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Czasteczki chiralne, posiadajac taki sam sklad chemiczny oraz identyczne odlegtosci miedzy atomami, réznig sie
na poziomie molekularnym rozmieszczeniem grup funkcyjnych, tak ze niemozliwe jest nalozenie na siebie ich lu-
strzanych odbi¢. Czasteczki te wystepuja powszechnie w otoczeniu cztowieka. Chiralne sa podstawowe budulce
organizméw zywych — bialtka i cukry, a takze wiele substancji egzogennych, takich jak leki czy dodatki do zywno-
Sci. Znanych jest wiele przyktadow zwiazkow chiralnych, ktore w zaleznosci od swojej formy maja odmienny smak
czy zapach i moga réznie oddzialywaé z organizmami zywymi, co moze mieé¢ szczegdlne znaczenie w przypadku
czasteczek lekéw. Zdarza sie, ze jeden enancjomer wykazuje pozadang aktywnoéé terapeutyczna, drugi zas jest w
najlepszym przypadku nieaktywny, lub — co gorsza — wykazuje toksycznos¢ albo niepozadane efekty uboczne.

Ze wzgledu na te samg budowe dwie formy chiralne danej czasteczki, zwane enancjomerami, maja takie same
wladciwodci fizyczne i chemiczne, a réznicuje je jedynie aktywno$é optyczna — skrecaja one plaszczyzne $wiatta
spolaryzowanego w przeciwne strony. Rozréznienie chemiczne enancjomerdéw jest mozliwe tylko wtedy, gdy oddzia-
tuja one z innymi czasteczkami chiralnymi. Powstajacy wéwczas kompleks diastereoizomerowy wykazuje odmienna
trwatoéé w zaleznosci od laczacych sie form, co znajduje zastosowanie m.in. w metodach analitycznych i prepa-
ratywnych, umozliwiajacych rozdzielenie mieszanin dwéch enancjomeréw, takich jak chromatografia chiralna lub
rozdzial chromatograficzny z dodatkiem selektora chiralnego.

Koniecznos¢é wystepowania wystarczajaco duzych réznic w specyficznosci i sile oddziatywan miedzyczasteczkowych
w kompleksach disatereoizomerowych jest faktem powszechnie znanym w chromatografii chiralnej. Brak jest jednak
badan teoretycznych, ktore by systematyzowaly te praktyczna wiedze i umozliwialy ulepszona jakos$ciows analize
stosowalnosci chromatografii chiralnej i technik pokrewnych. Tymczasem wérdd stosowanych obecnie metod chemii
teoretycznej istnieje co najmniej kilka takich, ktére umozliwiaja usystematyzowane zbadanie energii stabilizacji
i energii potencjalnej oddzialywania pod katem réznic wystepujacych w kompleksach diastereoizomerowych. No-
wa metoda analizy sktadowych energii oddzialywania, wystepujacego miedzy jednym badZz drugim enancjomerem
a chiralnym partnerem ma w zalozeniu wypelni¢ te luke w zastosowaniach teorii oddziatywan miedzyczasteczko-
wych. Pomy$lna realizacja zaplanowanych badan pozwoli na zaproponowanie dla komplekséw diastereoizomerowych
nowych regul, majacych glebsze oparcie w teorii niz dotychczas stosowane reguty empiryczne. Model ten bedzie
mogl potem zostaé wykorzystany do doktadniejszego przewidywania in silico selektywnosci rozdziatu enancjomeréw
oraz do zaproponowania ulepszonych selektoréw chiralnych. Poniewaz wiekszosé ztozonych czasteczek w uktadach
ozywionych jest chiralna, uzyskanie doktadnego wgladu w nature oddzialywan miedzy chiralnymi partnerami ma
nieocenione znaczenie i moze stanowi¢ podstawe do bardziej praktycznych zastosowan w przyszilosci. Model ten
przetestujemy dla wybranych komplekséw diastereoizomerycznych, ktore wystepuja w chromatografii chiralne;j.



