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Substancje chemiczne maja niejednokrotnie zdolno$¢ do tworzenia réznych form krystalicznych, to
znaczy takich, ktére réznig sie sposobem utozenia czgsteczek wzgledem siebie. Zjawisko to nazywa sie
polimorfizmem i ma ogromny wptyw na wifasciwosci fizykochemiczne substancji. Jedna forma
polimorficzna moze bowiem w zdecydowany sposob rdznié sie od drugiej pod wzgledem twardosci
krysztatu, jego trwatosci, czy rozpuszczalnosci w wodzie. Jest to szczegdlnie istotne dla substanc;i
stosowanych w lecznictwie, gdyz moze mieé realny wptyw na wynik terapii farmakologicznej. Obecnie
metody chemii komputerowej coraz czesciej pozwalajg na przewidzenie tendencji do tworzenia form
polimorficznych substancji chemicznych oraz tego jak bedg takie formy wygladac¢. Niestety w
przypadku zwigzkéw istotnych dla nauk farmaceutycznych, wiele z nich ma na tyle skomplikowana
budowe, ze mocno ogranicza to wspomniane mozliwosci. Ten projekt badawczy ma na celu rozwdj
metodologii opartej o przewidywanie struktur krystalicznych (CSP, z ang. Crystal Structure Prediction)
i jadrowy rezonans magnetyczny (NMR) w ciele statym, ktéra pozwoli na okreslenie struktury
nieopisanych dotad form polimorficznych substancji chemicznych. Jej rozwéj oraz obliczenia i
eksperymenty planowane w projekcie przyczynig sie dodatkowo do zrozumienia preferencji pewnych
czasteczek chemicznych do tworzenia okreslonych form polimorficznych. Zdarza sie bowiem, ze
czasteczki o bardzo podobnej budowie w odmienny sposdb uktadajg sie w sieciach krystalicznych i
wykazujg odmienne tendencje do tworzenia form polimorficznych. Przyktadowo sposréd dwdch
zwigzkdw chemicznych rdznigcych sie jedynie potgczeniem pewnych atomdéw w czasteczce, jeden
bedzie tworzyt wiele form polimorficznych, a drugi bedzie wystepowat tylko w jednej jedynej formie
(bedzie monomorficzny). Jednym z celéw tego projektu jest przyblizenie odpowiedzi na pytanie
dlaczego tak sie dzieje. Takie zrozumienie zaowocuje w przysztosci rozwojem dziedziny zwanej
inzynierig  krysztatéw, zajmujgca sie projektowaniem form krystalicznych o pozadanych
wiasciwosciach fizykochemicznych. Ponadto w wyniku realizacji projektu opisana zostanie struktura
nieznanych dotgd form polimorficznych wybranych lekéw, takich jak meloksykam, apremilast czy
roflumilast, ktdre sg stosowane w leczeniu standw zapalnych.



