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Laboratorium Badan Efektéw lzotopowych zlokalizowane jest w gmachu Alchemium (ul. Zeromskiego
114, budynek A34, laboratoria chemiczne B3.11, B3.12, sala brainstormingowa A3.PK7, serwerownia
B3.17). Sktad zespotu: prof. dr hab. inz. Piotr Paneth, dr Agnieszka Anna Krata, dr inz. Agata Sowinska,
dr inz. Michat Rostkowski.

Laboratorium chemiczne wyposazone jest w nowoczesny spektrometr mas pofaczony z analizatorem
elementarnym EA-IRMS, model HS2022 SL firmy Sercon Limited, Crewe, Wielka Brytania. Nalezy
podkresli¢ unikatowos$¢ posiadanej aparatury i ograniczong dostepnos¢ na poziomie krajowym
i europejskim. EA-IRMS umozliwia pomiary stosunkdw izotopowych naturalnie wystepujacych
izotopow lekkich pierwiastkdw takich jak N, Ci S zaréwno w prébkach ciektych, jak i statych. Naturalny
stabilny profil izotopowy pierwiastka jest unikalng cechag charakterystyczng, EA-IRMS umozliwia
wykrycie subtelnych réznic w sktadzie izotopowym pierwiastkéw, a wartos¢ stosunku izotopow, tzw.
delty izotopowej (6%°N, 83C, §34S) jest zrédtem cennych informacji dla wielu dziedzin nauki. EA-IRMS
wykorzystywany jest w laboratorium do prowadzenia interdyscyplinarnych badan w tematyce
nieinwazyjnej diagnostyki nowotwordw, ktére wpisujg sie w nowatorski kierunek badan jakim jest
izotopomika. Potrzeba innowacyjnych badan dotyczgcych nowych biomarkeréw nowotworowych lezy
u podstaw profilaktyki i leczenia raka. Niezwykle istotne, poszukiwane i pozgdane sg nowe biomarkery
oraz narzedzia diagnostyczne umozliwiajgce rozpoznanie komérek nowotworowych w mozliwie
najwczesniejszym stadium choroby, a takze markery prognostyczne pozwalajgce przewidzie¢ czas
przezycia pacjenta. Stabilne izotopy o naturalnym rozpowszechnieniu majg ogromny potencjat w tym
zakresie ze wzgledu na frakcjonowanie izotopdw towarzyszace reakcjom (bio)chemicznym i procesom
(bio)fizycznym. Szlak metaboliczny tkanki nowotworowej rézni sie od szlaku metabolicznego tkanki
zdrowej, co prowadzi do unikalnego sktadu izotopowego i stwarza mozliwosci jego wykorzystania do
przewidywania i monitorowania zmian nowotworowych u pacjentdw onkologicznych. Bardzo istotne w
pomiarach EA-IRMS jest stosowanie wzorcéw odniesienia o podobnym sktadzie matrycy do
analizowanych prébek. Cena wzorcow dostepnych komercyjnie jest wysoka i bardzo czesto rdzni sie
sktadem matrycy od probek. W laboratorium prowadzone sg badania nad przygotowaniem
i charakterystyka metrologiczng wtérnych wzorcéw odniesienia o sktadzie matrycy zblizonym do
préobek metodg ,,in house”.



W nowoczesnie wyposazonych laboratoriach, w ramach zaje¢ dydaktycznych, studenci poznajg budowe
i zasade dziatania EA-IRMS, przygotowujg probki do analizy i przeprowadzajg pomiary stosunkow
izotopowych N, Ci S w prébkach o przyktadowej matrycy:
e rdzne rodzaje warzyw, co pozwala na wyciggniecie wnioskéw o ich uprawie w odniesieniu do
stosowanych nawozéw lub braku ich uzycia
e rdzne gatunki grzybéw — wykrycie réznic / brak réznic pomiedzy gatunkami oraz z czego moga
wynikaé
e rdzne produkty spozywcze —identyfikacja ,,zdrowej zywnosci” i regionu pochodzenia
e wilosy, paznokcie — wnioski o stosowanej diecie osobniczej oraz otoczeniu / Srodowisku,
w ktérym zyje
Studenci majg réwniez mozliwos¢ prowadzenia badan w ramach wolontariatu naukowego oraz
podczas realizacji prac dyplomowych. Tematyka prac obejmuje m.in.: charakterystyke metrologiczng
wzorcow odniesienia wtérnych do pomiarow EA-IRMS; wykorzystanie unikatowych mozliwosci EA-
IRMS w autentykacji wybranych produktéw spozywczych; znaczenie pomiardw stosunkow izotopowych
EA-IRMS w prdbkach pochodzenia klinicznego / medycznego.

Sala brainstormingowa to nowoczesna, klimatyzowana przestrzen sprzyjajgca kreatywnej pracy
zespotowej, wyposazona w dwa rzutniki multimedialne, komputer stacjonarny do prezentowania tresci
z pakietem Office, stoty umozliwiajgce wygodne notowanie, prace indywidualng lub w grupach.
Pomieszczenie zaprojektowano z myslg o generowaniu pomystéw, burzach mdzgdw i dynamicznych
spotkaniach projektowych. Sala doskonale nadaje sie do prowadzenia warsztatow, szkolen, zajeé
dydaktycznych.

Laboratorium obliczeniowe, dzieki szerokiemu dostepowi zespofu do wtasnych zasobdw sprzetowych
oraz krajowe;j infrastruktury obliczeniowej wysokowydajnych systemdéw HPC, pozwala na prowadzenie
obliczen o duzej skali i wysokiej doktadnosci, obejmujacych ztozone uktady czgsteczkowe. Laboratorium
dysponuje wysoko wyspecjalizowanymi programami obliczeniowymi, zaréwno do obliczerr kwantowo-
mechanicznych, jak i dynamiki molekularnej. W laboratorium prowadzone sg zaawansowane badania
z zakresu chemii komputerowej i modelowania molekularnego, ukierunkowane na ilosciowy opis
proceséw chemicznych i biochemicznych. Istotnym elementem tych badan jest analiza kinetycznych
efektow izotopowych, ktdre stanowig czute narzedzie do badania mechanizméw reakcji, w tym reakcji
enzymatycznych. Rdéwnolegle realizowane s3 badania dotyczagce rédwnowagowych efektéw
izotopowych, obejmujgce m.in. procesy frakcjonowania izotopowego zachodzace w rdinych
srodowiskach. Szczegdlne miejsce zajmuje modelowanie zjawisk takich jak parowanie z roztworéw
wodnych, ktére odgrywaja istotng role w chemii srodowiska oraz w interpretacji procesdw naturalnych
i technologicznych. Wykorzystywane podejscia obejmujg metody mechaniki kwantowej, dynamiki
molekularnej oraz techniki hybrydowe QM/MM, co umozliwia wielkoskalowy opis badanych uktadéw
oraz precyzyjne powigzanie ich struktury, dynamiki i reaktywnosci.
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