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Peptydy pochodzace z bialek zywnos$ci wykazuja wiele aktywnos$ci biologicznych m.
in. obnizaja ci$nienie krwi, przeciwdziatajg tworzeniu zakrzepoéw, reguluja poziom glukozy,
dziataja antyoksydacyjnie, antybakteryjnie etc. Oprocz wihasciwosci biologicznych, peptydy
ksztaltujg wszystkie wrazenia smakowe zywnosci, tj. gorzki, stony, stodki, kwasny oraz
umami. Peptydy naturalnie wystgpujace w biatkach oraz ich hydrolizatach najcze¢sciej
charakteryzuja si¢ smakiem gorzkim.

Celem glownym pracy bylo badanie zalezno$ci migdzy strukturg (tj. sekwencja
aminokwasowa) peptydéw pochodzacych z bialek zywnos$ci, a ich gorzkim smakiem za
pomoca wybranych metod in silico oraz weryfikacja uzyskanych wynikow w uktadzie in
vitro. Do badan zastosowano nastgpujace metody in silico: analiz¢ sktadowych gtownych
(PCA), liniowa regresj¢ wielorakg oraz komputerowa symulacje hydrolizy biatek. Dwie
pierwsze zaliczamy do metod analizy chemometrycznej. Sekwencje peptydow gorzkich
zaimplementowano z bazy danych BIOPEP. Badania wykonano dla populacji 51 dipeptydow,
51 tripeptydoéw oraz 23 tetrapeptydow.

Za pomocg analizy skltadowych glownych wykazano, Zze nastepujace gltowne
wiasciwosci fizykochemiczne decydowaty o smaku gorzkim dipeptydéw: masa czasteczkowa,
tegos¢, liczba atomoéw wegla i wodoru, polarnos$é, hydrofobowo$¢ (aminokwas N- i C-
koncowy). Atrybutami wpltywajacymi na gorzki smak tripeptydow byly: masa czasteczkowa,
tegos¢ (aminokwas C-koncowy oraz srodkowy) oraz masa czasteczkowa, tegos¢ 1 sklonnosé
reszty aminokwasowej do odstonigcia dla rozpuszczalnika (aminokwas N-koncowy).
Glownymi wlasciwosciami fizykochemicznymi wptywajacymi na gorzki smak tetrapeptydow
byly: polarnos¢ oraz hydrofobowos¢ (aminokwas N-koncowy), tego$¢ 1 hydrofobowos¢
(aminokwas C-koncowy). Na smak gorzki tetrapeptydow wptywata tggo$¢ oraz masa
czasteczkowa aminokwasow usytuowanych w pozycjach 2-3 tancucha pepydowego.
Wykazano, ze typowy peptyd gorzki powinien charakteryzowa¢ si¢ obecnoscig N- lub C-
koncowej izoleucyny, waliny, czy fenyloalaniny. Z kolei typowe aminokwasy tripeptydow
gorzkich to: prolina, glicyna oraz leucyna (aminokwas N- lub C-koncowy) lub motyw ,,GG”
intensyfikujacy smak gorzki tripeptydu w sekwencji o budowie XGG. Tetrapeptydy gorzkie
powinny w swojej budowie zawiera¢ aminokwasy pierscieniowe, zwilaszcza fenyloalaning,

proling oraz posiadajace hydrofobowe tancuchy boczne (np. glicyng). Powinny by¢ one



ulokowane pozycjach 2. lub 3. tetrapeptydu. Wymienione prawidtlowosci otrzymano
analizujagc wyniki uzyskane za pomoca zaréwno PCA, jak i liniowej regresji wielorakiej, a
model ,,gorzki smak peptydéw Vs. Reqs”” uznano za najtrafniej wyjasniajacy badang zaleznos¢.
Liniowa regresja wicloraka pozwolita na wytypowanie di-/tri-/tetrapeptydowych indykatorow
smaku gorzkiego (inaczej indykatorow goryczki). Otrzymano ich odpowiednio 17, 12 oraz 7.

Sposrod 77 sekwencji biatek zywnos$ci reprezentujacych podstawowe biatkowe zrodta
pozywienia, do hydrolizy in silico (BIOPEP) wytypowano biatka mleka oraz soi. Poddano je
hydrolizie kilkunastoma enzymami w uktadzie ,,jeden substrat (sekwencja):jeden enzym”.
Enzymy: papaina, bromelaina, ficyna i proteinaza K uwalnialy z biatek mleka oraz soi
potencjalnie najwigcej peptydow, w tym zawierajagcych indykatory goryczki. Otrzymane
wyniki hydrolizy in silico biatek mleka oraz soi byty podstawa do wykonania hydrolizy in
vitro tych biatek i przeprowadzenia identyfikacji peptydéw w probkach hydrolizatow za
pomocg chromatografii cieczowej sprzezonej ze spektrometrig mas (LC-MS).

Identyfikacja peptydow pochodzacych z hydrolizatow bialek mleka oraz soi wykazata
roznice migdzy wynikami hydrolizy in silico a in vitro w kontekscie liczby uwolnionych
peptydow. Zidentyfikowano 28 peptydéw w probkach wszystkich hydrolizatéw biatek mleka
oraz 10 w probkach hydrolizatow biatek soi (facznie 38) na ogdétem 342 peptydow
uzyskanych w warunkach in silico (227 peptydéw pochodzacych z hydrolizatow biatek mleka
oraz 115 z hydrolizatow bialek soi). Najbardziej efektywnym enzymem w uktadzie in silico
Okazala si¢ bromelaina, a najmniej proteinaza K. W uktadzie in vitro byta to odpowiednio
ficyna 1 proteinaza K. Stopien zgodno$ci (porownywalnosci) wynikow uzyskanych w
uktadach in silico oraz in vitro wynosit ~11%. Mimo rozbieznosci wynikéw otrzymanych w
warunkach in silico oraz in vitro, szczeg6lnie badania nad ,strukturg a gorzkim smakiem
peptydow” stanowig cenny wkiad wiedzy dla naukowcéw oraz producentéw zywnosci
rozpatrujacych zywno$¢ rowniez w kategoriach atrakcyjnosci dla konsumenta. Rezultaty
badan in silico dotyczace peptydow smakowych moga wspomagaé analize sensoryczng
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jakosci zastosowanych danych oraz konstrukcji modelu predykcji.



