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Rozmowa z autorem pracy:
»Badania spektroskopowe chiralnych ksantofili
oraz ich supramolekularnych agregatow”

Analizowane ksantofile sa silnymi przeciwutleniaczami, wykorzystywanymi

w dietetyce, medycynie i kosmetyce. W jaki sposéb znalazt Pan nisze badaw-
cza, pomimo zainteresowania tematem i nakfadami finansowymi koncernéw przemystowych?

Ksantofile, czy inne karotenoidy, sa dos¢ popularnym tematem badawczym. Wiekszo$¢ opracowan
naukowych dotyczy badania ich wptywu na organizm lub wptywu choréb na poziom karotenoidéw
w organizmie. W moich badaniach skupitem sie na wykorzystaniu do badania struktury ksantofili
stosunkowo nowej metody spektroskopowej: ramanowskiej aktywnosci optycznej (ROA — ang.
Raman Optical Activity), bedacej chiralooptycznym rozwinieciem spektroskopii ramanowskiej.
Do tej pory metoda ROA nie byta wykorzystywana do badania struktury ksantofili. Dodatkowo,
jesli chodzi o agregaty ksantofili, z literatury wiadomo, ze takowe istnieja i ze moga prowadzi¢
do zmiany wiasciwosci, takich jak biodostepnos¢ czy trwatos¢, natomiast ich struktura nie
byta do konca poznana. Co wiecej, wiele ksantofili jest chiralnych i tworza chiralne struktury
supramolekularne, dlatego w swoich badaniach postanowitem wykorzysta¢ metode ROA oraz inne
metody chiralooptyczne takie jak ECD (Elektronowy Dichroizm Kotowy).

W czasie badan zastosowat Pan réznorodne techniki analiz spektroskopowych, modelowanie za
pomoca kilku metod obliczeniowych oraz eksperymenty laboratoryjne. Co jest najwigekszym wy-

zwaniem przy tak zréznicowanym zestawie zadari?

Najwiekszym wyzwaniem, ktére okazuje sie zaréwno zaleta jak i wada takiego zr6znicowania
w badaniach, sa czeste zmiany. W moim przypadku, méwiac szczerze, po miesiagcach pomiarow
eksperymentalnych ciezko byto wzia¢ sie za obliczenia teoretyczne, czy na odwrét. Natomiast
z drugiej strony, taka r6znorodnos¢ nie pozwala na popadanie w rutyne, ciezko jest sie w takiej
pracy znudzi¢, gdyz co chwile robimy co$ zupetnie innego, wymagajacego od nas innych spraw-
nosci. Dodatkowo daje nam to mozliwos$¢ rozwiniecia wielu nowych umiejetnosci, ktére przyda-

dza sie w przysztej pracy naukowej.
Czy mdgtby Pan wskaza¢ wydarzenia, ktére staty sie kamieniami milowymi prowadzonych badarn?

Pierwszym kamieniem milowym wydaje sie by¢ zainteresowanie metodami chiralooptycznymi —
juz w trakcie studiéw licencjackich zafascynowaty mnie metody czute na chiralno$¢, w wyznaczaniu
konfiguracji absolutnej chiralnych czasteczek. Zainteresowat mnie fakt, iz przy uzyciu dichroizmu
kotowego czy ROA mozna wyznaczy¢ konfiguracje absolutna centrum chiralnego zwiazku, bez
koniecznosci krystalizacji, jak ma to miejsce w konwencjonalnej metodzie stosowanej w tym celu
(rentgenografia strukturalna), a dodatkowo dostajemy informacje o réwnowadze konformacyjnej
w roztworze badanego zwiazku. Wiedzac, ze spektroskopia ROA ma niska czuto$¢, zainteresowatem
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sie badaniem wzmocnienia rezonansowego, ktére mogtoby pozwoli¢ na badanie struktury lekéw w niskim stezeniu i w krot-
kim czasie.

Temat badania karotenoidéw zostat mi zaproponowany przez Pania Promotor Prof. dr hab. Matgorzate Baranska. Poczatkowo,
podczas pracy magisterskiej badatem strukture karotenoidéw w formie niezwigzanej, probujac uzyskac rezonansowe widma
ROA. Po wielu nieudanych prébach, bedac juz na doktoracie, zaproponowatem eksperyment wykorzystujacy agregaty karo-
tenoidow. Ostatecznie, ten pierwszy eksperyment zakorczyt sie powodzeniem i byt kamieniem milowym catego doktoratu.
Kolejnym waznym osiagnieciem bylo zrozumienie, iz otrzymane wyniki $wiadcza nie tylko o rezonansowym wzmocnieniu
sygnatu, ale réwniez o dodatkowym wzmocnieniu, zwiazanym z agregacja. Wtedy tez pojawifa sie¢ nazwa AIRROA (ang.
Aggregation-Induced Resonance Raman Optical Activity).

Istotne byty réwniez wyniki obliczer ECD pokazujace, ze nawet proste modele agregatéw karotenoidéw (dimery) oraz modele
nieuporzadkowane sa w stanie da¢ podobng odpowiedZ spektroskopowa do widm doswiadczalnych, co réwniez zmienia
dotychczasowe wyobrazenie o strukturze badanych agregatéw, ktére w literaturze opisywane sa jako wysoko uporzadkowane

struktury ztozone z wielu monomeréw.
Jakie dalsze kroki moga zosta¢ podjete na bazie uzyskanych przez Pana wynikow?

Kolejnym krokiem, ktory jest w trakcie realizacji we wspotpracy z Prof. Petrem Bourem z Institute of Organic Chemistry and
Biochemistry, Academy of Sciences of the Czech Republic, sa obliczenia teoretyczne efektu AIRROA, ktére maja na celu jesz-
cze glebsze poznanie natury dodatkowego wzmocnienia sygnatu zwiazanego z agregacja i zaproponowanie rozwiniecia teorii
rezonansowej spektroskopii ROA. Planuje nastepnie wykorzysta¢ odkryty efekt do badania innych grup zwiazkéw. Jesli chodzi
o praktyczne zastosowania, to podobnie jak w przypadku innych metod chiralooptycznych, nowo poznany efekt moze w przy-
sztoSci znalez¢ zastosowanie w przemysle farmaceutycznym. Uzyskiwany sygnat rezonansowy jest tak silny, ze mozliwe staje sie
wykonywanie pomiaréw zwiazkéw o stezeniu biologicznym. Mozemy wyobrazi¢ sobie np. wykorzystanie tej metody do badan

struktury przestrzennej nowych lekéw w naturalnym Srodowisku lub w pofaczeniu z centrum aktywnym enzymu.
W jaki sposéb wykorzystat Pan infrastrukture udostepniana przez Cyfronet?

W moich badaniach wykorzystywatem przede wszystkim zasoby obliczeniowe superkomputera Prometheus, taczac sie po-
przez infrastrukture PLGrid. W obliczeniach kwantowo-chemicznych wykorzystywatem oprogramowanie Gaussian, nato-
miast do obliczert dynamiki molekularnej oprogramowanie Amber. Liczba godzin ob-
liczeniowych wykorzystanych przeze mnie w trakcie doktoratu byta na tyle wysoka,
ze bez wsparcia Cyfronetu nie bytbym w stanie uzyskac rezultatéw na tym samym
poziomie w rozsadnym czasie.

Co, w oparciu o swoje doswiadczenie, mégtby Pan poradzi¢ osobom dopiero zaczynaja-
cym sciezke naukowa? Na czym powinni skupic sie doktoranci, czego powinni unikac?

Mysle, Zze zréznicowanie stosowanych metod i r6znorodnos¢ badan oraz praca na pogra-
niczu wielu dziedzin naukowych sg kluczem do sukcesu. Nie zawsze jest to mozliwe, ale

uwazam, ze jezeli mamy mozliwos¢ nauczyc sie czegos nowego, co wykracza poza ramy

naszej dziedziny naukowej, to powinnismy chociaz sprébowac, gdyz moze sie to przydac ;
w nieoczekiwanym momencie. Doktoranci powinni przede wszystkim zajac sie tematem,  n1odef agregatu astaksantyny uzyskany na

ktéry bedzie dla nich fascynujacy i bedzie im sprawiat wiele radosci. podstawie symulacji dynamiki molekularnej



