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ABSTRACT 
 

1,3,7-trimethyloxanthine commonly known as caffeine is naturally occurring 
alkaloid inter alia in coffee beans. It is acquired mainly in decaffeination of coffee 
process. It can also be synthesized by subsequent chemical reactions from uracil or 
by using enzymatic reaction assuming transfer of methyl group on xanthine 
derivatives by methyltransferase obtained from tea leaves.  

This alkaloid is associated mainly with coffee however it can be also found                   
in tea or chocolate. With increasing age more and more caffeine from coffee and tea 
is consumed. Both drinks are its main source in human diet. 

During metabolite biotransformation caffeine is converted into three main 
products: theobromine (3,7-dimethylxanthine), theophylline (1,3-dimethylxanthine) 
and paraxanthine (1,7-dimethylxanthine). 

Caffeine polycrystals have ability to emit photons in radiative transition during 
phosphorescence at low temperature while its methanol solutions show 
fluorescence at low concentration. 

Caffeine might be used in synthesis of N-heterocyclic complex compound. 
Properly bonded with gold, silver or platinum atom might have many important 
properties. One of the most important properties is the possibility of binding free 
radicals that can cause DNA damage. Other significant properties of caffeine 
include its influence on the cell cycle and multiplication of cancer cells. 1,3,7-
trimethylxanthine is also commonly used to reduce fatigue caused by inhibition                      
of excitatory neurotransmitter emission.  

In this work we have presented interesting examples of the use of caffeine as                  
a substrate in selected chemical syntheses. We have also included selected chemical 
and physical properties. In addition, we presented examples of its impact on the 
human body and consumption statistics based on international reports. 
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Ac    grupa acetylowa 
DMF    dimetyloformamid 
DMSO    dimetylosulfotlenek 
EPR    spektroskopia    elektronowego    rezonansu    paramagne-

tycznego (ang. electron paramagnetic resonance) 
FBS    ang. fetal bovine serum) 
GABA    kwas -  
HPLC    wysokosprawna  chromatografia cieczowa (ang. high per-

formance liquid chromatography) 
LTP    fosforescencja  w  niskiej  temperaturze  (ang. low tempe- 

rature phosphorescence) 
MeOH    metanol 
NMR    ang. 

nuclear magnetic resonance) 
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WPROWADZENIE 

 
Kofeina (1,3,7-trimetyloksantyna)  do grupy  purynowych 

i wytwarzana jest przez  gatunki  Jej   rozpowszechnione 
poprzez napar z palonych ziaren    od 0,6 do 2,8% kofeiny 
[1].  od pochodzenia znana jest  jako teina (z  herbaty), guaranina 
(z guarany) oraz mateina (z yerba mate). Pochodne 3-metyloksantyny   
jak i  uznaje  za analeptyki, czyli   -  szybkie, ale 

 d    oddechowy i  naczyniowo-ruchowy. 
Dodatkowo    co  ich zastosowanie w medycynie 
[2].  

  pozyskuje   w wyniku dekofeinizacji kawy, 
 w tym celu ekstrakcj  ditlenkiem  w stanie nadkrytycznym. 

Alkaloid ten jest produktem odpadowym w produkcji bezkofeinowej kawy. Taki proces 
prowadzi  w  temperaturze 40-  i pod  120-180 atmosfer, a czas 
kontaktu ditlenku  z ziarnami wynosi od 5 do 30 godzin [3]. Utrzymywanie 
odpowiednich  ma na celu selektywne  pochodnej ksantyny 
z jednoczesnym zachowaniem wszystkich substancji aromatycznych  ziarna. 
Otrzymana, czysta, kofeina posiada   zasadowe, a  kryszt   

 i  w temperaturze  [2].  
 

1. BUDOWA KOFEINY 
 

Kofeina (C8H10N4O2) zbudowana cyklicznych. 
W -
z  
karbonylowe.  

  przypadku kofeiny 
najbardziej podatnym na atak czynnika elektrofilowego jest atom azotu N-9 [4]. 

 

N1 -    -0,432
C2 -     0,505
N3 -    -0,342
C4 -     0,357
C5 -     0,402
C6 -     0,610
N7 -    -0,033
C8 -     0,170
N9 -    -0,566
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Rysunek 1.   
Figure 1. Structural formula of caffeine and partial charges distribution 



 

 
2. OTRZYMYWANIE KOFEINY 

 
2.1. SYNTEZA 1,3,7-TRIMETYLOKSANTYNY Z URACYLU 

 
W wyniku reakcji N-metylowania, nitrowania, redukcji i cyklizacji uracylu 

                       
w dimetylosulfotlenku (Schemat 1.). Tak uzyska

-amino-1,3-
 przeprowadzono 

metylowaniu w tych samych warunkach w celu otrzymania kofeiny [5]. 
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Schemat 1.  Przebieg syntezy kofeiny z uracylu 
Scheme 1. Caffeine synthesis from uracil 
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2.2. BIOSYNTEZA 

 

Biosynteza wykorzystuje enzymatyczny transfer grup metylowych do 
-metyloksantyny lub 7-

(3,7-
S-adenozylometionina. Metylotransfe -

                   
 0,5M buforze Tris-

potasu o pH=8,0. Zbadane szlaki biosyntezy kofeiny przedstawiono na schemacie            
2 [6].  
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Schemat 2.  Enzymatyczna reakcja metylowania pochodnych ksantyny 
Scheme 2. Enzymatic methylation of xanthine derivatives 

 
 
 
 



 

 
3. METABOLIZOWANIE KOFEINY 

 

 
a -120 minutach od 

7-

paraksantyna (1,7-dimetyloksantyna), teobromina (3,7-dimetyloksantyna) i teofilina 
(1,3-dimetyloksantyna) (Schemat 3.) [7].  
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Schemat 3.   
Scheme 3. Products formed during metabolizing of caffeine by living organism 
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4. WYKORZYSTANIE 

 
4.1. REAKCJE Z RODNIKAMI 

 
 homolitycznego 

podstawienia heteroaromatycznego, co przedstawiono na schemacie 4. Rodnik 
 rodnik 

 rodnik malonianu 
dimetylu). Reakcje z 
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Schemat 4.  Rodnikowe reakcje kofeiny 
Scheme 4. Radical caffeine reactions 

 
4.2. TWORZENIE N-

KOMPLEKSOWYCH  
 

wybranym bakteriom Gram-dodatnim oraz Gram-ujemnym, a dodatkowo wykazuje 
rzeciwgrzybicze oraz przeciwdrobnoustrojowe w stosunku do licznych 

i in vivo 

Burkholderia cepacia [9]. 
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Schemat 5.  Synteza N-  
Scheme 5. Synthesis of N-heterocyclic complex compound of caffeine 

 
octanu sodu na 

tetrafluoroboran 1,3,7,9-tetrametyloksantyny rozpuszczonej w DMSO 
w 
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Schemat 6.  Synteza  
Scheme 6. Synthesis of complex compound of methylated caffeine with platinium 

 

                        
 

metalu z ligandem) w metanolu i pozostawia na 20 dni. Po takim czasie z roztworu 

kompleks [11]. 
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Schemat 7.   
Scheme 7. Synthesis of complex compound of caffeine with gold 

 
5. W  

 
5.1. W  

 

/ml), w metanolu kofeina wykazuje 
 fluorescencji, a 

 
 przy 330 i 340 nm. Natomiast w 

 widmo emisji 
 

e do temperatury 85                   

z -2,1 sekundy [12]. 
 

5.2. W  
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Schemat 8.  Proponowany mechanizm reakcji kofeiny z rodnikiem hydroksylowym 
Scheme 8. Suggested mechanism of reaction of caffeine with hydroxyl radical 

 
W 1997 roku, w oparciu o badania z wykorzystaniem technik EPR, NMR oraz 

ra w wyniku dalszego utleniania 
-hydroksy-1,3,7-  
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Schemat 9.  Proponowany mechanizm reakcji kofeiny z rodnikiem hydroksylowym 
Scheme 9. Suggested new mechanism of reaction of caffeine with hydroxyl radical 
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Schemat 10.   
Scheme 10. Cell life cycle 

 

  trakcie 
wiedzialnych za 

uzyskiwane w trakcie leczenia. Przeprowadzone badania in vitro 
  

 
zastosowania w warunkach klinicznych [18]. 

 
5.4. E  

 

motorycznyc
adenozynowych. Obecnie rozpoznano cztery receptory adenozynowe: A1, A2A, A2B 
i A3. W  

1 i A2A. To                         
z receptorem A2A powoduje stymulacje organizmu [19].  

 



 

 

wydzielanie acetylocholiny, noradrenaliny, dopaminy, glutaminianu, serotoniny                  

  
-adenozyna) co 

w 
-receptor. Towarzyszy temu 

chemat 11.) [19]. 
 

 
 
 

Schemat 11.  -kofeina 
Scheme 11. Formation of adenosine receptor-caffeine bond 
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6.1. Z  
 

Nestea, Pepsi-Cola czy Coca-
 czekoladzie i w 
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Tabela 1.  
Table 1. Caffeine content in various food products 

 

Produkt  Ref. 

Espresso 4190- [1] [18] 

Kawa rozpuszczalna [2] [19] 

Czarna herbata 165- [3] [19] 

Zielona herbata  [19] 

Starbuck Doubleshot  [20] 

Starbucks Frappucino Waniliowe  [20] 

Nestea Cool Lemon Iced Tea 32  [20] 

RedBull 272  [20] 

Coca-Cola Classic 83  [20] 

Pepsi 89  [20] 

Gorzka czekolada 525  [19] 

Mleczna czekolada 168  [19] 

Nestle KitKat 111  [19] 
[1]  
[2]  
[3]  

 
6.2. P  

 

 
 
Wykres 1.  

 
Diagram 1. Maximum average daily value of taken caffeine depending on the source by age range 



 

 

          
w przypadku herbaty

  
 

 
 

                
 

Pochodne 1,3,7-
leczeniu bakterii opornych na znane antybiotyki z grup penicylin i 

 innymi metalami, co daje nad
 

DNA. 
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