Dwutlenek wegla w proézni
spektrometru
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Czy uda sie wygig¢ w *uk czgsteczke dwutlenku wegla przy

pomocy atoméw metali, tak aby przeksztatcié¢ ja w cos$
chemicznie uzytecznego? I jak wptynal na gaz, by chetniej
ulegat przemianom chemicznym? Badania nad C02, a takze analize
struktury biatek — takich jak enzymy trawienne trzustki,
umozliwia technika analityczna zwana spektrometrig mas.

,Techniki spektrometrii mas pozwalajg analizowa¢ strukture
zwigzkoéw organicznych i badac¢ ich reaktywnos¢ w fazie gazowej”
— thumaczy dr Kacper Btaziak z Instytutu Chemii Organicznej
PAN, tegoroczny laureat stypendium START Fundacji na rzecz
Nauki Polskiej.

Badacz wykorzystuje metody chemii kwantowej, zeby zrozumied
mechanizm przebiegu reakcji chemicznych. Ich zrozumienie jest
wazne dla procesu syntezy organicznej nowych substancji
chemicznych. Aby otrzymywa¢ nowe struktury, ktére mogg mied
pozytywny wptyw na nasze zdrowie, naukowcy muszg znad
mechanizmy ich powstawania. Badania podstawowe pozwalaja
zrozumieé¢, jak poszczegbélne czgsteczki bedg sie zachowywad w
potaczeniu z innymi reagentami. Pozwoli to kontrolowad¢ ich
zachowanie i wptywa¢ na przebieg zdarzen chemicznych w kolbie
laboratoryjnej. Dzieki uzyskanej wiedzy mozna efektywnie i w
sposéb przewidywalny otrzymywaé¢ substancje o potencjalnej
aktywnosci.

We wspbipracy z dr. Anetg Jezierska i dr. Jarostawem Pankiem z
Uniwersytetu Wroctawskiego stypendysta FNP prowadzi badania
nad strukturami, zawierajgcymi 1liczne wewngtrzczgsteczkowe
wigzania wodorowe. Taka budowe ma na przyktad trypsyna — enzym
trawienny trzustki. W jednym ze wspdlnych projektéw z prof.
Renato Zenobim z Politechniki w Zurychu, polscy naukowcy beda
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analizowa¢ na drodze symulacji komputerowych wtasciwosci oraz
struktury biatek o skomplikowanej budowie.

»Techniki eksperymentalne spektrometrii mas pozwalajg
przenie$¢ wybrane biatka ze srodowiska wodnego w préznie
spektrometru. Izolowane czgsteczki znajdujgce sie w fazie
gazowej mozna wiec analizowa¢ z punktu widzenia ich masy,
budowy i reaktywnos$ci. Wszystkie informacje zebrane w wyniku
pomiardéw sg pordéwnywane z modelami teoretycznymi tworzonymi w
oparciu o zaawansowane symulacje chemii kwantowej. W wyniku
tych badan mozliwe staje sie doktadne poznanie ksztattu oraz
parametréw fizykochemicznych bio-moleku*, co znacznie
przybliza nas do zrozumienia ich ztozonej funkcji jaka peinia
w organizmach zywych” — méwi dr Btaziak.

Stypendysta przebywa na stazu na Uniwersytecie w Oslo w
Norwegii. W ramach prowadzonego tam projektu naukowego zajmuje
sie badaniami dotyczacymi czgsteczki dwutlenku wegla -
wszechobecnego zwigzku, ktéry stat sie powaznym wyzwaniem
naukowcéw z catego Swiata na przestrzeni ostatniej dekady.

2W prézni spektrometru wywotuje zderzenia pomiedzy
czgsteczkami dwutlenku wegla a anionami metali takimi jak:
tytan, zelazo, cynk, miedz itp. Prdébuje znalez¢ odpowiedZ na
pytanie, ktére 2z katalitycznych centréw metalicznych
najefektywniej aktywuje liniowe C02. Atomy metali potrafig
wygigl czgsteczke w tuk, a tym samym zwiekszy¢ jej potencjat
reakcyjny. Chcemy zrozumie¢ na poziomie molekularnym,
analizujgc strukture elektronowg atomdéw, ich zachowanie w
trakcie reakcji chemicznych. A w przysztosci — przedstawi¢
potencjalne sposoby przeksztatcenia dwutlenku wegla w inne
zXtozone struktury chemiczne — bardziej uzyteczne z punktu
widzenia naszych codziennych potrzeb” — zapowiada dr B%aziak.

Jak zaznacza badacz, podobne eksperymenty mozna prowadzic w
Polsce, nie brakuje infrastruktury badawczej, spektrometroéw,
wiedzy, dosSwiadczenia i zasobdéw komputerowych do symulacji
zaobserwowanych przemian chemicznych. Staz jednak jest dla



niego bardzo wazny, poniewaz pozwala poznac¢ inng my$1l naukowg,
nowe sposoby pracy, umozliwia kontakt z ludzZzmi o innej
kulturze, dosSwiadczeniu i Swiatopogladzie, takze — naukowym.
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