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Rozmowa z autorka pracy:
»Wlasciwosci konformacyjne oksazoloaminokwaséw”

Skad u Pani zainteresowanie chemia? Kiedy nastapit moment, w ktérym zdecydowata Pani o wejsciu na
Sciezke naukowa w tej dziedzinie?

Moje zainteresowanie chemia zaczeto sie w gimnazjum, wtedy zaczytywatam sie w biografii Marii
Sktodowskiej-Curie i ogladatam doswiadczenia przeprowadzane na lekgji. Jednak tak naprawde pokochatam chemie w liceum
(LO nr 1 w Raciborzu). Nie zapomne tego letniego dnia, gdy na lekcji omawialismy réwnowage chemiczng. Do rozwigzania
zadar rachunkowych potrzebne byto zastosowanie réwnania kwadratowego. Zachwycito mnie to, ze wiadomosci dotyczace
funkcji, réwnan czy nieréwnosci przydaja sie do rozwiazania zadan, w ktérych liczby zmieniaja sie w mase wytraconego
osadu czy wydzielonego gazu. Zrozumiatam wtedy, ze matematyka jest jezykiem $wiata nauk przyrodniczych. Po liceum
wybratam studia licencjackie, magisterskie oraz doktoranckie na kierunku Chemia (na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Opolskiego). Chemia teraz jest dla mnie sposobem na zrozumienie $wiata, proceséw nim rzadzacych, jak réwniez ludzi.

W swoich badaniach pofaczyta Pani obszerne badania literaturowe, obliczenia kwantowo-chemiczne, modelowanie
czasteczkowe, syntezy laboratoryjne oraz analize spektroskopowa. Co byfo najwiekszym wyzwaniem przy zestawie tak
réznych dziatari prowadzacych do jednego celu?

Dla kazdego typu podjetych przeze mnie dziatai wymagane byly inne wiadomosci i umiejetnosci. Wazne byto dobre
przygotowanie teoretyczne oraz zaplanowanie wszystkich etapow. We wstepie mojej rozprawy zamiescitam wzory i krétka
charakterystyke ponad 250 opisanych w literaturze peptydéw produkowanych przez organizmy zywe, w ktérych wystepo-
waty badane przeze mnie reszty aminokwasowe. Byta to zmudna praca, zwlaszcza ze w kazdej strukturze szukatam podo-
bienistw, aby je pogrupowac. Synteza laboratoryjna jest czasochtonna, wymaga cierpliwosci, sprawnosci w laboratorium oraz
znajomosci réznych technik laboratoryjnych oraz identyfikacji otrzymanych produktéw. Analiza spektroskopowa wymaga
dobrego przygotowania prébek i analizy otrzymanych wynikéw. Obliczenia nie sa tak czasochtonne, jak praca w laborato-
rium, jednak wymagaja systematycznosci, doktadnosci oraz krytycznego spojrzenia na otrzymane wyniki. Najwiekszym wiec
wyzwaniem w trakcie realizacji zamierzonych celéw pracy doktorskiej byto dla mnie potaczenie wszystkich badan, ktére
uzupetnialy sie wzajemnie.

W jaki sposob badania nad wiasciwosciami konformacyjnymi nietypowych reszt aminokwasowych moga znalez¢ zastosowa-
nie praktyczne w medycynie lub innych dziedzinach?

Wyniki przeprowadzonych badan w ramach mojej pracy w pewnej czesci wzbogacaja wiedze dotyczaca zrozumienia
mechanizmu fatdowania sig biatek. Konformacja, czyli utozenie wszystkich atoméw w przestrzeni, jest waznym elementem
natywnej formy biatek i peptydéw. Czesto to ona decyduje o ich aktywnosci biologicznej. Niektére choroby neurodegradacyjne
(choroba Alzhaimera, Creutzfeldta-Jakoba) powodowane sa niewtasciwym ksztattowaniem sie biatek. Badane przez mnie
reszty produkowane sa przez m.in. bakterie i wykazuja wtasciwosci przeciwbakteryjne réwniez szczepéw odpornych na
obecne antybiotyki. Przez wprowadzenie do peptydéw tych reszt mozna modelowa¢ ich konformacje, co moze przetozy¢
sie na ich aktywnos¢ biologiczna. Przeprowadzone przeze mnie badania moga postuzy¢ do projektowania peptydow i biatek

o okreslonej strukturze i wlasciwosciach. A te zwiazki moga by¢ wykorzystane w tworzeniu nowych lekéw.
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Jak ocenia Pani wspdtczesne mozliwosci projektowania peptydéw o pozadanych wiasciwosciach i jakiego rozwoju

w tym zakresie spodziewa sie Pani w najblizszych latach?

W dzisiejszych czasach wiedza pozwala na projektowanie peptydéw o zwiekszonej stabilnosci, odpowiednim
sfaldowaniu, zmienionej rozpuszczalnodci, czy odpornosci na trawienie. Peptydy moga by¢ utworzone przez
modyfikacje istniejacych zwiazkéw lub zaprojektowane od poczatku (de novo). Takie zwiazki moga znalezé
zastosowanie w biomedycynie i bioinzynierii, jako receptory, enzymy i detektory. Modelowanie peptydéw i biatek
pozwala réwniez na zrozumienie mechanizméw zachodzacych z ich udzialem w organizmach oraz petnionych
funkcji m.in. dziatania systemu odpornosciowego, uktadu hormonalnego, przyczyn niektérych choréb, dzieki czemu
mozna stworzy¢ skuteczne leki lub szczepionki. Uwazam, ze w przysztoéci zwiekszy sie wielkos¢ badanych uktadéw,
doktadnos¢ obliczen i stopieri ich zaawansowania oraz ilos¢ uwzglednianych zmiennych, do tego stopnia, aby badane
mechanizmy i reakcje chemiczne z udziatem peptydéw i biatek przypominaty srodowisko komérki organizméw
zywych.

W jaki sposob zasoby udostepniane przez Cyfronet przystuzyly sie badaniom? Z jakich rozwigzar Pani korzystata?

Przeprowadzatam obliczenia kwantowo-chemiczne gtéwnie na superkomputerze Zeus poprzez platforme PLGrid.
Uzywatam programu Gaussian w wersji 09. Dzieki grantom obliczeniowym w Cyfronecie obliczytam mapy
konformacyjne 6. zwiazkdw, a na ich postawie wyznaczytam minima energetyczne dla 13. badanych reszt oksazolo-,
oksazolino- i tiazoloaminokwasowych w réznych rozpuszczalnikach. Bez badan teoretycznych nie mogtabym
zinterpretowa¢ widm NMR-NOE oraz FT-IR otrzymanych
zwiazkéw i ostatecznie podac charakterystycznej kon-

formacji badanych reszt. AcBAla-0z (M)

Na co szczegdlnie, Pani zdaniem, powinny zwréci¢ uwage
osoby, ktore dopiero zaczynaja studia doktoranckie? Jakich
porad mogtaby Pani im udzieli¢, na podstawie wfasnego

doswiadczenia?

Oprécz poszerzania wiedzy i umiejetnoSci w  swojej
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sie od kazdego, eksperymentowad i nie poddawac sie, M o . oo,
bo czasem niepowodzenia moga prowadzi¢ do odkrycia. T " T
Wazne jest tez to, ze udzial w konferencjach nie polega Ald oS-
jedynie na przedstawieniu swoich wynikéw, ale pozwala a) Mapa konformacyjna oksazoloaminokwasu
réwniez na poznanie wielu inspirujacych ludzi. Dla mnie (Ac-(S)-Ala-0zI(4-Me)) obliczona metodq M062X/6-311++G(d,p)

. Lo . wraz z oznaczeniami konformerdw oraz zaznaczonymi wartosciami

doktorat byt okresem, ktéry na zawsze zmienit moje ) . ) )
kqtow torsyjnych @, Y reszt aminokwasowych wystepujgcych

w krysztatach z bazy CSD, b) Utozenie atomdow wodoru w zaleznosci

nauczytam, podr6zowatam do wielu wspaniatych miejsc od konformacji, c) Widma réznicowe NOE jednego z badanych

zwiqzkdéw — Cbz-AAla-0zI-(4-COOMe) w réznych rozpuszczalnikach

spojrzenie na nauke i $wiat. Dzigki niemu bardzo duzo sie

i poznatam niesamowitych ludzi. Warto jest podjac ten trud.



