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Rozmowa z autorka pracy:
»Badania wzmocnienia sygnalu ramanowskiej aktywnosci optycznej uktadéow molekular-
nych”

Co w najwigkszym stopniu skfonifo Panig do realizacji badarn w oparciu o rejestracje i analize widm ROA?

Ramanowska aktywnoscia optyczna (ROA), jak tez elektronowym dichroizmem kotowym (ECD) zainteresowatam sie w trakcie
pracy magisterskiej, w ramach ktérej skupitam sie na eksperymentalnym i teoretycznym wyjasnieniu procesu agregacji chiralnych
karotenoidéw. Nastepnie, chec kontynuacji rozpoczetych badan i mozliwo$¢ praktycznego zastosowania spektroskopii ROA
w wielu dziedzinach nauki, w tym w obszarach biomedycznych, sktonita mnie do podjecia studiéw doktoranckich na Wy-
dziale Chemii Uniwersytetu Jagielloriskiego oraz dalszego rozwiazywania probleméw badawczych, jakie niesie ze soba, nie
pozwalajac popas¢ w rutyne, metoda ROA. Biorac pod uwage potencjalnie silny wptyw zmiany chiralnosci na pozadane
wiasciwosci biologiczne i lecznicze czasteczek, wyjatkowe znaczenie niesie dla mnie aspekt praktycznego wykorzystania

technik chiralooptycznych, w tym w przemysle farmaceutycznym.

W jakim zakresie ufatwieniem, a w jakim utrudnieniem jest fakt, ze spektroskopia rozpraszania ramanowskiego jest obszarem
o stosunkowo niskim poziomie eksploracji?

W mojej opinii, na przetomie ostatnich lat spektroskopia rozpraszania ramanowskiego, mimo iz oparta jest na stosunkowo
stabym efekcie, wzmocnita swéj poziom eksploatacji w wielu obszarach nauki. Wyrazny aplikacyjny charakter spektroskopii
ramanowskiej widoczny jest w badaniach biomedycznych, np. w analizie biatek, cukréw, lipidéw, a takze sktadnikéw krwi,
w tym erytrocytéw oraz leukocytéw. Z pewnymi niedogodnosciami, jakie bez watpienia niesie ze soba spektroskopia rama-
nowska, grono naukowcéw nauczyto sie walczy¢ poprzez opracowanie nowych strategii wzmacniajacych uzyskiwany sygnat

ramanowski.
Co w Pani badaniach stanowifo najwieksze wyzwanie i w jaki sposéb sobie Pani z nim poradzifa?

Niewatpliwie najbardziej czasochtonne, ale tez niezwykle intrygujace wyzwanie stanowity dla mnie badania nad szeregiem

pochodnych witaminy B,,, na przykfadzie ktérych udato sie odkry¢ i wyjasni¢ nieznany wczesniej w literaturze efekt ECD-Ra-

12/
man, czyli interferencje zjawiska elektronowego dichroizmu kotowego oraz rozpraszania ramanowskiego, ktéry zdominowat
naturalne rezonansowe widmo ROA kobalamin. Po wielu miesigcach pracy w laboratorium, generalnie polegajacych na reje-
stracji wzmocnionych rezonansowo widm ROA analogéw kobalamin, wspélnie z promotor mojej rozprawy doktorskiej Pania
Prof. dr hab. Matgorzata Baranska jak tez Panem dr Grzegorzem Zajacem udato sie nam opracowac kilka eksperymentalnych
oraz teoretycznych strategii eliminacji efektu ECD-Raman na rezonansowych widmach ROA. Co wiecej, skrupulatne badania
pochodnych witaminy B,, doprowadzity nas do wniosku, iz uzyskanie wiarygodnego rezonansowego widma ROA barwnych
substancji jest mozliwe, ale tylko wtedy, gdy pod uwage weZmie sie efekt ECD-Raman. W przeciwnym wypadku, nieuwzgled-
nienie potencjalnego wystapienia zjawiska ECD-Raman podczas pomiaréw rezonansowych widm ROA moze prowadzi¢
do btednych interpretacji chiralooptycznych widm i wnioskéw dotyczacych struktury molekularnej nie tylko kobalamin, ale

réwniez wielu innych chiralnych zwigzkéw.
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W jaki sposéb skorzystata Pani z zasobow udostepnianych przez Cyfronet? W czym byfy najbar-

dziej pomocne?

W badaniach, ktére stanowity podstawe mojej rozprawy doktorskiej, poprzez infrastrukture PLGrid
wykorzystatam zasoby obliczeniowe superkomputera Prometheus. W tym miejscu chciatabym za-
znaczy¢, ze efektywne obliczenia kwantowo-chemiczne nie bytyby mozliwe bez owocnej wspét-
pracy z Panem dr Grzegorzem Zajacem z Jagielloriskiego Centrum Rozwoju Lekéw w Krakowie.

Bez watpienia zasoby obliczeniowe udostepnione przez Cyfronet byty najbardziej pomocne na
etapie wyjasnienia wzmocnionych rezonansowo widm ROA witaminy B, i jej pochodnych. Wy-
konane obliczenia, z jednej strony, pozwolity na uzyskanie widm ROA, ktérych profil pozostawat
w bardzo dobrej zgodnosci z wynikami eksperymentalnymi, a z drugiej symulacje widm byty nie-
podwazalnym potwierdzeniem dwuznakowosci eksperymentalnych widm ROA.

Jaka porade mogliby od Pani otrzyma¢ mtodzi naukowcy, ktérzy dopiero rozpoczynaja prace nad
doktoratem lub planuja ja rozpoczac?

Mysle, ze najlepsza porada, jaka moge
z calg pewnoscia da¢ wszystkim kan-
dydatom rozpoczynajacym studia dok-
toranckie, to zeby nie bali sie oni no-
wych wyzwan, jakie stawia przed nimi
nauka. Na pozér interdyscyplinarnosé
podejmowanych badan moze, z jednej
strony, by¢ niezwykle trudnym oraz
przerazajacym zadaniem dla kazdego
miodego naukowca, ale z drugiej, po
pewnym czasie, pozwoli im stworzy¢
Swieze, odmienne od dotychczasowe-
go podejscie do probleméw badaw-
czych. Jest to mozliwe do osiagniecia
przede wszystkim wtedy, gdy Dokto-
ranci beda podejmowac sie tematdw,

ktére ich fascynuja, ciesza, a zarazem
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