Streszczenie rozprawy doktorskiej

»Wplyw metody opisu struktury chemicznej cieczy jonowych na zdolno$¢ przewidywania w

modelach struktura-wtasciwosci”
mgr Anna Rybinska-Fryca

Metoda iloSciowej zaleznosci struktura-aktywnos$¢/whasciwos¢ (QSAR/QSPR) pozwala
na oszacowanie wtasciwosci fizykochemicznych oraz aktywnosci biologicznej roznych grup
zwigzkow chemicznych, w tym cieczy jonowych. Bazuje ona na zatozeniu, ze mozliwe jest
powiazanie struktury chemicznej (wyrazonej za pomocg tzw. deskryptoréw molekularnych) z
modelowang wtasciwoscig dzieki wyznaczeniu odpowiedniej funkcji matematycznej. W
przypadku cieczy jonowych mozliwe jest zbudowaniu modelu, ktory opiera si¢ na roznych
strategiach opisu struktury chemicznej tych zwigzkéw, np. obliczone deskryptory moga
opisywac poszczegolne jony lub catg par¢ jonowa. Dlatego tez glownym niniejszej rozprawy
doktorskiej jest weryfikacja hipotezy badawczej, w mysl, ktorej, metoda opisu struktury cieczy
jonowych wptywa na jakos$¢ przewidywania w modelach struktura-aktywnosé/wiasciwosci

(QSAR/QSPR).

Opracowanie oraz analiza szeregu modeli QSAR/QSPR r6znigcych si¢ sposobem opisu
cieczy jonowej pozwolily na weryfikacje stawianej hipotezy. Na podstawie wynikow badan
przeprowadzonych w ramach cyklu trzech prac (D1-D3) wchodzacych w sktad rozprawy

doktorskiej mozna wnioskowac, ze:

e metoda opisu struktury cieczy jonowych wplywa na jako$¢ przewidywania w modelach
struktura-aktywnos¢/wlasciwosci (QSAR/QSPR);

e metoda potempiryczna PM7 jest wystarczajaca, aby zbudowa¢ wiarygodny model QSPR
dla cieczy jonowych przy zatozeniu, Ze jony opisywane sg osobno;

e uwzglednienie oddzialywania miedzy jonami (optymalizacja geometrii struktury pary
jonowej) nie jest konieczne, aby uzyskac¢ wiarygodny model QSPR;

e strategia zakladajaca opis zwiazku za pomoca deskryptorow 2D obliczonych dla pary
jonowej jest najbardziej korzystana, zarowno pod wzglgdem warto$ci miar opisujacych

jakos¢ modelu, jak i mozliwosci jego ponownego wykorzystania.



Wyniki prezentowane w rozprawie doktorskiej to kolejny krok w kierunku rozwoju
metod komputerowych pozwalajacych na ocen¢ ryzyka cieczy jonowych. Stanowig
podsumowanie wplywu metody opisu struktury cieczy jonowych na jako$¢ modeli
QSAR/QSPR oraz dostarczajg wytyczne dotyczace optymalnego wyboru metod obliczania
deskryptorow molekularnych dla cieczy jonowych w modelowaniu QSAR/QSPR.
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