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Poznanie struktury zwiazkéw chemicznych z dokladnoscia do wzajemnego rozmieszczenia
tworzacych je atoméw, jest jednym z podstawowych zadan nauki w ogoéle, a analizy chemicznej
w szczegblnosci. Zadanie nie jest jednak tatwe, o czym moze $wiadczy¢ szereg spektakularnych
btedéw popeklionych w przesztosci. Nie ustrzegli sie ich réwniez laureaci nagrody Nobla. Adolf
Windaus, noblista z roku 1928 odznaczony za badania nad budowa steroli i ich zwigzku z
witaminami, dopiero w latach 1930-ych poprawit zaproponowana wczesniej przez siebie btedng
strukture cholesterolu.

Mimo udoskonalania aparatury i metodologii pomiarowej, tego typu pomylek wciaz zdarza sie
bardzo wiele. Rocznie ukazuja sie dziesiatki publikacji weryfikujacych wczesniej zaproponowane
struktury czasteczek chemicznych, zwlaszcza substancji pochodzenia naturalnego.

Do najwazniejszych nowoczesnych narzedzi stuzacych analizie struktur czasteczek nalezy
spektroskopia jadrowego rezonansu magnetycznego (NMR). Opiera sie ona na zjawisku oddzia-
lywania momentu magnetycznego, ktory posiadaja niektore jadra atomowe (obdarzone réwniez
spinem, “wewnetrznym momentem pedu”), z wytwarzanym w spektrometrze NMR polem ma-
gnetycznym. Zjawisko to mozna wykorzystaé¢ do wygenerowania sygnalu o czestotliwosciach
radiowych ktory zawiera informacje o energii owego oddzialywania. Co istotne z punktu wi-
dzenia chemika, pole magnetyczne ktore “odczuwa” dane jadro atomowe jest lekko (na poziomie
milionowych czesci) modyfikowane przez lokalna strukture czasteczki. Znajduje to swoje odzwier-
ciedlenie w czestotliwosciach wspomnianego sygnalu radiowego, tj. widmie NMR. Widmo takie
jest rodzajem “odcisku palca” czasteczki z ktérego mozna odczytaé jej wzajemne rozmieszczenie
jej atomow.

Niestety, nawet tak precyzyjne narzedzia jak NMR maja swoje ograniczenia. Najwazniejszym
z nich jest niewielka skala wspomnianego “chemicznego” wktadu do energii oddziatywania jadra z
polem magnetycznym spektrometru. W rezultacie czestotliwosci rezonansowe moga mieé¢ bardzo
zblizone do siebie wartosci. Aby pokonaé ten problem, zaproponowano szereg technik takich jak
pomiary korelacyjne, dyfuzyjne, “pure-shift” i wiele innych. Wciaz jednak zdarza sie, ze nie da
sie jednoznacznie okresli¢ struktury badanego zwigzku chemicznego.

Niniejszy projekt proponuje wykorzystanie niewyeksploatowanego dotychczas zrédia infor-
macji obecnej w widmach NMR, mianowicie wplywu rozpuszczalnika oraz temperatury. Wyniki
ostatniej pracy powstalej w zespole autora projektu' wskazuja, ze sa to efekty mozliwe do
wyttumaczenia za pomoca klasycznej dynamiki molekularnej i w zwiazku z tym warte wlacze-
nia w standardowy zestaw technik stuzacy do analizy struktury czasteczek. Proponowane jest
wykorzystanie nowego podejscia w nastepujacych dziedzinach:

1. Analiza struktur matych czasteczek, zwlaszcza pochodzenia naturalnego oraz produktéw
syntezy organicznej (farmacja, przemyst chemiczny)

2. Identyfikacja sktadnikéw mieszanin, zwlaszcza naturalnych metabolitéw jak mocz i krew.

3. Analiza widm bialek natywnie niezwinietych, zwtaszcza szczegdlnie trudnych przypadkow
o wysokim stopiniu nieuporzadkowania

Z do$wiadczenia autora projektu, jako kierownika laboratorium spektroskopii NMR wynika, ze
udoskonalnie metodologii w powyzszych dziedzinach przyczyni sie nie tylko do rozwoju badan
podstawowych, ale rowniez wzmocni wsparcie dla dzialéw innowacji rodzimych firm z branzy
chemicznej zlecajacych pomiary NMR.
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