Nr rejestracyjny: 2025/57/N/ST4/04526; Kierownik projektu: mgr Gabriela Kaja Szczupa

Natura ma niesamowita zdolno$¢ tworzenia ogromnej liczby interesujacych i ztozonych
czasteczek. Wérod takich dziel natury znajdujg si¢ terpeny — unikalne zwigzki wytwarzane przez
wiele roslin, ktore czgsto wykazuja wazng aktywnos¢ biologiczng i mogg mie¢ ogromny wpltyw na
zdrowie 1 samopoczucie, np. poprzez zabijanie niepozadanych bakterii, zmniejszanie stanow
zapalnych w organizmie, a nawet hamowanie powstawania nowotwordow. Jednym z takich
terpendw, ktory budzi szczegdlne zainteresowanie, jest borneol, mata, ale znaczaca czasteczka
obecna w wielu olejkach eterycznych. Powodem szczeg6lnego zainteresowania borneolem jest to,
ze wystepuje on w czterech formach znanych jako stereoizomery, z ktorych kazda moze
wykazywac r6zne zachowania 1 interakcje w systemach biologicznych, wywierajac réznego rodzaju
wpltyw na zdrowie i fizjologig.

Glownym celem tego projektu jest szczegoétowe zrozumienie ztozonych interakcji miedzy
czterema roznymi formami borneolu a cyklodekstrynami, naturalnie wystgpujacymi substancjami
zbudowanymi z czgsteczek glukozy, polaczonymi ze sobg w ksztalt S$cietego stozka.
Cyklodekstryny maja szczeg6lng wiasciwos$¢ ,,gospodarowania” lub wychwytywania innych
czasteczek w swoich centralnych wnekach, podobnie jak r¢kawiczka, w ktorej znajduje si¢ dton.
Czasteczki te sa juz wykorzystywane w wielu galgziach przemystu, takich jak medycyna,
kosmetyka 1 przemyst spozywczy, w celu znacznego zwigkszenia rozpuszczalnos$ci, stabilnosci i
skutecznego dostarczania sktadnikow aktywnych, a tym samym poprawy ich ogélnej skutecznosci.

Aby doktadnie zbada¢ te fascynujace interakcje, wykorzystam technike spektroskopii NMR,
wysoce zaawansowane 1 potezne narzgdzie analityczne, ktore pozwala nam doktadnie przyjrze¢ si¢
zachowaniu czasteczek 1 ich ruchom w réznych roztworach. Moje eksperymenty beda polegaly na
ilosciowym okresleniu sity oddziatywan wigzania borneolu z kilkoma rodzajami cyklodekstryn, a
takze na ustaleniu szybkoSci, z jaka te konkretne czasteczki wigza sie ze sobg. Biorac pod uwage, ze
cyklodekstryny posiadaja niezwykta zdolno$¢ rozrdzniania roznych stereoizomerdw, przeprowadze
réwniez doglgbne badania w celu ustalenia, czy niektére formy lub warianty borneolu wykazuja
wiekszy stopien selektywnego wigzania w poroOwnaniu z innymi.

Oprécz  eksperymentdow  wykorzystam modelowanie komputerowe do obliczenia
trojwymiarowych struktur borneoli i symulacji sposobu, w jaki sa one wiaczane do cyklodekstryn
(dokowanie molekularne). Symulacje beda uzupetnia¢ wyniki eksperymentow i1 dadza petiejszy
obraz tego, jak powstaja kompleksy.

Jest to wazny projekt, ktory w elegancki sposob taczy najnowoczesniejsze techniki
eksperymentalne z najnowoczesniejszymi technikami obliczeniowymi w celu lepszego zrozumienia
sposobu, w jaki czasteczki pochodzenia roslinnego oddziatuja na siebie w poblizu naturalnych
cukrow-gospodarzy. Dane uzyskane w wyniku tych badan mogg pomoc w tworzeniu znacznie
skuteczniejszych systemow dostarczania lekow, a nawet przyczyni¢ si¢ do opracowania nowych
materialow.



