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Maciej Roman - autor pracy ,Analiza wtornych metabolitow roslin
przy uzyciu metod spektroskopii oscylacyjnej oraz obliczen kwantowo-
chemicznych”. Badania eksperymentalne i teoretyczne dotyczyly
identyfikacji i dystrybucji trzech grup zwiazkow substancji czynnych
w roslinach jadalnych i lekach.

Kiedy zaczat Pan rozwijac swoje zainteresowania?

Zamitowanie do nauk chemicznych zrodzito sie juz w dziecinstwie. W duzej
mierze byto to zastuga innego chemika w rodzinie - mojej babci. Natomiast najbardziej intensywnym
okresem, w ktorym odkrywatem wiele interesujacych mnie rzeczy, byt czas studiow. Wtedy to
zauwazytem, ze chemia przenika sie z wieloma innymi dziedzinami - z biologia, informatyka, fizyka,
matematyka. Stad byt juz tylko jeden krok do realizacji tematu pracy doktorskiej.

Czego dokfadnie dotyczyty Panskie badania?

Badania byty dwutorowe. Pierwsze, eksperymentalne, zostaty przeprowadzone m.in. w celu
uzyskania odpowiedzi na pytania: czy obierajac warzywa ze skorki nie wyrzucamy tych czesci
rosliny, ktére sa bogate w substancje prozdrowotne oraz czy dzielac leki na pot nie narazamy sie
na sytuacje, ze pierwsza czes¢ spowoduje przedawkowanie, a druga nie zadziata wcale? Stad
tez moim zadaniem byfa identyfikacja zwiazkow takich jak poliacetyleny, karotenoidy i alkaloidy
w wybranych roslinach i lekach. Na podstawie przeprowadzonych analiz mogtem okreslic dystrybucje
przestrzenna substancji czynnych biologicznie w konkretnych tkankach badanych roslin oraz okresli¢
wydajnosc procesu mieszania sktadnikéw w badanych produktach farmaceutycznych. Dodatkowo
prowadzitem badania nad wptywem czynnikéw zewnetrznych, takich jak temperatura czy pH, na
naturalne substancje czynne.

Duza czesc pracy zostata poswiecona obliczeniom kwantowo-chemicznym, ktére pozwolity
na przewidywanie mozliwych utozen czasteczek w przestrzeni. Dzieki wynikom symulacji
komputerowych mozliwe byto okreslenie, ktore formy wystepuja w przyrodzie i sa przez nia
preferowane, a ktore istnieja jedynie w teorii, czyli w srodowisku naturalnym bytyby niestabilne.
Wiedza ta pozwolita na interpretacje wynikéw otrzymanych z badan eksperymentalnych.

Jakich narzedzi uzywat Pan w swojej pracy?

W czesci eksperymentalnej przewazaty metody spektroskopii oscylacyjnej: spektroskopia
w podczerwieni i ramanowska. Bardziej przyjazna dla uzytkownika jest metoda Ramana, poniewaz
mozna dzieki niej badac probki takimi, jakimi sa - po pokrojeniu i wysuszeniu roslin nie musiatem
w nie bardziej ingerowaé. Wyniki byly interpretowane na podstawie danych literaturowych oraz
obliczen teoretycznych. Wykorzystujac dosS¢ czasochtonna metode mapowania przedstawitem
rozktad przestrzenny interesujacych mnie zwiazkéw na powierzchni badanego materiatu.

Czes¢ teoretyczna zostata wykonana przy uzyciu superkomputeréw z Cyfronetu: Pandy, nastepnie
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Baribala, pézniej Marsa, a w koncu - Zeusa. Symulacje pozwolity na wyznaczenie geometrii

i czestosci drgan harmonicznych oraz rozktadow energii potencjalnej dla drgan normalnych,
do czego uzywatem oprogramowania Gaussian, Gar2ped i VEDA oraz kilku pomocniczych,
autorskich skryptow.

lle czasu zajety obliczenia kwantowo-chemiczne?

Czas trwania poszczegolnych zadan obliczeniowych jest silnie skorelowany z przyjmowanymi
parametrami — im doktadniejsze wyniki chciatem uzyskac, tym dtuzszy czas oczekiwania na rezultaty
prowadzonych obliczen. Dla zasymulowania struktury nawet stosunkowo prostej czasteczki
(kilkanascie-kilkadziesiat atomow) potrzebowatbym kilku dni na zwyktym PC, dlatego od razu
zaczatem korzystac z dostepnej w Cyfronecie infrastruktury. Czas oczekiwania na efekty obliczen
byt coraz krétszy - w miare korzystania z komputeréw o coraz wiekszej mocy obliczeniowej,
udostepnionych przez Centrum, a mozliwos¢ réwnolegtego uruchamiania obliczen uwazam za
wielki krok naprzad.

Czy uwaza Pan temat za wyczerpany?

Przyroda jest zbyt skomplikowana, zeby mowi¢ o wyczerpaniu tematu. W przypadku kazdej
z badanych przeze mnie trzech grup zwiazkow mozna powiedziec, ze zamknatem pewne Sciezki.
Oczywiscie temat mozna rozwijac dalej. Istnieja inne zwiazki, ktorych wtasciwosci nie sa zbyt dobrze
poznane, a ich badanie wymaga wiele cierpliwosci i poswiecenia. Zamierzam jednak kontynuowac
prace naukowa w tym kierunku, skupiajac sie na wykorzystywaniu metod spektroskopii oscylacyjnej
do badan w skali ,mikro”, a by¢ moze nawet ,nano”, m.in. w badaniach komérek.

Dziekuje za rozmowe.

Dystrybucja chininy w badanej Rozktad przestrzenny poliacetylenéw
tabletce leku w tkankach pietruszki
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