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Program
13:00-13:05 Powitanie

13:05-13:50 dr hab. Jan Maurin, ,Zastosowania dyfraktometrii proszkowej w badaniu
substancji biologicznie czynnych", Zaktad Wyrobdw Medycznych, Narodowy
Instytut Lekow.

13:55-14:25 dr hab. Piotr LuliAski, , Drukowanie molekularne w syntezie materiatéw
polimerowych do zastosowan farmaceutycznych”, Zaktad Chemii Organicznej,
Wydziat Farmaceutyczny z Oddziatem Medycyny Laboratoryjnej, WUM.

14:30-15:00 kom. mgr Wiktor Dmitruk, ,Interpretacja wynikéw badan w nieorganicznej
chemii kryminalistycznej na przyktadach z praktyki biegtego”, Centralne
Laboratorium Kryminalistyczne Instytut Badawczy.

15:00-15:30 SESJA PLAKATOWA

15:30-15:40 Sylwia Ktapec, , Toksycznos¢ endosulfanu i produktéw jego rozpadu. Badania
za pomocgy dokowania i z wykorzystaniem zarodkéw Dnio reri”, Zaktad Chemii
Fizycznej.

15:40-15:50 Adam Bertowski, ,Badanie ekspresji kanatéw sodowych Na V1.9 w korze
przedczotowej”, Zaktad Fizjologii i Patofizjologii Cztowieka, Centrum Badan
Przedklinicznych i Technologii.

15:50-16:00 Dagmara Pachowska, ,Synteza i charakterystyka koniugatu biodegradowalny
poliester/bisfosfonian do powlekania materiatow apatytowych”, Katedra
i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej.

16:00-16:10 Jarostaw Golis, ,,Badanie kwantowej dynamiki molekularnej i parametrow
NMR azotanu (V) otowiu”, Zaktad Chemii Fizyczne;.

16:10-16:20 Kinga Dziok, ,Strukturalne aspekty ligandéw receptoréw serotoninowych”,
Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

16:20-16:30 Pawet Siudem, ,Zastosowanie metod NMR do analizy skfadu oleju
konopnego”, Zaktad Chemii Fizyczne;.

16:30 Zakonczenie



Spis Plakatow

10.

Badania skfadu pierwiastkowego wioséw dzieci z zespotem Phelan-McDermid -
Anna Babraj, Agata Grabowska, Marzena Joanna Kuras

Chromatograficzne badanie kinetyki uwalniania paklitakselu z porowatych
kompozytéw poliestrowych (PCL) - Anna Barcicka, Zdzistawa Stefanowicz, Marcin
Sobczak, Wactaw L. Kotodziejski

Opracowanie i walidacja metod oznaczania mesalazyny : azotynometrycznej
i bromianometrycznej — Elzbieta Zawada, Elzbieta Pirianowicz-Chaber

Otrzymywanie i analiza witasciwosci fizykochemicznych hydroksyapatytu
wzbogaconego w jony galu (Ga3*) — Marcin Stalony, Joanna Kolmas

Roinice w toksycznosci zwigzkow 2,3,7,8-Tetrachlorodibenzodioksyny oraz
produktéw jego rozpadu badane metodg modelowania molekularnego oraz z
wykorzystaniem zarodkéw Danio rerio - Weronika Plesnar, Pawet Siudem, Katerina
Makarova, lwona Wawer

Charakterystyka polimeru z odwzorowanymi jonami cynku - Karolina Perz, Marzena
Joanna Kuras

Badania wtasciwosci tradycyjnych przetworéw z Desmodium molliculum - Natalia
Kunikowska, Joanna J. Sajkowska-Kozielewicz, Katarzyna Paradowska

Wiasciwosci antyoksydacyjne napojow energetycznych - Marcin Deszcz, Joanna J.
Sajkowska-Kozielewicz, Katarzyna Paradowska

Synteza i badania strukturalne poliestrow biomedycznych jako  nosnikéw
kamptotecyny - Ewa Nawrocka, Urszula Luchowska, Adam Krasinski, Rafat Wyrebiak,
Ewa Oledzka, Marcin Sobczak

Analiza strukturalna odmian polimorficznych glicyny za pomocg metod
obliczeniowych (GIPAW) i NMR w ciele statym - Monika Jaciubek, Grzegorz
Kucharyk, Klaudia Matjakowska, Olga Wezykowska, Dariusz Maciej Pisklak, tukasz
Szeleszczuk
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Toksycznosé endosulfanu i produktow jego rozpadu. Badania za pomoca
dokowania i z wykorzystaniem zarodkdw Danio rerio

Sylwia Ktapeé, Pawet Siudem, Katerina Makarova, lwona Wawer

Zaktad Chemii Fizycznej

Ksenoestrogeny, nazywane inaczej EDCs (ang. endocrine disrupting compounds) sg
zwigzkami chemicznymi, wykazujgcymi interakcje z uktadem hormonalnym i modulujgcymi
jego czynnosci w sposdb charakterystyczny dla estrogendw. Badanym przez nas zwigzkiem
z tej grupy jest endosulfan, pochodna heksachlorocyklopentadienu, ktéry dawniej stosowany
byt jako chloroorganiczny insektycyd. Moze byé on obecny w wodzie, glebie, powietrzu,
gtownie w srodowisku kwasnym. Celem pracy jest zbadanie toksycznosci endosulfanu i jego
produktéw rozpadu w odniesieniu do ludzkiego organizmu. W badaniach wykorzystana
zostanie metoda dokowania (przewidzenie sposobu wigzania w kompleksie receptor-ligand)
tego zwigzku i jego metabolitéw do ludzkiego receptora estrogenowego. Ponadto zostang
okreslone efekty oddziatywania endosulfanu w réznych stezeniach na zywy organizm (jaja
rybek Danio rerio). Tak doktadne zbadanie endosulfanu i jego metabolitébw moze poméc
w przysztosci zniwelowac skutki, jakie wywotuje w Srodowisku. Uzyte przez nas metody
mogg mieé¢ dalsze, szersze zastosowanie. Mozna je wykorzysta¢ do badania kolejnych
produktéw rozpadu, a takze dla innych ksenoestrogendw. Ze wzgledu na stosowanie tych
zwigzkdéw na szerokga skale gtéwnie jako pestycydy, ogromne ich ilosci znajdujg sie w glebie
czy wodzie. Wywierajg one duzy wptyw na rozwdj roslin, zwierzat, a takze powodujg
negatywne efekty w organizmie cztowieka. Dlatego tez wazne jest, by przeprowadzaé dalsze
badania, ocenia¢ skutki, szuka¢ najbardziej toksycznych metabolitéw i unikac

przedostawania sie tych zwigzkéw do srodowiska.



Badanie ekspresji kanatow sodowych NaV1.9 w korze przedczotowe;j
Adam Bertowski

Zaktad Fizjologii i Patofizjologii Cztowieka CEPT WUM

Neurony kory przedczotowej sg odpowiedzialne za wyzisze czynnosci nerwowe.
Zaburzenie funkcjonowania tych neuronéw wystepuje w rozpowszechnionych chorobach
neuropsychiatrycznych. Celem pracy byto zbadanie ekspresji kanatéw jonowych typu Nav1.9
w neuronach piramidowych warstwy Il i V kory przedczotowe] u szczuréw mtodych. Ekspresje
kanatéw Nav1l.9 badano w neuronach piramidowych zlokalizowanych w skrawkach
utrwalanych standardowa procedurg: perfuzja tkanek paraformaldehydem, mrozenie, ciecie
na skrawki o grubosci 40 um, znakowanie przeciwciatami pierwszo- i drugorzedowymi
sprzezonymi z fluorochromami, pomiary pod mikroskopem konfokalnym (FV-1000, Olympus)
i analiza przy zastosowaniu oprogramowania Imagel. Dodatkowo przeprowadzono kontrolne
barwienia zwojéw czuciowych (znanego miejsca wystepowania kanatéw typu Nav1.9), w celu
pordwnania intensywnosci sygnatu w zwojach i w korze przedczotowej. Stwierdzono, ze:
w neuronach piramidowych kory przedczotowej wystepuje ekspresja kanatéw jonowych
sodowych typu Nav1.9. Ekspresja tych kanatow byta znaczgco wieksza w neuronach
piramidowych warstwy Il niz warstwy V. Kanatopatie opisanych po raz pierwszy w korze
przedczotowej kanatéw jonowych sodowych typu Navl.9 moze mieé istotne znaczenie

w rozwoju padaczki i choréb neuropsychiatrycznych.

Finansowanie: grant NCN nr 2015/17/N/NZ4/02889.



Synteza i charakterystyka koniugatu biodegradowalny poliester/bisfosfonian
do powlekania materiatéw apatytowych

Dagmara Pachowska, Ewa Oledzka, Marcin Sobczak, Wactaw L. Kotodziejski

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Postep cywilizacyjny i zwigzane z nim wydtuzenie $redniego czasu zycia cztowieka
powoduje, ze materiaty dla medycyny w wielu przypadkach muszg charakteryzowaé sie
podwyzszong trwatoscig w Srodowisku biologicznym. Powszechnie stosowane do
wytwarzania implantéw materiaty metaliczne, ceramiczne i polimerowe pomimo wielu zalet
posiadajg szereg niekorzystnych cech. Metale o bardzo dobrych witasciwosciach
mechanicznych sg zbyt sztywne w stosunku do kosci, biozgodna ceramika jest zbyt krucha
i nieodporna na cykliczne obcigzenia mechaniczne a wtasciwosci mechaniczne polimeréw
pozwalajg pracowaé im tylko w przypadku niewielkich obcigzen. Istnieje jednakze mozliwosé
wytworzenia materiatdw o kontrolowanych wtasciwosciach mechanicznych oraz okreslonym
zachowaniu biologicznym. Mozliwos¢ takg oferujg kompozyty polimerowe modyfikowane
fazg ceramiczng w postaci biozgodnych lub bioaktywnych czastek albo wtdkien [1-6].

Gtébwnym  celem  niniejszego  projektu  jest  opracowanie = kompozytu
polimerowo-hydroksyapatytowego do kontrolowanego uwalniania bisfosfonianiéw. Zaktada
sie w nim synteze, charakterystyke spektralng oraz biologiczng liniowych i rozgatezionych
koniugatéw kopolimerowych pamidronianu, otrzymanych na drodze wieloetapowych syntez
chemicznych. W dalszym etapie projektu zaktada sie badanie profilu uwalniania przytgczonej
substancji aktywnej z porowatego hydrokysapatytu domieszkowanego selenem. Otrzymane
produkty scharakteryzowane zostang za pomocg technik  spektroskopowych

i chromatograficznych.

PiSmiennictwo:

1. L. Reclaru, R. Lerf, P.Y. Eschler, J.M. Meyer, Corrosion behavior of a welded stainless- steel
orthopedic implant. Biomaterials 22 (2001) 269-279.

2. W. Cao, L.L. Hench, Bioactive materials. Ceram. Int. 22 (1996) 493-507.

3. J. Chtopek, G. Kmita, Non-Metallic Composite Materials for Bone Surgery. Engineering Transactions
51 (2003) 307-323.

4. ). Chtopek, G. Kmita, P. Rosét, Lifetime prediction of polymer composite implants based on creep
and fatigue tests. Annals of Transplantation 9 (2004) 26-29.

5. J. Chtopek, B. Konieczna, P. Rosét, Zbiér prac seminarium naukowego pod red. M. Korzynskiego,
Rzeszow (2004) 55-63.

6. S. Ramakrishna, J. Mayer, E. Wintermantel, W.K. Leong, Biomedical applications of polymer-
composite materials: a review. Composites Science and Technology 61 (2001) 1189-1224.


https://scholar.google.com.sg/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=c9Tu-9AAAAAJ&citation_for_view=c9Tu-9AAAAAJ:UeHWp8X0CEIC
https://scholar.google.com.sg/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=c9Tu-9AAAAAJ&citation_for_view=c9Tu-9AAAAAJ:UeHWp8X0CEIC

Badanie kwantowej dynamiki molekularnej i parametréw NMR
azotanu (V) otowiu

Jarostaw Golis, Kinga Pasionek, Izabela Wyzycka, Dariusz Maciej Pisklak, tukasz Szeleszczuk
Zaktad Chemii Fizycznej

Azotan (V) otowiu to nieorganiczny zwigzek chemiczny wystepujacy w postaci
bezbarwnych krysztatéw. Zwigzek ten stat sie obiektem naszych badan ze wzgledu na fakt, iz
izotopowe przesuniecie chemiczne jego jedynego sygnatu w widmie 2°’Pb NMR w ciele
statym wykazuje silnie liniowg zalezno$é¢ od temperatury w szerokim zakresie badanych
temperatur [1]. Dzieki tej wtasciwosci Pb(NOs); jest standardowo stosowany jako rodzaj
"termometru", pozwalajgcego oceni¢ rzeczywistg temperature podczas eksperymentu MAS
NMR w ciele statym w danych warunkach eksperymentalnych.

Celem naszej pracy jest wyznaczenie teoretycznych parametrow NMR oraz
poréwnanie ich z danymi eksperymentalnymi, uzyskanymi przez inne zespoty badawcze.
Obliczenia DFT wykonujemy w programie CASTEP, ktéry uwzglednia elementy symetrii
i periodycznos¢ badanego uktadu. W literaturze brak jest wynikdw badan DFT nad azotanem
(V) otowiu. Pierwszym etapem naszych badan byt wybdér odpowiednich metod
obliczeniowych. W tym celu przeprowadziliémy serie obliczen dla Pb(NO3), w temperaturze
0K z uwzglednieniem réznych sposobdw optymalizacji geometrii oraz z zastosowaniem wielu
roznych funkcjonatéw sposréd dostepnych w programie. Nastepnie wybraliSmy trzy
funkcjonaty, przy zastosowaniu ktérych otrzymane wyniki byty najbardziej zbiezne z danymi
wyznaczonymi doswiadczalnie, ekstrapolowanymi do temperatury OK. Postuzg nam one do
dalszych badan. Dzieki zastosowaniu obliczend dla uktaddéw periodycznych udato nam sie
uzyskac satysfakcjonujgce dane. Wyniki obliczer teoretycznych uzyskane przez nas do tej
pory wykazujg duzg zgodnos¢ z danymi eksperymentalnymi. Kolejnym krokiem w naszych
badaniach bedzie uwzglednienie dynamiki uktadu przy réinej (niezerowej) temperaturze
oraz zbadanie jej wplywu na parametry strukturalne ianizotropie przesuniec
chemicznych [2].

Pidmiennictwo:
1. A. Bielecki, D.P. Burum, Temperature Dependence of 2°7Pb MAS Spectra of Solid Lead Nitrate. An Accurate,
Sensitive Thermometer for Variable-Temperature MAS. J. Magnetic Resonance, Series A, 116 (1995) 215-220.

2. M. Dracinsky, P. Hodgkinson, A molecular dynamics study of the effects of fast molecular motions on solid-
state NMR parameters. CrystEngComm 15 (2013) 8705-8712.



Strukturalne aspekty ligandow receptorow serotoninowych
Kinga Dziok, Edyta Pindelska
Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Receptory serotoninowe (receptory 5-HT), to receptory, ktérych budowa nie zostata
jeszcze do konca poznana, rozmieszczone sg na btonie komdrkowej neurondw, a ich gtéwna
rolg jest posredniczenie w dziataniu serotoniny. Serotonina, czyli 5-hydroksytryptamina
nalezy do waznych amin biogennych. Bierze ona udziat w wielu wazinych procesach
fizjologicznych i odgrywa istotng role w osrodkowym ukfadzie nerwowym. Ma swdj wktad
w regulacje rytmu sen-czuwanie, wptywa tez na procesy emocjonalne i nerwowe. Etiologia
wielu choréb psychicznych wigze sie z zaburzeniem wydzielania serotoniny,
a choroby takie jak depresja staty sie chorobami spotecznymi, dlatego poszukiwanie wcigz
lepiej dziatajgcych, nowych lekéw ma obecnie bardzo duze znaczenie. Mechanizm dziatania
substancji psychoaktywnych (np.: LSD, DMT, meskaliny) opiera sie na dziataniu
agonistycznym na receptory serotoninowe, niektére zas leki przeciwpsychotyczne
(neuroleptyki) sg ich antagonistami. Ogromny wptyw na dziatanie ligandéw receptoréw 5-HT

ma ich budowa.
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Rys. 1 Ogdlny schemat budowy ligandéw receptoréw serotoninowych z grupy arylopiperazyn.

W zaleznosci od typu receptora 5-HT, a jest ich 7 z licznymi podtypami, warunkiem
jego dziatania jest obecno$é okreslonego ugrupowania chemicznego w strukturze liganda.
Zaleznosc te zaobserwowaé mozna w znanych i dostepnych na rynku lekach. Arypiprazol jest
substancjg czynng stosowang w leczeniu schizofrenii, jest ligandem receptoréw 5-HT1a oraz
5-HTa. Na wigzalnos¢ ligandéw z tego typu receptorami wptyw ma struktura tgcznika
weglowodorowego, jak rdwniez potozenie grupy arylowej wzgledem pierscienia piperazyny
i rodzaj podstawnika we fragmencie arylopiperazynowym. Ligandy tego typu powinny
zawiera¢ w swojej strukturze réwniez atom/atomy odpowiedzialne za tworzenie wigzania
jonowego ligand/receptor. Mozliwos$¢ przewidywania wtasciwosci danego zwigzku
chemicznego, a co za tym idzie zaprojektowanie zwigzku o $cisle okreslonych witasciwosciach

bazuje na zatozeniu, ze budowa przestrzenna czgsteczki determinuje jej efekt biologiczny.



Zastosowanie metod NMR do analizy sktadu oleju konopnego

Pawet Siudem, Katarzyna Paradowska, Iwona Wawer
Zaktad Chemii Fizycznej

Konopie siewne w Swiadomosci spotecznej kojarza sie jednoznacznie z narkotykami.
Witasciwosci narkotyczne sg jednak zwigzane z zawartos$cig A9-tetrahydrokanabinolu (THC).
Tymczasem zawarto$¢ THC w odmianach przemystowych, zgodnie z wytycznymi Unii
Europejskiej jest na poziomie ponizej 0,2%. Konopie siewne (Cannabis sativa) moga, ze
wzgledy na ich wtasciwosci, znalezé szerokie zastosowanie w réznych gateziach przemystu.
Witdkna moga by¢ wykorzystane w przemysle tekstylnym, a powstajgca przy ich produkgji
jako odpad pazdzierz jest wykorzystywana do wytwarzania betonu konopnego stosowanego
w przemysle budowlanym. Kannabinoidy konopne sg obecnie badane i by¢ moze znajdg
zastosowanie w przemysle farmaceutycznym. Olej konopny byt tradycyjnie stosowany jako
sktadnik diety oraz w tradycyjnej medycynie m.in. jako substancja nattuszczajaca
i poprawiajgca wyglad skory.
Celem doswiadczenia byto zbadanie profilu kwasoéw ttuszczowych obecnych w trzech
probkach oleju konopnego (dwdch z odmian europejskich, przy czym jeden pozyskano
z kietkujgcych nasion, a drugi z odmiany kanadyjskiej). Wazne byto rowniez wykazanie
obecnosci lub nieobecnosci w oleju kannabidiolu (CBD), jako gtéwnego przedstawiciela
zwigzkédw z grupy kannabinoidow. Spektroskopia magnetycznego rezonansu jgdrowego
w badaniach olejéw jest metodg niewymagajgcy duzych ilosci rozpuszczalnika, stosunkowo
szybka i prosta w wykonaniu. Dlatego tez wykonano standardowe widma *H i 3C w CDCl;
trzech prébek oleju oraz CBD jak wzorca.
Analiza widm NMR w oparciu o aktualne doniesienia literaturowe pozwolita na ocene
jakosciows i iloSciowg zawartosci najwazniejszych kwaséw ttuszczowych w prébkach oleju.
Ponadto analiza poréwnawcza widm CBD i olejdw wykazata, ze w badanych prébkach

olejowych nie byt obecny kannabidiol.
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Badania sktadu pierwiastkowego wtosow dzieci z zespotem Phelan-McDermid
Anna Babraj, Agata Grabowska, Marzena J. Kuras

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Zespodt Phelan-McDermid (PMS) (mikrodelecja 22g13.3) to rzadki zespdt genetyczny,
ktory jest spowodowany mikrodelecjg ramienia chromosomu 22, w ktérym znajduje sie gen
SHANK 3. Biatko kodowane w SHANK3 oddziatuje z innymi biatkami — neuroliginami.
Neuroliginy sg czesciami synaps, odpowiadajg za prawidlowg komunikacje miedzy
neuronami. Czestotliwos¢ wystepowania Zespotu PMS jest mniejsze niz 1 : 1 000 000.
W Polsce zdiagnozowanych jest okoto 17 dzieci. Uwaza sie, ze liczba pacjentéw na catym
Swiecie jest niedoszacowana. Wynika to miedzy innymi z pdznego "wykrycia" tego zespotu.
Pierwsze dziecko zostato zdiagnozowane w 1988 roku w Stanach Zjednoczonych. Objawy
tego zespotu to m. in.: opdznienie psychoruchowe, niepetnosprawnos¢ intelektualna, brak
lub uposledzenie rozwoju mowy, zachowania ze spektrum autyzmu, ciezka hipotonia
noworodkowa.

Ze wzgledu na stosunkowo niedawne odkrycie zespotu PMS, wiedza na jego temat
i w konsekwencji mozliwosci terapeutyczne sg ograniczone. Badania dzieci autystycznych
wskazujg, ze zawarto$s¢ cynku i magnezu we wtosach i paznokciach jest niska. Zatem
whnioskuje sie, ze niedobory tych pierwiastkdbw w organizmie majg potencjalny zwigzek
z wystepowaniem autyzmu [1-3]. Suplementacja magnezem i cynkiem u znaczacej liczby
pacjentow prowadzi do ztagodzenia objawdéw autystycznych. Zespotowi PMS czesto
towarzyszg zachowania ze spektrum autyzmu. To zainspirowato nas do zbadania skfadu
pierwiastkowego wioséw dzieci z PMS pochodzgcych z Polski. Bedg to pierwsze badania

pacjentow z zespotem Phelan-McDermid w Polsce.

Pismiennictwo:

1. M.D. Lakshmi Priya, A. Gita, Level of trace elements (copper, zinc, magnesium and selenium) and
toxic elements (lead and mercury) in the hair and nail of children with autism, Biol. Trace Elem.
Res. 142 (2011) 148-158.

2. H. Yasuda, Y. Yasuda, T. Tsutsui, Estimation of autistic children by metallomics analysis,
Sci. Rep. 3 (2013) 1199.

3. J.B. Adams, Summary of Biomedical Treatments for Autism, ARI Publication, 2007.



Chromatograficzne badanie kinetyki uwalniania paklitakselu z porowatych
kompozytéw poliestrowych (PCL)

Anna Barcicka, Zdzistawa Stefanowicz, Marcin Sobczak, Wactaw L. Kotodziejski

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Po latach rozwoju wiedzy na temat polimeréw ponownie zwrdcono uwage na zalety
poli(e-kaprolaktonu) (PCL) — znanego juz wczesniej polimeru o budowie poliestrowe;.
Charakteryzujg go wyjatkowe wfasciwosci reologiczne, fatwos¢ i niski koszt otrzymywania,
mozliwo$¢ wptywania na hydrofilowosé, lepkos¢ i biokompatybilnosé¢ oraz szybkos¢
degradacji. Wszystkie te cechy powoduja, ze PCL stat sie obecnie obiecujgcym materiatem
do produkcji dtugo degradujgcych sie implantéow, ktéore bedg miaty kinetyke degradacji
i uwalniania substancji leczniczej dopasowang do okreslonego anatomicznie miejsca np.
kosci. W Katedrze i Zaktadzie Chemii Nieorganicznej i Analitycznej WUM, w ramach
poszukiwania materiatéw implantacyjnych o korzystnych wtasciwosciach, prowadzone sg
obecnie prace majgce na celu otrzymanie porowatych kompozytéw zawierajgcych
paklitaksel jako substancje leczniczg. Otrzymano m.in. kompozyty poliestrowe
z paklitakselem zawierajgce dodatek hydroksyapatytu oraz bez niego. Paklitaksel jest
cytostatykiem stosowanym do leczenia wielu rodzajéw nowotwordw, takze ich przerzutow
do kosci. Porowate implanty z paklitakselem wprowadzone w miejsce usunietej, chorobowo
zmienionej tkanki, mogtyby spetnia¢ zadanie zmniejszenia ogdlnoustrojowe] toksycznosci
leku przez uwalnianie go z implantu w miejscu objetym chorobg. Celem pracy jest zbadanie
przebiegu uwalniania paklitakselu z trzech otrzymanych w Zaktadzie kompozytéw
poliestrowych (PCL) bez dodatku hydroksyapatytu. Chromatograficzne oznaczanie
uwalnianego paklitakselu umozliwi sporzadzenie tzw. profili jego uwalniania
z zsyntezowanych nosnikdw, poréwnanie ich miedzy sobg oraz z profilami uwalniania
paklitakselu z analogicznych kompozytéw zawierajacych dodatek hydroksyapatytu

przebadanymi wczesniej. Tym samym pozwoli to oceni¢ otrzymane kompozyty.
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Opracowanie i walidacja metod oznaczania mesalazyny: azotynometrycznej
i bromianometryczne;j

Elzbieta Zawada, Elzbieta Pirianowicz-Chaber

Zaktad Chemii Lekow

Mesalazyna (kwas 5-amino-2-hydroksybenzoesowy) jest lekiem szeroko stosowanym
w terapii wrzodziejgcego zapalenia jelita grubego oraz w chorobie Lesniowskiego-Crohna.
W literaturze opisano oznaczanie mesalazyny metodg spektrofotometryczng,
fotokolorymetryczng oraz alkalimetryczng, natomiast nie opisano dla tego zwigzku metody
azotynometrycznej oraz bromianometrycznej. Opracowanie prostych, szybkich oraz
ekonomicznych metod oznaczania ilosSciowego mesalazyny, ktére mozina zastosowad
zaréwno do oznaczania substancji farmakopealnej jak i postaci leku, jest ze wszech miar
uzasadnione.
Mesalazyna zawiera w swej czasteczce |-rzedowg, aromatyczng grupe aminowa i w zwigzku
ztym moze ulegaé reakcji diazowania, co umozliwito wykorzystanie metody
azotynometrycznej do jej oznaczenia. Punkt koicowy wyznaczono potencjometrycznie przy
uzyciu zespolonej elektrody platynowej, uzyskujac duzg doktadno$é i powtarzalnos$é
wynikéw.
Oznaczenie bromianometryczne metodg posrednia prowadzono w podwyzszonej
temperaturze w Srodowisku kwasu solnego. Ze wzgledu na obecnos$¢ w czgsteczce
mesalazyny podstawnikéw | rodzaju (grupy aminowej oraz grupy fenolowej) podstawienie
bromu zachodzito w pozycje orto oraz para, nastgpita réwniez dekarboksylacja. Wyniki
oznaczenia wskazuja na powstanie 2-amino-2,3,5,6-tetrabromofenolu. Punkt koricowy
wyznaczono wobec wskaznika. Wyzej opisane metody dotyczyly zaréwno samej substancji
farmakopealnej, jak i preparatu handlowego Asamax (tabletki dojelitowe). Obie metody
zostaty zwalidowane.
Wyzej opracowane metody: azotynometryczna i bromianometryczna nie wymagaja
specjalistycznego sprzetu ani kosztownych odczynnikdw i w zwigzku z tym moga by¢ szeroko

stosowane do oznaczen iloSciowych mesalazyny.



Otrzymywanie i analiza wtasciwosci fizykochemicznych hydroksyapatytu
wzbogaconego w jony galu (Ga3*)

Marcin Stalony, Joanna Kolmas

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Syntetyczny hydroksyapatyt o wzorze sumarycznym Caio(POa)s(OH); jest materiatem
powszechnie stosowanym w medycynie regeneracyjnej, chirurgii stomatologicznej oraz
stomatologii zachowawczej. W inzynierii materiatowej wykorzystuje sie jego zdolnos¢ do
jonowych podstawien w strukturze hydroksyapatytu. Czesciowa wymiana jonowa moze
prowadzi¢ do zmiany wtasciwosci fizykochemicznych, mechanicznych a takze modyfikowac
wiasciwosci biologiczne materiatu.

Celem pracy byta synteza oraz zbadanie wtasciwosci hydroksyapatytu wzbogaconego w jony
galu (lll). Dane literaturowe wskazujg, ze gal moze miec¢ korzystny wptyw w leczeniu
przyspieszonej resorpcji kosci (z podniesionym lub nie poziomem wapnia we krwi).
Dodatkowo wykazano przeciwdrobnoustrojowe dziatanie tego pierwiastka.

W niniejszej pracy przeprowadzono synteze (metodg suchg i mokrg) hydroksyapatytu
modyfikowanego jonami Ga3'. Otrzymane prdbki poddano podstawowym badaniom
fizykochemicznym  metodami: proszkowej dyfraktometrii rentgenowskiej (PXRD),
spektroskopii w sredniej podczerwieni (FT-IR) oraz transmisyjnej mikroskopii elektronowej
z przystawka do analizy elementarnej (TEM/EDS). Przeprowadzone badania potwierdzity
otrzymanie hydroksyapatytu zawierajgcego jony galu (lll). Metodg mokrg otrzymano
materiat nanokrystaliczny, natomiast metodg suchg — mikrokrystaliczny. Zawarto$é galu

okazata sie by¢ nizsza od oczekiwanej — dalszych prac wymaga optymalizacja metod syntezy.
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Réznice w toksycznosci zwigzkow 2,3,7,8-Tetrachlorodibenzodioksyny
oraz produktow jego rozpadu badane metoda modelowania molekularnego
oraz z wykorzystaniem zarodkdw Danio rerio

Weronika Plesnar, Pawet Siudem, Katerina Makarova, Iwona Wawer

Zaktad Chemii Fizycznej

Ksenoestrogeny sg zwigzkami chemicznymi, ktére moga oddziatywaé z receptorami
estrogenowymi przez co pobudzajg lub hamujg uktad hormonalny. W pracy podjete sg
badania 2,3,7,8-Tetrachlorodibenzodioksyny (TCDD), czyli najbardziej toksycznego izomeru
dioksyn, ktdéry podobnie jak inne ksenoestrogeny wykazuje wtasciwosci antyestrogenowe.
Szczegdlne  zagrozenie TCDD wynika z jego powszechnego  wystepowania
w srodowisku-powstaje jako odpady przemystowe w hutnictwie, podczas spalania wegla,
drewna, przy produkcji papieru, do niedawna stosowany byt jako sktadnik herbicydéw.
Celem badan jest poréwnanie toksycznego wptywu TCDD oraz produktéw jego rozpadu na
organizm ludzki, uwzgledniajgc stopien wigzania czasteczek przez receptory.

W pracy wykorzystana jest metoda modelowania molekularnego, tj. dokowanie,
polegajgca na sprawdzeniu powinowactwa poszczegdlnych czgsteczek do badanych
receptorow: AhR (receptor weglowodorow arylowych) oraz ER (receptordw estrogenowych).
Kolejng metodg wykorzystang w pracy jest ekspozycja zarodkéw Zebrafish (Danio rerio) na
TCDD i produkty degradacji oraz badanie wptywu badanych zwigzkéw na rozwdj
embrionalny tych organizmoéw.

Wyniki badan mogg byé pomocne przed podjeciem dalszych prac m.in.
z wykorzystaniem reakcji Fentona, prowadzgcych do otrzymywania mniej toksycznych
produktéw rozpadu TCDD, w celu zminimalizowania toksycznych dziatam tego zwigzku na

srodowisko naturalne oraz ludzi.



Charakterystyka polimeru z odwzorowanymi jonami cynku
Karolina Perz, Marzena J. Kuras

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Cynk to pierwiastek $ladowy petnigcy wazine funkcje biologiczne. Zaréwno jego
nadmiar, jak i niedobdr jest szkodliwy. Poszukiwane sg materiaty zdolne do selektywnej
adsorpcji i zageszczania cynku z prébek o ztozonej matrycy, do ktdrych nalezg prdébki
biologiczne. Takie cechy posiadajg polimery z odwzorowanymi jonami metali (IIP). W ramach

prowadzanych badan zsyntetyzowano polimer Zn-IIP.

eL7% Hl 24+
Zn

Z otrzymanego polimeru wymyto jony cynku.

Polimer scharakteryzowano za pomocg nastepujgcych metod: FT-IR, SEM, TGA, WD-
XRF. Metoda WD-XRF pozwolita na kontrole zawartosci jonéw cynku w materiale polimeru.
Wyznaczono takie parametry, jak: powierzchnia wtasciwa, pojemnos¢ adsorpcyjna, zaleznosc
stopnia adsorpcji od czasu oraz pH, selektywnos$é polimeru w stosunku do jondw o zblizonym

promieniu jonowym.

Finansowanie badan: Mini-grant studencki WUM nr FW23/NM1/14



Badania wtasciwosci tradycyjnych przetworow z Desmodium molliculum
Natalia Kunikowska, Joanna J. Sajkowska-Kozielewicz, Katarzyna Paradowska
Zaktad Chemii Fizycznej

Surowce roslinne pochodzgce z obszaru Amazonii stanowig istotny i mocno
rozwijajgcy sie obszar badan naukowych, m.in. dlatego iz mogg stanowi¢ Zzrédto surowcow
stosowanych w réznych schorzeniach badz w profilaktyce, zwtaszcza choréb cywilizacyjnych,
tj. cukrzycy czy nadcisnieniu tetniczym. Jednak aby mogty one trafi¢ na rynek europejski,
otrzymac status leku, suplementu diety czy wyrobu medycznego lub sta¢ sie surowcem
farmaceutycznym, potrzebne sg wnikliwe badania ich skfadu, wtasciwosci, a takze
mechanizmu dziatania substancji obecnych w tych roslinach. W ostatnich latach coraz
wiekszym zainteresowaniem naukowcow cieszg sie rosliny z rodzaju Desmodium. Dotychczas
ukazaty sie wyniki dotyczace 5 gatunkdw: Desmodium adscendens, Desmodium caudatum,
Desmodium gangeticum, Desmodium podocarpum oraz Desmodium molliculum. Szczegdlnie
interesujgcy jest ten ostatni z uwagi na wifasciwosci detoksykacyjne i przeciwzapalne.
Ponadto postuluje sie, iz przetwory z Desmodium mollicum stosowane wewnetrznie
pomagajg w obnizeniu cisnienia tetniczego, a takze wykazujg dziatanie uspokajajgce,
przeciwastmatyczne i przeciwalergicznie.

Celem pracy byto oznaczenie grup zwigzkéow aktywnych obecnych w przetworach
Desmodium mollicum, pordwnanie ich wifasciwosci antyoksydacyjnych oraz ocena wptywu
sposobu ich przygotowania i przechowywania na zawartos¢ tych zwigzkow.

Okreslono catkowitg zawartos¢ flawonoiddw (TF) metodg spektrofotometryczng oraz
zawartos¢ polifenoli (TP) w oparciu o zmodyfikowang metode Folina-Ciocalteu. Oznaczono
réowniez catkowitg zawartos¢ karotenoidéw (TC). Aktywnos$é antyoksydacyjna preparatow
zostata zbadana z zastosowaniem rodnika DPPH (2,2-diphenyl-1-picrylhydrazyl)
z wykorzystaniem metody spektrofotometrycznej i metodg spektrofluorymetryczng za
pomocy testu ORAC (Oxygen Radical Absorbance Capacity). Wyznaczono réwniez aktywnosé

antyoksydacyjng metodg FRAP (Ferric Reducing Antioxidant Power Assay).
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Witasciwosci antyoksydacyjne napojow energetycznych
Marcin Deszcz, Joanna J. Sajkowska-Kozielewicz, Katarzyna Paradowska

Zaktad Chemii Fizycznej

Wspbdiczesny swiat oferuje wiele rozwigzan majacych pozornie i krotkotrwale
zwiekszy¢ naszg wydolnos¢ fizyczng oraz psychiczng, poprawié¢ naszg efektywnosc
w dziataniu. Dzieki skutecznemu marketingowi napoje energetyczne cieszg sie rosngca
popularnoscig wsréd coraz wiekszych grup konsumentéw. Nalezy natomiast zastanowic sie,
czy sugerujace i chwytliwe nazwy oraz ich reklama majg cokolwiek wspdlnego z naukowo
pojmowanym korzystnym wptywem tych produktéw na zdrowie cztowieka. Napoje
energetyczne w kontekscie deklarowanego sktadu nie przechodzg tak restrykcyjnych kontroli
jak produkty lecznicze, tym bardziej warto uwaznie czytac sktady produktéw ktére kupujemy.
Moze okazac sie, ze ten z pozoru zdrowy produkt okaze sie tatwym do wykrycia naduzyciem
ze strony producenta lub marketingu produktu.

Ze wzgledu na mato poznane wtasciwosci napojéow energetyzujgcych oraz
deklarowang przez producentéw zawarto$¢é w nich sktadnikéw o dziataniu
przeciwutleniajgcym (tzw. antyoksydantéw), gtéwnym celem badan byto scharakteryzowanie
potencjatu antyoksydacyjnego dziesieciu dostepnych na rynku polskim napojow
energetyzujacych.

W badanych produktach okreslono catkowity zawarto$¢ flawonoidéw (TF) za pomoca
zmodyfikowanej metody Crista-Mullera oraz zawarto$¢ polifenoli (TP) w oparciu
o zmodyfikowang metode Folina-Ciocalteu. Za pomocg metod spektrofotometrycznych
zbadano zdolno$¢ redukcji rodnika DPPHe, zdolno$¢ neutralizacji wolnego rodnika ABTSe,
zdolnosci redukcji jondw zelaza (FRAP). Okreslono réwniez pojemnos¢ antyoksydacyjng
z wykorzystaniem metody spektrofluorymetrycznej za pomocga testu ORAC (Oxygen Radical
Absorbance Capacity).
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Synteza i badania strukturalne poliestrow biomedycznych jako nosnikow
kamptotecyny

Ewa Nawrocka, Urszula Luchowska, Adam Krasinski, Rafat Wyrebiak, Ewa Oledzka,
Marcin Sobczak

Katedra i Zaktad Chemii Nieorganicznej i Analitycznej

Kamptotecyna (KAMP) jest alkaloidem, ktéry zostat wyizolowany z drzewa
Camptoteca acuminata, rosliny nalezgcej do rodziny Nyssaceae. KAMP wykazuje szerokie
spektrum aktywnosci przeciwnowotworowej i moze by¢ stosowana w terapii raka okreznicy,
guzow litych i biataczek.

Jednym z gtéwnych kierunkéw badan wspodtczesnej farmacji jest otrzymywanie
nowych biodegradowalnych i bioresorbowalnych nosnikéw lekdéw przeciwnowotworowych
zdolnych do uwolnienia substancji czynnej z zaprogramowang kinetyka [1-3].

Poliestry biomedyczne otrzymuje sie m.in. z e-kaprolaktonu, rac-laktydu i L-laktydu
w procesie polimeryzacji z otwarciem pierscienia (ROP - ring-opening polymerization).
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W niniejszym komunikacie, przedstawione zostang wyniki badain nad syntezg
poliestrow alifatycznych w obecnosci katalizatoréw cynkoorganicznych bedacych produktem
reakcji dietylocynku i koinicjatoréw naturalnych. Dokonano analizy mikrostruktury
otrzymanych no$nikdw przy wykorzystaniu *H i 3C NMR. Wyznaczono profile uwalniania
KAMP z otrzymanych nosnikéw poliestrowych.
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Analiza strukturalna odmian polimorficznych glicyny za pomoca metod
obliczeniowych (GIPAW) i NMR w ciele statym

Monika Jaciubek, Grzegorz Kucharyk, Klaudia Matjakowska, Olga Wezykowska, Dariusz
Maciej Pisklak, tukasz Szeleszczuk

Zaktad Chemii Fizycznej

Glicyna (kwas aminooctowy) jest powszechnie wykorzystywana zaréwno jako
wzorzec w analizie NMR ciata statego, jak i w testowaniu nowych metod obliczeniowych.
W bazie krystalograficznej Cambridge Structural Database (CSD) znajduje sie ponad sto
struktur glicyny i ich liczba wcigz rosnie. W literaturze opisywane sg trzy odmiany
polimorficzne glicyny stabilne w warunkach normalnych (a, B, y) oraz dwie odmiany
wysokocisnieniowe (6 i €). W bazie dostepnych jest duzo rdéznigcych sie miedzy sobg struktur
dla kazdej z odmian polimorficznych i nie jest wiadome czym kierowaé sie przy wyborze
najdoktadniejszej struktury dla danej odmiany polimorficznej. Niestety struktury tych samych
odmian polimorficznych znajdujace sie w bazie CSD rdinig sie miedzy sobg danymi
dotyczacymi parametrow komorki elementarnej oraz krystalograficznej grupy przestrzenne;j.
Z tego wzgledu autorzy publikacji wykorzystujgcy w pracach obliczeniowych pobrane z bazy
struktury glicyny wybierajg czesto odmienne struktury tej samej odmiany polimorficznej, co
ma wptyw na uzyskane przez nich wyniki i powoduje trudnosci w ich poréwnywaniu.

Celem naszej pracy jest analiza struktur krystalograficznych glicyny dostepnych w bazie CSD,
sprawdzenie poprawnosci opublikowanych juz danych oraz wykorzystanie modelowania
molekularnego i spektroskopii NMR w celu wskazania najbardziej doktadnej struktury dla
kazdej z wystepujgcych odmian polimorficznych.

Mamy nadzieje, iz wyniki naszych badan pomoga w wyborze optymalnych struktur, ktére
bedg wykorzystywane w testowaniu nowych metod obliczeniowych. Dane te bedzie mozna
rowniez wykorzysta¢ w celu szybkiego obliczania wartosci przesuniecia chemicznego
w widmach *3C ssNMR innych badanych zwigzkéw organicznych na podstawie obliczonych
dla nich statych ekranowania z wykorzystaniem ich struktur krystalograficznych stosujac
glicyne jako wzorzec. W naszych obliczeniach planujemy dodatkowo uwzgledni¢ wptyw
cisnienia na parametry strukturalne uzyskane w wyniku optymalizacji geometrii, co pozwoli
na ocene wzglednych stabilnosci poszczegélnych odmian polimorficznych glicyny pod

standardowym oraz podwyzszonym cisnieniem.
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