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Badania rownowag przeniesienia protonu dla

pirazyno-2-amidooksymu metodami do§wiadczalnymi i obliczeniowymi.

Streszczenie rozprawy doktorskiej

Prowadzone przeze mnie badania dotyczyly analizowania struktury oraz szczegoétowego okreslenia
wlasciwos$ci fizykochemicznych pirazyno-2-amidooksymu. Struktura tego zwigzku nie zostata wczesniej
zbadana ani metodami eksperymentalnymi ani teoretycznymi. Niniejsza rozprawa doktorska stanowi
kompletng analiz¢ strukturalng pochodnej pirazyny, tzn. pirazyno-2-amidooksymu, wykonang przy uzyciu
metod obliczeniowych oraz spektroskopowych. Zbadatam pigtnascie mozliwych form tautomerycznych
pirazyno-2-amidooksymu wraz z ich izomerami i rotamerami metodag DFT(B3LYP)/6-311+G**. Wyniki
obliczen sa zgodne z wynikami otrzymanymi przy uzyciu spektroskopii IR. Druga czgs¢ moich badan
dotyczyta wyznaczenia rownowag kwasowo-zasadowych oraz statej pKa metodami kwantowo-
chemicznymi pirazyno-2-amidooksymu. Obliczenia te wykonywalam przy uzyciu trzech funkcjonatow
(B3LYP, OLYP, M05-2X) w trzech roznych modelach rozpuszczalnikowych (CPCM, COSMO, SMD).
Trzecia cze$¢ badan obejmowala okreslenie charakteru hydrofilowego badz lipofilowego pirazyno-2-
amidooksymu. Wyniki, ktore uzyskatam dla pojedynczej molekuty potwierdzily stabg rozpuszczalnos¢ w
wodzie przy jednoczesnym wskazaniu na charakter hydrofilowy badanego zwiazku. Jednak,
przeprowadzone przeze mnie dodatkowe badania czgsteczki tetramerycznej pirazyno-2-amidooksymu
wykazaty jej charakter lipofilowy.

Badany zwigzek wykazuje wiasciwosci przeciwgrzybicze przeciwko Candida albicans, ktory jest
patogenem mogacym powodowac¢ cigezkie choroby w organizmie ludzkim. Istnieje zatem potrzeba ciaglego
poszukiwania preparatdow do stosowania w leczeniu grzybic oraz zapobiegania nim. Wlasciwosci
fizykochemiczne pirazyno-2-amidooksymu zbadane w niniejszej pracy moga by¢ podstawg do prowadzenia

dalszych badan nad zastosowaniem tego zwigzku w preparatach przeciwgrzybicznych.
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