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The origin of excess charge at the water/hydrophobic interfaces
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The origin of excess charge at the

Wyniki w skrocie

Doktadne modele pola sit do roztworow
jonowych
Znajomos$¢ zasad przeptywu jondw jest niezbedna przy tworzeniu rozwigzan

biotechnologicznych i wyrobdw farmaceutycznych. Nowe modele termodynamiczne
powinny utatwi¢ badanie tego zjawiska i projektowanie odpowiednich rozwigzan.
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Wiekszos¢ hydrofobowych materiatéw
polimerowych nie posiada grup funkcjonalnych
lub reaktywnych na swoich powierzchniach.
Mimo to na styku z masg wodng, na przyktad
roztworem soli fizjologicznej, wytwarzajg one
silny tadunek ujemny. Mimo intensywnych
badan prowadzonych w ostatnich
dziesiecioleciach nie udato sie wyjasni¢ tego
© Thinkstock zjawiska. Jednak konsekwencje takich

zdarzen sg szczegOlnie istotne w przypadku

przeptywow stymulowanych elektrycznie, na
przyktad transportu jondw przez kanaliki biologiczne.

Uczestnicy finansowanego ze srodkow UE projektu EXCHARGEHYD badali
adsorpcje soli na takich stykach, uwzgledniajgc termodynamicznie spdjne sity pola w
jonach za pomocg metod dynamiki molekularnej. Zdefiniowanie doktadnych pdl sit
jest trudne i wymaga modelu umozliwiajgcego jednoczesne opisanie zachowania
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kilku zbiorczych (termodynamicznych) wiasciwosci roztworow jonowych. Jednakze
wiele parametréw pdl sity kationdbw dwuwartosciowych o znaczeniu biologicznym,
takich jak magnez (Mg2+), wapn (Ca2+), bar (Ba2+) i stront (Sr2+) jest najczesciej
opartych na wtasciwosciach pojedynczych jonéw.

Uczeni opracowali parametry pél sit tych jondw w rozszerzonym modelu wodnym
prostego tadunku punktowego (SPC/E). Zoptymalizowane pola sit doktadnie opisujg
wiasciwosci termodynamiczne pojedynczych jondw w wodzie. W celu poprawy
doktadnosci w modelu uwzgledniono takze wszelkie zaobserwowane dodwiadczalnie
odchylenia od idealnego zachowania w skonczonych stezeniach jonéw.
Przewidywania uzyskane na podstawie modelu oceniono pod wzgledem wtasciwosci
wody w kontakcie z powietrzem oraz z hydrofobowg samoorganizowang
monowarstwg. Zbadano wptyw jondw na stabilno$¢ biatka w czystej wodzie oraz
wodnych roztworach soli, aby zidentyfikowac¢ roztwory od dziataniu denaturantu.

Dotychczas, ze wzgledu na ztozono$¢ interakciji, zaden pojedynczy dynamiczny
model molekularny nie opisywat doktadnie szerokiego zakresu zachowarn jonow.
Doktadne symulacje opracowane w ramach projektu EXCHARGEHYD wnoszg
zatem istotny wktad w biotechnologig i projektowanie lekdw.
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