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Polsko-pakistanskie badania nad molekulami
dla medycyny

Potencjal biologiczny molekul zbadali wspdlnie naukowcy z Pakistanu i polscy badacze
z Zakladu Metod Jadrowych Fizyki Ciala Stalego NCB]. Tiazolidyny wraz z ich pochodnymi
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oraz pochodne tiomocznika moga spowalnia¢ dzialania niektérych enzymoéw i miec
zastosowanie w medycynie - informuja.

Badania krystalograficzne pozwalajg precyzyjnie okresli¢ wlasciwosci zwigzkow, ktére moga stac sie
podstawa specjalistycznych lekéw. Molekuly atrakcyjne z punktu widzenia medycyny mozna
wyszukiwac, taczac badania krystalograficzne z oprogramowaniem, pozwalajacym modelowac
dziatanie syntetyzowanych czastek.

Jak informuje w materiale prasowym Piotr Spinalski z Narodowego Centrum Badan Jadrowych
(NCB]J), nowe, specjalistyczne leki sa czesto opracowywane na podstawie badan aktywnosci
biologicznej zwiazkéw chemicznych syntetyzowanych metodami chemii organicznej. Mozna
porownywac, jak z czynnikami biologicznymi oddzialuja zwiazki rézniace sie nawet pojedynczym
atomem.

W NCB]J badano tiazolidyny wraz z ich pochodnymi i pochodne tiomocznika. Ich wtasciwosci
farmaceutyczne obejmuja dziatania przeciwgrzybicze, przeciwzapalne, moga réwniez stanowic
istotne srodki w przypadku leczenia guzéw i nowotwordw.

Jak podkreslono w informacji prasowej, obie grupy zwiazkéw moga spowalnia¢ dziatania niektorych
enzymow - sa ich inhibitorami. Polscy i Pakistaniscy naukowcy testowali zdolnosci inhibicyjne
molekut wzgledem enzyméw AChE (acetylocholinesterazy) i BChE (butyrylocholinesterazy), miedzy
innymi ze wzgledu na ich istotna role w leczeniu np. jaskry i choroby Alzheimera.

Zwiazki zostay wytworzone przez naukowcoéw z Uniwersytetu w Gujrat i Uniwersytetu COMSATS
w Islamabad w Pakistanie. W NCB] poddano je m.in. badaniom krystalograficznym z wykorzystaniem
dyfraktometrii rentgenowskiej. W ten sposéb mozna byto precyzyjnie okresli¢ ich wtasciwosci i dzieki
temu modelowac ich zachowanie wzgledem enzymow.

"WykorzystaliSmy technike analityczna zwana rentgenografia strukturalng, ktéra pozwala na
doktadne ustalenie struktury zwiazku chemicznego, a w tym przypadku na ustalenie uktadu
przestrzennego atoméw w czasteczce chemicznej oraz okreslenie, jakie jest wzajemne utozenie
czasteczek chemicznych w analizowanym krysztale. W tym celu krysztat naswietlaliSmy promieniami
rentgenowskimi i rejestrowaliSmy natezenia promieniowania rozproszonego na badanym krysztale" -
- opisuje cytowany w materiale prasowym dr hab. n. farm. Jan K. Maurin, ktory przeprowadzat
badania w Zakltadzie Metod Jadrowych Fizyki Ciata Statego.

Wyniki analiz krystalograficznych zostaly potwierdzone przez obliczenia chemii kwantowej
wykonane na podstawie metody DFT (teoria funkcjonatu gestosci) z wykorzystaniem
specjalistycznego oprogramowania.

Podczas badan modelowano przylaczenie syntetyzowanych zwiazkéw do czasteczek enzymu.
Zaréwno wytworzone pochodne tiazolidyny, jak i tiomocznika wykazaly w tym zakresie obiecujace
dziatanie.

"Analizowane pochodne miaty dobre wtasnosci inhibicyjne wzgledem branych pod uwage enzymoéw.
W kazdym przypadku modelowania przytaczenia, przynajmniej jeden z badanych zwiazkéw
oddziatywat w pozadany sposéb z aminokwasami enzymdéw esterazy" - podsumowuje - dodaje Jan
Maurin i ocenia, Ze wytworzone w ramach obu prac zwiazki maja duzy potencjat biologiczny do
zastosowan w medycynie.

Zrédlo: pap.pl
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Bakterie jelitowe wplywaja na zdrowie serca

Odkrycie moze pomdc w profilaktyce i pracach nad nowymi terapiami.
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Powstal symulator promieniowania
kosmicznego

Przy wspolpracy z Europejska Agencja Kosmiczng (ESA) .
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Stonce ucieklo kiedys z centralnych rejonow
galaktyki

Ta grupowa ucieczka nastapita od 4 do 6 miliardow lat temu.
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Roslinnos¢ w Europie nie nadaza za tempem
ocieplenia klimatu

Powstaje dtug klimatyczny.

Kondvcija starszvch osob moze sie z czasem
poprawiac

W czym kluczowa role odgrywa ich nastawienie - informuje pismo , Geriatrics”.
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Badaczka o raporcie UNESCO na Swiatowy
Dzien Wody

Brak dostepu do niej silniej uderza w kobiety
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Skad sie biora bledne lub agres e
odpowiedzi chatbotow

Dlaczego duze modele jezykowe udzielaja czasem btednych odpowiedzi?
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Sztuczna inteligencia uczy sie przewidvwac
dvnamike czasteczek

\Sa jednak bardzo kosztowne obliczeniowo.
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