Przedmiotem badan jest dynamika molekularna substancji czynnych farmakologicznie w postaci
krystalicznej, amorficznej i enkapsulowanych w matryce krzemionkowe oraz polimerowe.

Zrozumienie dynamiki molekularnej substancji aktywnych farmakologicznie (ang. APl ) stanowi
niezwykle istotne wyzwanie dla wspodtczesnej fizyki i farmacji. Reorientacje catych molekut i/lub ich
fragmentdéwsg zwigzane ze stabilnoscig substancji leczniczej. Stabilnos¢ natomiast jest wazinym
parametrem, bedgcym bezposrednio odpowiedzialnym za rozpuszczalnosé i biodostepno$é substancji
leczniczej tj. jej przyswajalnos¢ przez pacjenta. Pamietaé nalezy, ze obecnie wiekszos¢ substancji
leczniczych wystepuje w formie krystalicznej, ktéra czesto charakteryzuje sie matg rozpuszczalnoscia,
a co sie z tym wigze — niskg biodostepnoscig. Dlatego interesujgce sg amorficzne substancje czynne
farmakologicznie, ktére zazwyczaj charakteryzujg sie wiekszg rozpuszczalnoscia, ale sg mniej stabilne
i szybko rekrystalizujg. Dlatego realizowane sg rdine strategie poprawy stabilnosci uktaddw
amorficznych, miedzy innymi poprzez wbudowanie substancji leczniczej w ukfady krzemionkowe lub
matryce polimerowe. Zmieniajg sie wtedy wzajemne oddziatywania miedzymolekularne, zaréwno
pomiedzy molekutami substancji leczniczej, jak i oddziatywanie z matrycg krzemionkowa lub
polimerowg. W sposéb znaczgcy wptywajg one na mobilnos$é molekut.

W badaniach wykorzystywane sg rézne metody spektroskopowe (relaksometria magnetycznego
rezonansu jagdrowego — NMR oraz quasielastyczne rozpraszanie neutronow - QENS), a takze
symulacje dynamiki molekularnej. Badanie te prowadzone sg na Wydziale Fizyki UAM, w Instytucie
Paula Scherera w Villigen (Szwajcaria) oraz w Instytucie Laue Langevina w Grenoble (Francja).
Pomiary "H NMR czasu relaksacji T, spin-siatka oraz widma qusielastycznego rozpraszania neutronéw
pozwalajg na identyfikacje reorientacji molekularnych, okreélenie geometrii ruchu oraz wyznaczenie
wysokosci barier aktywacyjnych i czasow korelacji dla tych proceséw. Dodatkowo symulacje dynamiki
molekularnej pozwala na doktadne przeanalizowanie oddziatywan wewnatrz- i miedzymolekularnych.
Badania te pozwalajg réwniez porownaé mobilnos¢ molekut w postaci litej oraz uwiezionych w
matrycach krzemionkowych lub polimerowych, gdzie zazwyczaj zyskujg dodatkowe stopnie swobody
reorientacyjnej.

Wykorzystanie  komplementarnych metod badawczych — eksperymentalnych oraz
zawansowanych metod obliczeniowych pozwala na kompleksowe zbadanie dynamiki oraz
reorientacji molekularnych tych uktadow.
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