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Od kilku lat nasze zainteresowania koncentruja sie na badaniach wplywu promie-
niowania jonizujacego na $rodowisko biologiczne [1, 2]. Z aplikacyjnego punktu, bada-
nia tego typu maja ogromne znaczenie w medycynie, a szczegdlnie w badaniach nad
uszkodzeniami DNA i RNA oraz w radioterapii. W szczegdlnosci, rozerwanie pojedyn-
czej i podwdjnej nici DNA, spowodowane przejSciem promieniowania przez tkanke,
jest jednocze$nie gléwnym mechanizmem powodujacym zmiany kancerogenne oraz
czynnikiem kontrolujacym niszczenie komoérek. Poznanie i identyfikacja Sciezek tych
reakcji jest obecnie najbardziej efektywnym sposobem uszkadzania DNA i ma duzy
wplyw na odkrywanie potencjalnych proceséw naprawczych tkanek [3, 4].

Uszkodzenia te na poziomie molekularnym sa wynikiem zdarzen fizycznych:
deponowania iloéci energii do uktadu oraz wytwarzania zjonizowanych i wzbudzonych
standéw czasteczek, bioracych udzial w reakcjach lub zdarzen chemicznych: produk-
cji rodnikéw i innych czasteczek, produktéw rozpadu reakcji. Z perspektywy fizyka,
w przypadku badan teoretycznych i do$wiadczalnych na poziomie molekularnym ozna-
cza to badanie proceséw fragmentacji i dysocjacji czasteczek, ktore stanowia modele
strukturalne sktadnikow DNA i RNA.

7 punktu widzenia teorii bezposrednim i najbardziej istotnym celem badawczym
jest zatem rozwiniecie metodologii, umozliwiajacej opis procesu rozpadu czasteczek
w réznych podejsciach:

(1) przy uzyciu metody dynamiki molekularnej, dzieki ktérej bedzie mozliwy
statystyczny opis procesow zachodzacych podczas zderzenia, a takze identyfi-
kacja kanalow rozpadu czasteczek w czasie;

(2) poprzez badanie energetycznych aspektéw rozpadu, czyli eksploracje powierzch-
nii energii potencjalnej

(3) zastosowaniem nowego podejscia w oparciu o zalozenia mechaniki statystycznej,
umozliwiajacego reprodukcje widm masowych czasteczek, a co za tym idzie —
bezposrednia weryfikacje z eksperymentem [5, 6].

Konsekwencja ostatniego zalozenia jest rowniez adaptacja i implementacja nume-
ryczna uzytej metody. W szczegdlnosei, zaproponowane ujednolicone podejscie meto-
dologiczne zastosowano do badania oddzialywan i poznania mechanizméw proceséw
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zachodzacych w czasteczkach pierScieniowych (organiczne zwiazki heterocykliczne,
z ang. heterocyclic organic molecules (HOMs)). W naszych badanaich HOMs to wy-
brane pigcio- i szeScio-czlonowe zwiazki jak: furan (C4H40), izoksazol (CsHsNO),
pirydyna (CsHsN) i pirymidyna (C4H4N2) oraz ich analogi. Moga one stuzy¢ jako pro-
ste analogi i prototypy skladnikéw struktury DNA (kwasy nukleinowe,
deoxyryboza) w kontekscie badan nad wplywem promieniowania jonizujacego
na material biologiczny. W prezentacji przedstawie otrzymane rezultaty obliczen dla
wybranych uktadéw.
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