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Kwantowo-chemiczne badania wybranych zwiazkow
stanowigcych aktywne komponenty w tradycyjnej
medycynie chinskiej

Tradycyjna Medycyna Chinska (ang. traditional Chinese medicine, TCM)
oparta jest na ponad 2500 latach praktyki medycznej w Chinach 1 zawiera migdzy
innymi farmakognozje, akupunkture, masaz i inne. Wspodlcze$nie widoczne s3
rowniez wplywy na nig wspotczesnej medycyny zachodniej. Obecnie, w Chinach,
powodu smogu oraz powaznego zanieczyszczenia powietrza obserwuje si¢ wyrazny
wzrost zachorowan na przewlekla, obturacyjng chorobe pluc (POCP) (tac. morbus
obturativus pulmonum chronikum). Szczeg6lnie grozne s3 czastki bedace w grupie
PMzs. W leczeniu klinicznym antyoksydanty z tradycyjnych chinskich
medykamentow sa uzywane dla pacjentow POCP, aby zapobiegaly zmianom
patofizjologicznym i uwaza sie, ze, lecznicze efekty lekéw ziotowych spowodowane
sa aktywno$cig antyoksydacyjng wykazywana przez flawonoidy, saponiny,
polisacharydy, kwasy organiczne, terpeny i inne. Jednakze zwiazki aktywne i
zwigzane z nimi mechanizmy farmakologiczne nie s3 wystarczajaco przebadane.

W prezentowanej pracy badano dwie chinski ro$liny: rabarbar dloniasty
(Rheum palmatum) oraz korzen opornika (Radix puerariae). Przeprowadzone badania
teoretyczne wilasciwosci chemicznych takich jak struktura molekularna 1
termodynamika czasteczek, ich pochodnych rodnikéw 1 standow przej$ciowych,
rozktad tadunkéw 1 elektronowa gestos¢ spinowa gesto$¢ (tam gdzie pojgcie ma
zastosowanie), struktura orbitali molekularnych oraz widma wibracyjne. Uzyskane
dane zostaly wykorzystane do badania wlasciwosci antyrodnikowych aktywnych
sktadnikoéw badanych roslin. Wyniki potwierdzity oczekiwania oraz dodaty informacji
na temat mechanizméw wychwytywania rodnikow. Dodatkowo wykonano badania
eksperymentalne *H i **C NMR wtasciwosci widm dla emodinu (skfadnika rabarbaru)
oraz puarinu i daidzeinu (sktadnikoéw opornika). Interpretacja otrzymanych widm
zostala wzmocniona obliczeniami kwantowo-chemicznymi. Wykonano réwniez
wstepne badania komplekséw powstatych przez interkalacje czasteczek aktywnych
sktadnikow fragmentami DNA w celu badania ich mozliwych wlasciwosci
antynowotworowych. Wiekszos$¢ prezentowanych badan teoretycznych jest oparta o
metodologi¢ teorii funkcjonatu gestosci. Interpretacja wynikow eksperymentalnych
NMR bazuje¢ na oryginalnym podejsciu opracowanym przez wspotbadaczy.



