
Przedmiotem badań jest dynamika molekularna substancji czynnych farmakologicznie w postaci 

krystalicznej, amorficznej i enkapsulowanych w matryce krzemionkowe oraz polimerowe.  

Zrozumienie dynamiki molekularnej substancji aktywnych farmakologicznie (ang. API ) stanowi 

niezwykle istotne wyzwanie dla współczesnej fizyki i farmacji. Reorientacje całych molekuł i/lub ich 

fragmentówsą związane ze stabilnością substancji leczniczej. Stabilność natomiast jest ważnym 

parametrem, będącym bezpośrednio odpowiedzialnym za rozpuszczalność i biodostępność substancji 

leczniczej tj. jej przyswajalność przez pacjenta. Pamiętać należy, że obecnie większość substancji 

leczniczych występuje w formie krystalicznej, która często charakteryzuje się małą rozpuszczalnością, 

a co się z tym wiąże – niską biodostępnością. Dlatego interesujące są amorficzne substancje czynne 

farmakologicznie, które zazwyczaj charakteryzują się większą rozpuszczalnością, ale są mniej stabilne 

i szybko rekrystalizują. Dlatego realizowane są różne strategie poprawy stabilności układów 

amorficznych, między innymi poprzez wbudowanie substancji leczniczej w układy krzemionkowe lub 

matryce polimerowe. Zmieniają się wtedy wzajemne oddziaływania międzymolekularne, zarówno 

pomiędzy molekułami substancji leczniczej, jak i oddziaływanie z matrycą krzemionkową lub 

polimerową. W sposób znaczący wpływają one na mobilność molekuł.   

W badaniach wykorzystywane są różne metody spektroskopowe (relaksometria magnetycznego 

rezonansu jądrowego – NMR oraz quasielastyczne rozpraszanie neutronów - QENS), a także 

symulacje dynamiki molekularnej. Badanie te prowadzone są na Wydziale Fizyki UAM, w Instytucie 

Paula Scherera w Villigen (Szwajcaria) oraz w Instytucie Laue Langevina w Grenoble (Francja). 

Pomiary 1H NMR czasu relaksacji T1 spin-siatka oraz widma qusielastycznego rozpraszania neutronów 

pozwalają na identyfikację reorientacji molekularnych, określenie geometrii ruchu oraz wyznaczenie 

wysokości barier aktywacyjnych i czasów korelacji dla tych procesów. Dodatkowo symulacje dynamiki 

molekularnej pozwala na dokładne przeanalizowanie oddziaływań wewnątrz- i międzymolekularnych. 

Badania te pozwalają również porównać mobilność molekuł w postaci litej oraz uwięzionych w 

matrycach krzemionkowych lub polimerowych, gdzie zazwyczaj zyskują dodatkowe stopnie swobody 

reorientacyjnej.  

Wykorzystanie komplementarnych metod badawczych – eksperymentalnych oraz 

zawansowanych metod obliczeniowych pozwala na kompleksowe zbadanie dynamiki oraz 

reorientacji molekularnych tych układów.  
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