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zakres działalności:  

1. Obliczenia mechanizmów reakcji chemicznych i katalizowanych enzymatycznie 

2. Badania efektów izotopowych reakcji i procesów chemicznych 

3. Analiza izotopowa węgla, azotu i siarki próbek organicznych 

4. Oddziaływania białko-białko i białko-ligand 

 

materiał graficzny 
 

 

 

 

 

 

działalność obecna:  

1. Izotopowe uwierzytelnianie produktów 

2. Skład izotopowy jako marker w diagnostyce nowotworów 

3.Połączone badania eksperymentalno-teoretyczne substancji farmakologicznie 

czynnych 

4. Obliczenia efektów izotopowych 

5. Oddziaływania białko-ligand w wybranych dehalogenazach 

6. Degradacja enzymatyczna wybranych halogenopochodnych związków 

organicznych 

7. Dynamika konformacyjna wybranych enzymów 

8. Komputerowe (re)ProjectWise wybranych dehalogenaz 

przyszłe działania:  

1. Kontynuacja badan składu izotopowego jako markera w diagnostyce nowotworów 

2. Badania efektów izotopowych asocjacji leków w nanostrukturach 

3. Komputerowe projektowania mutacji białek 

4. Ewolucja enzymów biorących udział w metabolizmie trwałych zanieczyszczeń organicznych 

5. Badania białek membranowych i ich oddziaływań z drobnocząsteczkowymi ligandami o potencjale farmakologicznym 
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6. Rozwój narzędzi obliczeniowych do obliczeń efektów izotopowych 
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from ßTC-3 pancreatic cells: Evaluation of structure-dependent biological activity, Biochim. Biophys. Acta 

1863 (2018) 91-103, DOI: 10.1016/j.bbalip.2017.10.004, 

17. R.N. Manna, A. Grzybkowska, F. Gelman, A. Dybala-Defratyka, Carbon-bromine bond cleavage – A 

perspective from bromine and carbon kinetic isotope effects on model debromination reactions, 
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Granty (ostatnie 3 lata): 

1. International Center for Research on Biobased Materials - the International Research Agendas PLUS programme 

of the Foundation for Polish Science, co-financed by The European Union under the European Regional 

Development Found 

2. SONATA-BIS (UMO-2-14/14/E/ST4/00041) by NCN, Poland, Nowe perspektywy w przewidywaniu efektów 

izotopowych w fazie skondensowanej 

3. Diamentowy Grant Program (0145/DIA/2017/46) by Ministry of Education and Science, Poland, Badania 

enzymatycznej biosyntezy styrenu i jego pochodnych 

słowa kluczowe: 

chemia obliczeniowa, efekty izotopowe, analiza izotopowa, biochemia obliczeniowa, enzymy, dehalogenacja 

 

lista propozycji staży w danej grupie badawczej: 

• Analiza strukturalna i charakterystyka oddziaływań międzycząsteczkowych w układach białko-ligand przy użyciu 

narzędzi chemii obliczeniowej 

• Badania porównawcze różnych narzędzi bioinformatycznych służących do projektowania mutacji białek 

• Badania kinetyczne wybranych reakcji enzymatycznych 

• Badania konformacyjne wybranych białek błonowych 

• Narzędzia do analizy porównawczej i testowania do obliczeń efektu izotopowego 

• Narzędzia testowe do wizualizacji i interpretacji oddziaływań międzycząsteczkowych 
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