Proponowana tematyka doktoratu: Modelowanie komputerowe nosnikéw lekéw o strukturze
dendrymerdw z rdzeniem weglowym i gateziami z telomerowych fragmentéw DNA.

Stowa kluczowe: nosniki lekéw, dynamika molekularna, nanorurki weglowe, fullereny, telomery,
DNA, i-motif, G-quadruplex, energia swobodna

Cel projektu: Nosniki lekow o strukturze dendrymerdéw stanowia wazny element tej technologii.
Typowymi przedstawicielami tego typu uktadéw sg dendrymery typu PAMAM, ktérych zasada
dziatania opiera sie na zjawisku pecznienia i kurczenia struktury w zaleznosci od pH srodowiska. Celem
badan bedzie analiza na poziomie molekularnym uktadéw o podobnej strukturze lecz wykorzystujacych
rdzen zbudowany z krétkich fragmentéw nanorurek weglowych lub fullerenéw oraz telomerowych
fragmentéw DNA jako gatezi dendrymeru. Oczekiwanym rezultatem zastosowania takiej struktury
bedzie zwiekszenie pojemnosci no$nika, wzrost wytrzymato$ci mechanicznej oraz zwiekszenie czutosci
na czynnik wyzwalajagcy czyli pH otoczenia. Przebadane bedg rdéine rodzaje lekdw
antynowotworowych, gtéwnie pod katem zmian energii swobodnej wigzania z nosnikiem.



