
  

W pracy badano korelacje pomiędzy stabilizacją
 termodynamiczną dimerów kwasu mrówkowego
 i formamidu a niskoczęstościowymi drganiami 
oscylacyjnymi wiązań wodorowych. Wykonano 
zaawansowane (z uwzględnieniem anharmoniczności) 
obliczenia kwantowo-chemiczne osiągając dobrą 
zgodność z dostępnymi wynikami eksperymentalnymi. 
Znaleziono korelację pomiędzy energiami wiązań 
a wysoko i niskoczęstościowymi modami drgań 
oscylacyjnych



  

W pracy zaprezentowano rezultaty 
mocnych i słabych kompleksów 
charakteryzowanych jako oddziaływania 
kation-π. Wykonano dekompozycję energii 
oddziaływań ze szczególnym 
uwzględnieniem multipolowych oddziaływań 
elektrostatycznych. Dodatkowo wykonano 
analizę modów drgań elektrostatycznych 
odpowiedzialnych za formowanie się kompleksów. 



  

Badania teoretyczne kompleksow 
jonów metali z cukrami zostały 
wykonane jako uzupełnienie 
eksperymentalnych badań nad 
kamienicą nerkową. Właściwości 
utworzonych kompleksów 
(struktura,  energia oddziaływań)  są 
cenną wskazówką dla poszukiwania 
procedur kontrolowania poziomu 
jomów metali w organiźmie. 



  



  



  

Wykazano, ze   człon elektrostatycznych oddziaływań  multipolowych  
pozwala  na przewidywanie względnych  stabilności     kompleksów  z 
wiązaniem wodorowym  w sytuacjach  gdy  nieznana jest  dokładna 
struktura  badanych  układów. 



  

Binding energy terms for the Cbz-SArgP(OPh)2 inhibitor and 
Ser190 interaction.  (R. Grzywa et al., J.Mol.Mod., 13, 677 (2007)



  

Inaccurate enzyme-ligand contacts 
(in Angstroms)  predicted  by force 

field calculations 
(short contacts in red)



  

Which term calculated at shortened 
intermolecular distances can be best 

predictor of relative stability at equilibrium 
geometry ?  
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CORRECT PREDICIONS OF  RELATIVE STABILITIES 
BY ELECTROSTATIC  MULTIPOLE TERM  FOR 

TRAINING SET OF 23 HB COMPLEXES  (Hobza et al., 
JCTC,7,2427(2011)         

                  W. Beker et al. , J.Comp.Chem., 34, 1797(2013)
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• Przeanalizowano  fizyczną naturę  
oddziaływań  w centrum aktywnym  
hydrolazy amidów kwasów  
tłuszczowych. Wyniki  wskazują na 
szczególną rolę  treoniny 236, seryny 
218 oraz jednej z cząsteczek wody i są 
zgodne z  przeprowadzoną analizą  
sekwencji  42 pokrewnych enzymów . 



  



  



  



  

Differential transition state stabilisation 
energies (in [kcal/mole]  for FAAH active site 

residues at different theory levels

MP2 results correlate very 
well with SCF, HL, El  and 
multipolar electrostatic 
theory levels
          



  



  Opracowano  nieempiryczny  model  przewodnictwa  w  nanodetektorze 
 mogącym  służyć do  odczytywania  sekwencji kwasu nukleinowego 



  



  

Stosując metody CASPT2, MP2, DFT, LCC2, CC2  
oraz CASSCF systematycznie zbadano  struktury   
oraz  wertykalne energie wzbudzeń 11-cis-retinalu. 
W metodzie CASSCF  znacznie przesadzone są  
zmiany długości wiązań, zaś  metoda LCC2  
zawodzi przy opisie przejść  typu CT. 



  

Spectral properties of retinal analogues resolved at 
CASPT2 level of theory



  

Zsyntezowano i zbadano  doświadczalnie aktywność 17 
inhibitorów  katepsyny.  Stosując pakiet  oprogramowania 
Accelrys  ustalono, że  istotnym elementem  wiążącym się w  
centrum  aktywnym  jako analog  stanu przejściowego  jest 
grupa hydroksymetylowa a nie fosfonowa. 



  

Inhibitory katepsyny C

Drąg, M.; Wieczerzak, E.; Pawełczak, M.; Berlicki, Ł.; Grzonka, Z.; Kafarski, P. Toward very potent, non-covalent organophosphonate inhibitors 
of cathepsin C and related enzymes by 2-amino-1-hydroxy-alkanephosphonates dipeptides. Biochemie 2013, 95, 1640 - 1649.



  

Stosujac   metodę dyfrakcji  rentgenowskiej  wyznaczono 
strukturę  kompleksu ureazy z  cytrynianem.  Stosując 
oprogramowanie Discovery Studio  opracowano szczegółowy 
model wiązania liganda w centrum aktywnym.



  

Analiza sposobu wiązania cytrynianu 
do bakteryjnej ureazy

Benini, S.; Kosikowska, P.; Cianci, M.; Mazzei, L.; Vara, A. G.; Berlicki, Ł.; Ciurli, S. The crystal structure of Sporosarcina pasteurii urease in a 
complex with citrate provides new hints for inhibitor design. J. Biol. Inorg. Chem. 2013, 18, 391 - 399.



  

Stosując oprogramowanie Discovery Studio    przeanalizowano  
możliwości wiązania  organofosforowych  inhibitorów  przez 
aminopeptydazę  alaninową. 



  

Inhibitory APN

Węglarz-Tomczak, E.; Poręba, M.; Byzia, A.; Berlicki, Ł.; Nocek, B.; Mulligan, R.; Joachimiak, A.; Drąg, M.; Mucha, A. An integrated approach 
to the ligand binding specificity of Neisseria meningitidis M1 alanine aminopeptidase by fluorogenic substrate profiling, inhibitory studies and 
molecular modeling. Biochimie 2013, 95, 419 - 428.
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