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Joniniai skysčiai (JS) pasižymi kaip universalūs įvairių medžiagų tirpikliai. JS gebėjimas tirpinti tiek 

polines, tiek nepolines medžiagas aiškinamas JS sudarančių jonų galimybėmis sudaryti įvairaus tipo 

tarpmolekulines sąveikas. Buvo pademonstruota, kad baltymai ir nukleorūgštys, ištirpintos 

vandeniniuose JS mišiniuose, išlaiko savo natyvią struktūrą ir biologinę funkciją gerokai ilgiau nei 

įprastiniuose buferiniuose tirpaluose. Maža to, kai kurių fermentų katalitinis aktyvumas tokiose 

terpėse netgi pagerėja. Siekiant suprasti JS jonų įtaką biologinių makromolekulių fiziko-cheminėms 

savybėms, būtina turėti detalią informaciją molekuliniame lygmenyje apie šių sistemų sistemų 

struktūrą ir dinamiką. Branduolių magnetinio rezonanso (BMR) spektroskopija yra vienas iš 

medžiagotyros tyrimų metodų, plačiai taikomų JS struktūrai bei dinamikai analizuoti. Visgi 

eksperimentinių BMR rezultatų interpretavimą komplikuoja JS sistemose susidaranti sudėtinga 

cheminė pusiausvyra tarp įvairių joninių agregatų bei JS struktūrinių heterogeniškumų. Šios 

doktorantūros metu bus tiriamos modelinių biologinių molekulių – trumpagrandžių peptidų ir 

nukleorūgščių – bei JS sąveikos, taikant pažangius molekulių modeliavimo metodus, tokius kaip MD 

simuliacijos bei jungtiniai QM/MM metodai spektriniams parametrams modeliuoti. Tikimasi, jog šie 

tyrimai ženkliai prisidės, bandant detaliau suprasti JS įtaką biologinių makromolekulių struktūrai ir 

funkcijai. 

 

 

Biomolecules meet ionic liquids – QM/MD modelling of structural and spectroscopic properties 

 

Ionic liquids (ILs) are recognized as versatile solvents for a wide range of substances. The ability of 

ILs to dissolve both polar and nonpolar compounds is attributed to the capacity of their constituent 

ions to form various types of intermolecular interactions. It has been demonstrated that proteins and 

nucleic acids dissolved in aqueous IL mixtures retain their native structure and biological function 

for significantly longer periods than in conventional buffer solutions. Moreover, the catalytic activity 

of certain enzymes is even enhanced in such media. To understand the influence of IL ions on the 

physicochemical properties of biological macromolecules, detailed molecular-level information on 

the structure and dynamics of these systems is required. Nuclear magnetic resonance (NMR) 

spectroscopy is one of the techniques widely employed to analyze the structure and dynamics of IL 

systems. However, the interpretation of experimental NMR results is complicated due to the complex 

chemical equilibria formed among various ionic aggregates in IL systems, as well as by their inherent 

structural heterogeneity. In this doctoral project, interactions between ILs and model biological 

molecules such as short-chain peptides and nucleic acids will be investigated using advanced 

molecular modeling approaches, including molecular dynamics (MD) simulations and hybrid 

QM/MM methods for modeling spectroscopic parameters. It is expected that this work will make a 

significant contribution to a more detailed understanding of the effects of ILs on the structure and 

function of biological macromolecules. 

 


