SUCCESS STORY

microONE
Microplastic Particles: A Hazard
for Human Health?

Programm: COMET — Competence
Centers for Excellent Technologies

Forderlinie: COMET-Module

Projekttyp: Interaction — Human
Health Effects - Treatment,
01/2022-12/2025, strategisch

FFG

Forschung wirkt.

C3med

Q@O®@® BIOMARKER RESEARCH
‘ ENABLING APPLIED PRECISION MEDICINE

NEUE EINBLICKE IN DIE BIOLOGISCHEN EFFEKTE VON
KUNSTSTOFFEN DURCH MOLEKULARE MODELLIERUNG.

FORSCHER DER UNIVERSITAT DEBRECEN HABEN IM RAHMEN VON CBMED’S MICROONE PROJEKT EINEN
NEUARTIGEN WORKFLOW ZUR MOLEKULAREN MODELLIERUNG ENTWICKELT, UM ZU SIMULIEREN, WIE
KUNSTSTOFFPARTIKEL IM NANOMETER-BEREICH MIT MENSCHLISCHEN BIOMOLEKULEN INTERAGIEREN. IHRE
HOCHPRAZISEN MODELLE ZEIGEN, DASS DIESE PARTIKEL BIOLOGISCHE BARRIEREN UBERWINDEN, ANTIKORPER
BINDEN UND SOGAR DNA VERANDERN KONNEN. DIE GENERIERTEN MODELLSTRUKTUREN STEHEN NUN DER
BREITEN FACHWELT ZUR VERFUGUNG, UM FORSCHUNG AUF DIESEM GEBIET ZU BESCHLEUNIGEN.

Wahrend die Prasenz von Mikro- und Nanoplastik
(MNP) in unserer Umwelt gut dokumentiert ist, bleibt
deren Auswirkung auf die menschliche Gesundheit
noch weitgehend unverstanden. Die enorme Vielfalt
dieser Partikel und die Schwierigkeit, sie in Geweben
nachzuverfolgen, behindern klassische laborbasierte
Forschungsmethoden. Molekulare Modellierungen
bieten eine Vvielversprechende Alternative zur
Uberwindung dieser Herausforderungen: Durch den
Einsatz computergestiitzter Methoden zur Simulation
von Interaktionen auf atomarer Ebene kdénnen neue
Erkenntnisse gewonnen werden, wie Nanoplastik mit

Biomolekilen interagiert.

Erstellung akkurater Nanoplastik-Modellstrukturen

Da die Vorhersagekraft solcher Simulationen durch
die Qualitat der zugrunde liegenden Daten begrenzt
ist, muss sichergestellt werden, dass die verwendeten
Modellstrukturen dem realen Aufbau der Molekiile
entsprechen. Im Rahmen von microONE etablierten
Forscher der Universitat Debrecen unter der Leitung
von Prof. Oldamur Holléczki einen systematischen
Workflow zur Generierung und Charakterisierung von
Nanoplastik-Modellstrukturen mit hoéchstmoglicher
Genauigkeit. Unter Anwendung dieses neuen
Ansatzes konnten die Forscher bereits Strukturen fir
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vier  bedeutende Polymersysteme erstellen:
Polyethylen (PE), Polypropylen (PP), Polystyrol (PS)

und Nylon 66 (N66) (Abbildung 1).
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Abbildung 1. Stdabchenmodell und Lewis-Formel von vier
Nanoplastik Strukturen (Szabé et al. 2026).

Ein Einblick in die Wechselwirkungen zwischen
Nanoplastik und dem menschlichen Korper

Mithilfe dieser neuen Modelle identifizierte das Team
Holloczki erfolgreich mehrere bisher
unbekannte Mechanismen, durch die Nanoplastik
biologische Molekiile beeinflussen konnte - mit
potenziell schwerwiegenden Folgen fiur die
menschliche Gesundheit:

um Prof.

Einfluss der ,biologischen Hille” des Kunststoffs

Wenn Kunststoffpartikel der Umwelt ausgesetzt sind
oder in den menschlichen Kérper gelangen, bildet sich
auf ihrer Oberflache eine Schicht aus Biomolekiilen,
die Biocorona. Mithilfe von Computersimulationen
die Fahigkeit der

Membranen zu

entdeckte das Team, dass
Kunststoffpartikel, biologische
durchqueren, von den Biomolekiilen abhangt, aus
denen diese Oberflachenschicht besteht. Je nach
Zusammensetzung der Biocorona ware es theoretisch
moglich, dass Plastikpartikel diese
Barrieren liberwinden und folglich alle Regionen des
menschlichen Korpers — einschlieflich des Gehirns —
erreichen kéonnten (Kopatz et al., 2023).

natirlichen

Bindung therapeutischer Substanzen

Simulationen zur Untersuchung der Wechsel-
wirkungen zwischen Nanoplastik und dem gangigen

Antibiotikum  Tetracyclin zeigten, dass dieses
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Medikament an der Oberfliche verschiedener
Nanoplastikpartikel haften bleiben kann. Durch diese
Adsorption kann der Wirkstoff vom Kunststoff
gebunden werden, wodurch seine Fahigkeit, den
Zielort zu erreichen, verringert wird. Die
vorhergesagte Verringerung der Wirksamkeit des
Medikaments wurde experimentell mit einem
Tetracyclin-basierten  Reporter-Assay in  Maus-

und Humanzelllinien verifiziert (Dick et al., 2024).

Verdnderungen der DNA

Inihrer jingsten Studie zeigten die Forscher, dass das

Vorhandensein geladener funktioneller
Gruppen auf PS dazu fihrt, dass das Kunststoff-
Partikel an DNA binden kann. Diese Wechselwirkung
andert die DNA-Konformation von der (blichen
B-Form in die seltenere A-Form — eine Verdnderung,
die beeinflussen kénnte, wie Informationen der DNA
gelesen und verarbeitet werden (Abbildung 2).

positiv

Abbildung 2. (A) Positive geladenes PS
bindet an die groRe Furche der DNA. (B)
Ein Vergleich der Geometrie der DNA
im ersten (links) und letzten (rechts)
Bild einer molekularen Modellierung
mit positive geladenem PS zeigt in
Seiten-ansicht (oben) und entlang der
Achse (unten) eine signifikante
Anderung der DNA-Konformation in
Folge der Bindung des Plastikpartikels
(Varenicja & Holléczki, 2025).
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Die Einflihrung dieses systematischen Workflows
ermoglicht die Erstellung und Bewertung genauerer

Auswirkungen und Effekte

und zuverldssigerer Nanoplastik-Modellstrukturen.
Dies verbessert die Vorhersagekraft der molekularen
Modellierung in der MNP-Forschung und liefert neue
Einblicke in die Mechanismen, durch die Nanoplastik
biologische Strukturen und Prozesse stort.

Indem wir diese Strukturen der Fachwelt zur
Verfligung stellen, hoffen wir, die Standardisierung
solcher Simulationen zu verbessern und zukiinftige
Fortschritte auf diesem Gebiet zu erleichtern.
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Diese Success Story wurde von CBmed GmbH und den genannten Projektpartnern zur Ver6ffentlichung freigegeben. Das COMET-Modul microONE wird im
Rahmen von COMET — Competence Centers for Excellent Technologies durch BMIMI, BMWET SFG (Steiermark) und WAW (Wien) gefordert. Das Programm
COMET wird durch die FFG abgewickelt. Weitere Informationen zu COMET: www.ffg.at/comet
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