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Ewa BROCLAWIK

Dlaczego woda to zycie?!

Sprobuje podezas wyktadu odpowiedzie¢, przynajmniej czg¢$ciowo, na
pytanie ,,Dlaczego woda to zycie?”. Jest ono wazkie, poniewaz ochrona za-
sobow wody nalezy do najbardziej palacych probleméw swiata. Co roku,
22 marca, obchodzimy Swiatowy Dzien Wody, aby uswiadamia¢ spoteczen-
stwom, ze w naszej populacji blisko dwa miliardy ludzi nie ma dost¢pu do
bezpiecznej wody pitnej lub jest on ograniczony. Niestety nadal jako ludzkosé
beztrosko niszczymy jej zasoby, za ktore jestesmy wspotodpowiedzialni. By¢
moze wigkszos$¢ z nas nie wierzy, ze od tego naprawde zalezy jednostkowe
zycie, dlatego nigdy dos¢ przypominania i thumaczenia.

Jestem chemikiem molekularnym, ktéry narz¢dziami teoretycznymi bada
wlasciwosci oraz zachowanie czasteczek chemicznych i ich zbiorowisk, tak
tez poprowadze wywod. Przede wszystkim pragne uzasadni¢ moje przekona-
nie, za wielu badaczami z tej dziedziny, ze za niezwykte zachowania i wtasci-
wosci zwyktej wody odpowiedzialne sg sieci wigzan wodorowych niezwykle
wrazliwe na warunki zewngtrzne: temperature czy zanieczyszczenia.

Jesli popatrzymy na wode jako zbior prostych czasteczek chemicznych
(méwigc woda mamy na mysli dobrze znana, zwykla ciecz) to nie dopatrzy-
my si¢ niczego niezwyklego. Ale juz dla dwoch czasteczek wody ujawnia
si¢ nowe, niezwykte zachowanie: pojawia si¢ nowe oddziatywanie pomig-
dzy czasteczkami, zwane wigzaniem wodorowym HB. Nie jest ono zwy-
ktym, silniejszym badz stabszym wigzaniem chemicznym mi¢dzy dwoma
atomami lub fragmentami makroczasteczki. Aby zrozumiec¢ jego istotg, trzeba
zdaé sobie sprawe, ze oddziatywanie to angazuje dwa atomy cigzsze, cz¢sto
pochodzace z dwdch réznych molekut (tutaj tleny dwoch czasteczek wody)

! Streszczenie wyktadu wygloszonego podczas Uroczystego Posiedzenia Publicznego
w dniu 17 czerwca 2023 r. Caly wyktad dostepny on-line: https://www.youtube.com/watch?v=
irAHoZFgFGI
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»spajane” przez atom wodoru, ktory jest w orbicie oddzialywania obydwu
cigzszych partneréw poprzez ich wolne pary elektronowe. Proste obrazki
wzigte z symulacji komputerowych pozwalaja zrozumie¢, jak to si¢ dzieje, ze
jedna woda ,,odbiera” wodér drugiej, co powoduje nienasycenie tej ostatniej:
szuka wigc ona kolejnego partnera i tworzy wigzanie wodorowe z nastgpnym
sasiadem. W wyniku tego nastgpuje propagacja ustrukturyzowania i tworzy
si¢ sie¢ przestrzenna wigzan wodorowych, zrodto niezwyktych wlasciwosci
wody. Wilasciwosci strukturotworcze wigzan wodorowych wynikaja z jedne;j
strony z ich umiarkowanej mocy, a z drugiej z synergicznego wzmacniania
energii wigzania calej struktury. Sg one stabsze od typowego wigzania che-
micznego, co powoduje duzg mobilnos¢ struktury, ale wystarczajaco silne,
aby synergicznie utrzyma¢ chwilowa sie¢. Taka labilna struktura musi by¢
silnie zalezna od temperatury i ci$nienia, co tltumaczy nietypowe zachowa-
nie w czasie zamarzania i topnienia, a takze inne wlasciwosci niespotykane
w przypadku wielu substanc;ji.

Kilka przyktadow z zycia. Tylko woda jest ciecza w kluczowym dla zy-
cia zakresie temperatur od 0°C do 100°C i jest rozpuszczalnikiem dysocja-
tywnym dla kwaséw, zasad i soli oraz wykazuje wysokie przewodnictwo
protonowe (transport jondw). Ma tez najwyzsze napigcie powierzchniowe
i anomali¢ temperaturowa gestosci (jest ona najwyzsza w temperaturze +4°C,
co powoduje, ze woda nigdy nie zamarza do dna jeziora czy rzeki), a po-
nadto anomali¢ ci$nieniowa lepkosci (stad 16d topi si¢ pod naciskiem ptozy
sanek lub tyzwy).

Pojawia si¢ intrygujace pytanie: skoro woda jest wszechobecng w na-
szym $§wiecie substancja o unikalnych cechach, kluczowa dla procesow zy-
ciowych, zbudowana z matych prostych czasteczek, o ktorych wiemy prawie
wszystko, to dlaczego wlasciwosci wody pozostajg zagadka? Przeciez istnie-
ja prawa mechaniki kwantowej, ktore rzgdza wszystkimi czgstkami i opisujg
swiat. Mamy $wietnie wyksztalconych fizykoéw i chemikow zajmujacych
si¢ teorig oraz informatykoéw tworzacych skuteczne narzedzia o wysokiej
wydajnosci stuzagce modelowaniu molekularnemu, dysponujemy znakomi-
tymi komputerami i sztuczng inteligencja, ktora wydajniej od cztowieka
zajmuje si¢ milionami danych i wykrywa zaleznos$ci miedzy nimi. Czego
zatem brakuje?

Ot6z okazuje si¢, ze co prawda mechanika kwantowa z zatozenia powin-
na opisywac wszystkie zjawiska we wszech$wiecie, ale pojawia si¢ problem
doktadnego rozwigzania jej rownan dla ztozonego uktadu, np. zbiorowiska
czasteczek chemicznych. Aby znalez¢ rozwiazania odpowiednich rownan fi-
zyki molekularnej dla zespotu milionéw czasteczek wody, potrzebne jest dra-
matyczne narzucenie zatozen upraszczajacych oraz ograniczenia doktadnosci
obliczen. Jest to krytyczne zwtlaszcza dla wodoru, najlzejszego pierwiastka
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chemicznego, ktory odpowiada za tworzenie sieci wigzan wodorowych deter-
minujacych wlasciwosci wody. Z punktu widzenia badacza struktur moleku-
larnych o$mielg si¢ postawic teze, ze tylko umyst cztowieka, dzigki zdolnosci
krytycznego wyboru rzeczy najwazniejszych i zaniedbania mniej waznych,
potrafi stworzy¢ spojna, ale praktyczng teori¢ opisujaca badany wycinek rze-
czywistosci. Tylko cztowiek jest wiadny stworzy¢ skuteczne narzedzia stuza-
ce efektywnemu modelowaniu struktur supramolekularnych i ich dynamiki,
a ponadto krytycznie oceni¢ ich wiarygodnos¢. To cztowiek stworzyt syste-
my programéw komputerowych Dynamiki Molekularnej, ktore symuluja na
podstawie praw kwantowych strukture badanego systemu (na przyktad biat-
ko, woda) i jej zmiany w czasie. Symulacje takie nie mogg by¢ doktadne,
gdyz wymagaja w praktyce zbudowania modelu molekularnego badanego
zjawiska oraz zaawansowanej analizy wynikow, wobec tego wynik koncowy
zalezy w znacznym stopniu od naszej wiedzy i intuicji. Dopiero doswiadczo-
ny badacz potrafi dostrzec w wynikach symulacji prawdziwe pigkno natury
i rzadzacych nig praw.

Pokaze na kilku przyktadach skuteczno$¢ najnowszych metod symula-
cji molekularnych istotnych dla Zycia proceséw biologicznych zaleznych od
obecnosci wody. Jednym z przyktadow jest biatko blonowe w mitochon-
drium, gdzie zachodzi oddychanie komdrkowe. Proces ten zalezny jest
w krytyczny sposob od transportu protondéw (kationéw wodoru) przez bto-
n¢, z wngtrza mitochondrium do przestrzeni pomigdzy btonami. Sg one tam
gromadzone i dostarczane w odpowiednim momencie do komory reakcyjne;j
w sposob Scisle skoordynowany z transportem elektronow.

Wnhikliwa analiza trajektorii (dynamiczny zapis struktur ruchu czasteczek
z symulacji) nasuwa pomyst, ze przekaz protonéw nastepuje wzdtuz tancucha
czasteczek wody za posrednictwem systemu wigzan wodorowych przekazy-
wanych od czasteczki do czasteczki. Prowadzi to do hipotezy, ze obecnos¢
lub nieobecnos¢ wody w odpowiednim kanale otwiera badz zamyka bram-
ke dla transportu i steruje catym procesem. Analiza symulacji nie jest oczy-
wiscie $cistym dowodem, ale stanowi mocna przestanke do zaprojektowania
odpowiedniego eksperymentu weryfikujacego te hipoteze. Eksperyment taki
jest o wiele kosztowniejszy niz modelowanie komputerowe i wymaga zgro-
madzenia dobrze uzasadnionych funduszy.

W wyktadzie pokaze jeszcze kilka podobnych przyktadow analizy Scie-
zek translokacji protonu na podstawie wynikéw symulacji dynamiki mole-
kularnej, obrazujacych bezsprzeczny udziat czasteczek wody potaczonych
wigzaniami wodorowymi w transporcie protonéw wzdtuz tancucha biatko-
wego czy w transporcie jonow przez kanaty jonowe w blonie. Przyklady te
nasuwaja wazny wniosek, ze bez obecnosci wody skomplikowane mechani-
zmy procesow zyciowych nie zachodzityby wedlug alarmowych sygnatow,
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bo w ,,suchym” biatku przerwane zostatyby przekazniki dla odpowiednich
sygnalow z moézgu do organdéw odpowiedzialnych za procesy zyciowe.
Powtorzmy wigc jeszcze raz. Woda to zycie, bo czynnie uczestniczy
w procesach zwijania si¢ biatka 1 posredniczy w tworzeniu struktury trzecio-
i czterorzedowej; wspiera struktur¢ komorki przez rolg strukturotworcza —
zachowanie ksztaltu jest niezwykle wazne dla udziatu bialek w procesach
biochemicznych; bierze udzial w procesach selektywnego transportu elek-
tronéw 1 jonow; wreszcie wewnatrz komorek czasteczki wody uczestnicza
w procesach utleniania i redukcji umozliwiajacych wytworzenie energii.
Chronmy wigc zasoby wody na naszej planecie i dbajmy o jej czysto$é!
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