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Popularnonaukowe streszczenie projektu

Nanotechnologia jest jedna z najintensywniej rozwijanych dziedzin wiedzy ze wzgledu na unikalne
wlasciwosci fizykochemiczne nanoczastek w porownaniu do ich odpowiednikéw w makro skali. W przypadku
aplikacji nanoczastek jako nowych nanomaterialow o zadanych wlasciwosciach (optycznych, magnetycznych,
przewodzacych czy katalitycznych) czesto konieczna jest modyfikacja ich powierzchni w celu stabilizacji oraz
funkcjonalizacji. Rezultatem modyfikacji powierzchniowych nanoczastek jest uzyskanie nranomateriatow
drugiej generacji (np. Meni@MeOy, gdzie Mey,;, klaster bimetaliczny, MeO, tlenek metalu). Niemniej jednak te
same wlasciwosci fizykochemiczne nanoczastek drugiej generacji, stanowiace o ich potencjale aplikacyjnym
moga réwniez indukowaé odpowiedz toksyczng u organizméw zywych. Dlatego tez rozwdj nanotechnologii
powinien skupia¢ si¢ na mozliwos$ciach i szansach wynikajacych z wprowadzania nowych produktéw na rynek
konsumencki, zachowujac jednocze$nie odpowiedzialnos¢ przemystu w celu zapewnienia bezpieczenstwa
wzgledem pracownikow, konsumentéw 1 Srodowiska naturalnego. Potencjalne mechanizmy oddziatywan
nanoczastek drugiej generacji na organizm ludzki i Srodowisko naturalne nie zostaly jeszcze do konca poznane.
Istota problemu jest brak systematycznych informacji, w jaki sposdéb modyfikacje struktury nanoczastek
wplywaé beda na toksycznosé nowo powstatych nanomaterialéw wzgledem organizméw zywych i srodowiska.
Brak tej wiedzy wynika z faktu, iz eksperymentalne protokoty stuzace wyznaczeniu toksykologicznych
charakterystyk nanomaterialéw sa kosztowne, skomplikowane, a procedury analityczne dilugotrwate, co w
znacznym stopniu stanowi czynnik limitujacy ich zastosowanie w tak szybko rozwijajacym si¢ przemysle jakim
jest nanotechnologia. Alternatywe moga stanowi¢ metody komputerowe (w szczegdlnosci techniki ilo§ciowego
modelowania zaleznos$ci pomi¢dzy nanostrukturg chemiczna, a aktywno$cia/ cytotoksycznoscia, nano-QSAR).

W ostatnich latach techniki nano-QSAR w ramach najwigkszych projektéw europejskich (np. COST MODENA,
NanoPuzzles, eNanoMapper, MODERN, nanoMMUNE, MARINA) zostaly dobrze opisane w odniesieniu do
nanoczastek pierwszej generacji (np. nanoczastki tlenkéw metali, metali, fulerenéw i ich pochodnych), wcigz
jednak w przypadku nanomateriatéw drugiej generacji (Menx@MeOy) metody komputerowe sa we wezesnym
etapie rozwoju. Przyczyna jest fakt, iz zastosowanie ,klasycznych” metod nano-QSAR dla grupy zwiazkow
jakimi sa modyfikowane powierzchniowo nanoczastki MeOy wiaze si¢ z wieloma problemami ze wzgledu na:
1) Brak informacji na temat metodyki budowy modeli molekularnych odzwierciedlajacych wlasciwosci
fizykochemiczne (uktadow rzeczywistych) nanoczastek drugiej generacji
2) Brak odpowiednich deskryptoréw wyrazajacych specyfike nanostruktury nanoczastek drugiej generacji
(w zaleznosci od skladu oraz typu klastrow bimetalicznych osadzonych na powierzchni MeOy)
3) Brak wystarczajacej liczby danych i/lub niekompatybilnos¢ protokotow eksperymentalnych
odzwierciedlajacych cytotoksycznos$é w obrgbie poszczegdlnych klas nanoczastek drugiej generacji
4) Brak metodyki ilo$ciowego modelowania zaleznos$ci pomiedzy struktura chemiczng modyfikowanych
powierzchniowo nanoczastek, a ich aktywnos$cia biologiczna/ cytotoksycznoscia (nanoQSAR ;).

Gléwnym celem poznawczym projektu jest okreSlenie wplywu struktury nanoczgstek TiO,
modyfikowanych powierzchniowo klastrami bimetalicznymi na ich cytotoksyczno$¢ in vitro, w oparciu o
polaczenie badan eksperymentalnych i modelowania komputerowego. Celem dodatkowym projektu jest
stworzenie narzedzi komputerowych mogacych w przyszloSci wspieraé projektowanie bezpiecznych
nanomateriatow drugiej generacji typu Me,x@MeO,. Zaktada si¢ osiagniecie zalozonych celi poprzez (i)
opracowanie koncepcji budowy modeli molekularnych nanoczastek drugiej generacji; (ii) opracowanie
(wyznaczenie i zdefiniowanie) nowych deskryptorow odzwierciedlajacych specyfike struktury modyfikowanych
powierzchniowo nanoczgstek drugiej generacji; (iii) opracowanie metodyki modelowania ilo§ciowej zaleznosci
pomiedzy strukturg nanoczastek drugiej generacji, a ich cytotoksyczno$cia in vitro (nano-QSARyix); (iv) budowe
ilosciowych modeli zalezno$ci pomigdzy struktura uktadéw typu Me,ix@TiO,, a ich cytotoksycznos$cig in vitro.
Projekt weryfikuje hipoteze, w mys$l ktérej metody komputerowe stanowi¢ moga cenne uzupelnienie
badan eksperymentalnych dla nanoczastek drugiej generacji (Menix@MeO,) redukujac ilo§¢ niezbednych
badan laboratoryjnych (redukcja czasu i kosztow) oraz umozliwiajac iloSciowe okreslenie wplywu
struktury nanoczastek drugiej generacji na ich cytotoksyczno$¢ in vitro. W badaniach cytotoksycznosci
zastosowany zostanie model in vitro wykorzystujacy linie komoérkowe fibroblastow mysich (Balb/c 3T3) oraz
normalnych ludzkich keratynocytow (NHK). Jako studium przypadku nanoczastek drugiej generacji
(Memix@MeOy) zostata wybrana grupa nanoczastek tlenkéw metali (TiO;) oraz nanoczastek metali (np. Ag, Au,
Pd, Pt). Wybor zostal podyktowany ich szerokim zastosowaniem w produktach codziennego uzytku.



