu zelaza w centrum aktywnym

i okresli¢ jego stan spinowy, pézniej odtworzy¢ rzeczywiste ruchy biatka w symulacjach dynamiki molekularnej, a na korncu

przejs¢ do obliczern kwantowo-mechanicznych, by pozna¢ szczegéty mechanizmu reakcji chemicznej zachodzacej w enzy-

mie. Nie sposéb pominac praktycznego wymiaru moich badan. Ektoina, ktdra jest produktem badanej reakcji, znajduje szero-

kie zastosowanie w kosmetykach pielegnacyjnych, z ktérych sama czesto korzystam. Swiadomosé, ze moge dotozy¢ cegietke
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Medycyna:

Srodek przeciwzapalny
w chorobach jelit

Wspomaganie migsni w
dystrofii miesniowe]
Duchenne'a

Przeciwdziatanie
starzeniu (ochrona DNA,
regulacja metylacji)

Biotechnologia:

Stabilizacja bialek (np.
lipazy) -
Stabilizacja pigmentow
(np. z grzybéw
Monascus purpureus)
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Zastosowania ektoiny

~
2astosowania obecne \
na rynku

Farmaceutyki:

Krople do oczu
Krople do nosa
Tabletki/spraye na
gardio

Kosmetyki:

Kremy nawilzajgce
Kremy z filtrem SPF
Kremy do rak
Pomadki ochronne
Balsamy do ciala
Produkty dla skory
atopowe]

Roztwory do inhalacji
stosowane w astmie /
obturacyjnej  chorobie
pluc / zapaleniu oskrzeli
Wspomaganie reakcji/
PCR /

do stanu wiedzy o tym zwiazku
i lepiej zrozumiec jego role w or-
ganizmach bakteryjnych byta dla
mnie dodatkowa inspiracja.

Czy mogtaby Pani krétko przy-
blizy¢ naszym czytelnikom ten

temat?

Syntaza ektoinowa to biatko wy-
stepujace gtéwnie w organizmach
bakteryjnych, ktére zaadaptowaty
sie do zycia w warunkach ekstre-
malnego zasolenia lub ekstremal-
nych temperatur. Produktem reak-
¢ji katalizowanej przez ten enzym
jest ektoina, naturalny zwigzek
petniacy funkcje ochronne dla ko-

mérek. Pomimo ze zostat on od-

kryty juz w latach 80-tych ubieglego wieku, cieszy sie on rosnacym zainteresowaniem, gtéwnie ze wzgledu na swoje wtasciwosci

nawilzajace i przeciwzapalne, dzieki ktérym stosowany jest obecnie jako sktadnik lekéw oraz kosmetykow, a nowe potencjalne

zastosowania sa ciagle badane. W swojej pracy zastosowatam symulacje molekularne oraz obliczenia kwantowo-mecha-

niczne, dzieki ktérym wyjasnitam role jonu zelaza w centrum aktywnym enzymu, ustalitam jego geometrie i stan spinowy,
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a nastepnie zaproponowatam szczegétowy trzyetapowy mechanizm reakcji wraz z oszacowaniem barier energetycznych: od

zamkniecia pierscienia z deprotonacja grupy aminowej substratu, przez transfer protonu z reszty tyrozyny (jednego z amino-
kwasow wiazacych zelazo) na tlen produktu, az po eliminacje grupy hydroksylowej skutkujaca powstaniem ektoiny. Lepsze
zrozumienie reakcji katalizowanej przez syntaze ektoinowa moze poméc w projektowaniu skuteczniejszych biokatalizatoréw

do produkcji ektoiny na skale przemystowa.
W jaki sposéb zasoby oferowane przez Cyfronet pomogty w Pani badaniach?

Zasoby oferowane przez Cyfronet byty niezbedne do badan nad syntaza ektoinowa. Moje symulacje oraz obliczenia kwan-
towo-mechaniczne pochtaniaty setki godzin obliczeniowych z grantéw, za ktére dziekowatam w publikacjach oraz na wy-
stapieniach konferencyjnych. W szczeg6lnosci, kluczowa role w mojej pracy odegraty trzy narzedzia chemii obliczeniowej:

pakiet AMBER, program Gaussian oraz program ORCA.
Jakie sa najwieksze mity lub nieporozumienia dotyczace Pani dziedziny?

Wiele razy styszatam, szczegélnie od naukowcédw zajmujacych sie praca laboratoryjna, ze biochemia obliczeniowa wydaje
sie im zbyt trudna i niedostepna. W rzeczywistosci, po opanowaniu podstaw i samodzielnym przeprowadzeniu pierwszych
obliczen na rzeczywistych modelach biatek, mozna dostrzec logike i odnalez¢ sie w Swiecie modelowania. Kluczowe sa
cierpliwos¢ i wytrwato$¢ — obliczenia kwantowo-mechaniczne potrafia trwac tygodniami i czesto wymagaja poprawek oraz
weryfikacji wczesniejszych zatozen, cofajac obliczeniowca do punktu wyjscia. Uwazam jednak, ze kazda pomytka lub nie-

trafione zatozenie to cenna lekcja i doswiadczenie, ktére wzbogacaja warsztat badawczy.
Jakiej rady mogtaby Pani udzieli¢ osobom planujacym rozpoczecie kariery naukowej?

Przede wszystkim, przed podjeciem kariery naukowej, zwtaszcza na etapie doktoratu, nalezy dobrze przemysle¢, do jakiego
srodowiska naukowego planuje sie dotaczy¢. Znajomos¢ promotora oraz tematyki badan jest kluczowa, poniewaz jest to
czynnik, ktéry moze da¢ zaréwno satysfakcje oraz rados¢ z pracy, jak i niestety rozczarowanie i frustracje. Wybor motywuja-
cych mentoréw jest moim zdaniem jednym z najwazniejszych elementéw w karierze naukowej. Wazna jest tez wytrwatosc:
doktorat to ciagty balans miedzy sukcesami a porazkami, dlatego bardzo istotne jest szukanie wsparcia wéréd oséb majacych
podobne doswiadczenia (np. koledzy z roku), doswiadczajacych podobnych rozterek. Wiedzac, ze porazki sa czescia zycia
naukowego, mozna czerpa¢ wieksza rado$¢ z sukceséw i osiagnie¢. Waznym elementem Zzycia mtodego naukowca jest
networking, ktéry pozwala zdoby¢ praktyczna wiedze, ktérej czesto nie znajdziemy w ksiazkach. Na koniec, warto stawia¢
sobie realne cele i konsekwentnie je realizowaé, nie zapominajac jednak o réwnowazeniu kariery z zyciem osobistym. Moja
rada dla adeptow pracy w nauce jest, by nie zapominali, Ze poza laboratorium lub komputerem tez jest zycie, i ze warto
z niego korzystac. Czesto rezygnacja z jednej konferencji na rzecz wycieczki na fono natury moze przynies¢ wiecej korzysci

niz sie wydaje, a zwolnienie tempa moze stac sie katalizatorem dla nowych pomystéw.
Jakie sa Pani cele na przysztos¢ w kontekscie badan naukowych?

Obecnie staram sie zdoby¢ wiecej wiedzy na temat analizy danych w kontekscie medycznym, ale takze biochemicznym,
pracujac na stanowisku post-doc w data science. Uwazam, ze przy obecnym tempie rozwoju technologii warto doda¢ do
warsztatu umiejetnosci réwniez programowanie, znajomos¢ algorytméw machine learningu oraz innych nalezacych do sze-
roko pojetej sztucznej inteligencji. Znajomos¢ tych narzedzi moze poméc mi pézniej w aplikowaniu ich w gatezi biochemii
i biotechnologii, poniewaz ostatnio bardzo mocno widoczna jest integracja branzy IT z biomedycznymi.





