MLtODZI NAUKOWCY

Aneta Buczek - autorka pracy doktorskiej ,Wtasciwosci konformacyjne
pochodnych a,B-dehydrofenyloalaniny”, w ktorej okreslita, jaki wptyw na
konformacje tancucha peptydowego ma potaczenie w obrebie jednej reszty
aminokwasowej dwoch modyfikacji strukturalnych: wiazania podwojnego
pomiedzy atomami wegla C* a CP oraz trzeciorzedowego wiazania
amidowego od strony C-konca.

Co zdecydowato o wyborze kierunku studiow?

Wihasciwie juz w szkole podstawowej interesowatam sie chemia. Z zainteresowaniem stuchatam
opisu przebiegu poszczegdlnych reakcji, lubitam pisac ich réwnania czy dobierac¢ wspétczynniki
stechiometryczne. Do dzis pamietam przeprowadzanie r6znych doswiadczen chemicznych - mozna
powiedzie¢, ze w ten sposob rozpoczeta sie moja przygoda z chemia. Nauke kontynuowatam
w Technikum Chemicznym, a nastepnie zdecydowatam sie podjac studia w Opolu na
Wydziale Chemii.

Praca doktorska byta kontynuacja mojej pracy magisterskiej. Uwielbiam pracowacé w laboratorium
i syntezowac moje dehydroaminokwasy, a jednoczesnie prowadzic obliczenia kwantowe. Ogromnym
utatwieniem byta dla mnie mozliwos¢ prowadzenia obliczen zarowno z domu jak i z Uczelni, bez
wzgledu na pore dnia czy nocy.

Jakie byly etapy realizacji pracy doktorskiej i ktory byt najbardziej wymagajacy?

W pierwszej fazie badar syntezowatam pochodne a,p-dehydrofenyloalaniny (DPhe), kt6re nastepnie
analizowatam zaréwno metodami teoretycznymi, jak i eksperymentalnymi na przyktadzie wybranych
modelowych zwiazkow zawierajacych izomer Z lub E reszty DPhe, taczacych takie elementy
strukturalne jak reszta dehydro, grupe metylowa na weglu CP i drugo- badz trzeciorzedowy uktad
amidowy. Jednym z najbardziej wymagajacych etapéw byta synteza zwiazkéw chemicznych,
a nastepnie ich oczyszczanie. Po kazdym etapie sprawdzatam, czy otrzymatam wiasciwy produkt
i zawsze towarzyszyt temu dreszczyk emocji: czy jestem na dobrej drodze, czy tez nie. Syntezy,
ktore prowadzitam, z reguty konczyty sie sukcesem. Natomiast rezultaty otrzymane na podstawie
wynikéw obliczen teoretycznych byly poréwnywane z danymi eksperymentalnymi otrzymanymi
ze spektroskopowych analiz otrzymanych zwiazkow. W wiekszosci przypadkow rezultaty te dos¢
dobrze pokrywaty sie ze soba.

Juz na poczatku kariery naukowej odkryta Pani mozliwosci, jakie daja superkomputery.

Zgadza sie. Z Cyfronetem wspotpracowatam jeszcze w trakcie trwania studiow magisterskich.
Centrum w petni umozliwito mi wykonanie czesci teoretycznej mojej pracy doktorskiej.
Pracownicy Cyfronetu byli zawsze bardzo serdeczni i zyczliwi. W profesjonalny sposob pomagali
w rozwiazywaniu moich probleméw zwiazanych z obliczeniami. Szczegélnie doceniam bezposredni
kontakt w trakcie corocznych Konferencji Uzytkownikéw KDM organizowanych przez ACK Cyfronet
AGH. Mozna wtedy osobiscie poruszyc¢ kwestie zwiazane z optymalnym wykorzystaniem sprzetu
i oprogramowania.



MtODZI NAUKOWCY

W jaki sposob Pani osiagniecia wptyna na dalsze planowane badania?

Wyniki pozwolity napoznanie wiasciwoscikonformacyjnychizomeru Edehydrofenyloalaniny
i wskazanie réznic w poréwnaniu do izomeru Z. Ponadto, okreslitam w mojej pracy wptyw
B- i N-metylowania na strukture obu izomeréw. Zebrane informacje umozliwia bardziej
efektywne stosowanie obu izomeréw geometrycznych dehydrofenyloalaniny jako nowych
strukturalnych meréw aminokwasowych, uzytecznych w projektowaniu bioaktywnych
peptydow. Zwiazki te maja potencjalnie duze znaczenie praktyczne jako nowe prekursory
lekéw przeciwnowotworowych oraz antybiotykdw, na ktére nie sa uodpornione szczepy
bakterii stwarzajace obecnie duze problemy w leczeniu szpitalnym. Wyniki dotyczace
wiasciwosci elektronowych oraz sterycznych badanych zwiazkéw pozwola na zrozumienie
wptywu topologii tanicucha bocznego, B- i N-metylowania na zdolnos¢ peptydu do

tworzenia okreslonych struktur drugorzedowych. e e

modyfikacji strukturalnych
w obrebie jednej reszty
aminokwasowej: wigzania
podwdjnego pomiedzy
atomami wegla C* a C’oraz
dla mnie, mniej wdziecznej czesci zawodu badacza - pisaniu artykutéw naukowych. Natomiast jesli  trzeciorzedowego wigzania

Jakie ma Pani plany na najblizsza przysztosc?

W trakcie pracy doktorskiej zebratam dosc¢ znaczng ilos¢ materiatu badawczego. Tylko czes¢ tych
wynikéw zostata dotychczas opublikowana. Tak wiec najblizsze kilkanascie tygodni spedze na tej,

chodzi o badania naukowe, to zamierzam podja¢ nowe wyzwania zwigzane z nanotechnologia amidowego od strony
i biotechnologia. Te dwie dziedziny nauki rozwijaja sie obecnie bardzo dynamicznie i wigzane sa C-korica
z nimi nadzieje zarowno dotyczace badan podstawowych jak rowniez bezposredniego zastosowania,

w szczegoblnosci w nauce o materiatach, farmacji i innych obszarach.

Mapy Ramachandrana izomeru E Ac-APhe-NHMe w prdzni obliczone metodq
B3LYP/6-31+G** (A) oraz MP2/6-31+G** (B)




