STRESZCZENIE

STRESZCZENIE

Czwartorzedowe halogenki amoniowe sg stosowane jako przeciwbakteryjne
i przeciwgrzybowe dezynfektanty. Wykazujg one aktywno$¢ biologiczng 1 sg szeroko
stosowane w przemysle. Czwartorzedowe halogenki amoniowe sg prekursorami do syntezy
cieczy jonowych. Prosta wymiana nieorganicznego anionu na anion organiczny pozwolita

otrzyma¢ nowa grupe¢ cieczy jonowych. Praca doktorska "Badanie zaleznosci struktura

chemiczna-aktywno$¢ biologiczna grupy cieczy jonowych 0 dziataniu

_przeciwdrobnoustrojowym" dotyczy cieczy jonowych z anionem organicznym. Otrzymano
i scharakteryzowano seri¢ migdalanow alkilobenzylodimetyloamoniowych. Byl to szereg
homologiczny, ze zwigzkami réznigcymi si¢ dlugoscia podstawnika alkilowego w kationie.
Synteza jest prosta, a wydajnosci wysokie (88-99%).

Wszystkie otrzymane zwigzki byty testowane in vitro na dziesigciu szczepach bakterii
i dwoch szczepach grzybow. Wyznaczono parametry takie jak minimalne stezenie hamujgce
(MIC) oraz minimalne st¢zenie bdjcze (MBC). Migdalany alkilobenzylodimetyloamoniowe
z krétkim podstawnikiem alkilowym okazaly si¢ nieaktywne biologicznie wobec wszystkich
testowanych mikroorganizméw. Najwyzsza przeciwdrobnoustrojowg aktywnos¢ wykazywaty
zwigzki z podstawnikiem alkilowym o dtugosci 12, 14 1 16 atomdw wegla.

Wykonano badania lipofilowos$ci migdalanow alkilobenzylodimetyloamoniowych
metodami eksperymentalnymi 1 obliczeniowymi (matematycznymi). Badania
eksperymentalne obejmowaly trzy metody. Wyznaczono najbardziej znany logP,
wspotezynnik podziatu n-oktanol-woda. Wszystkie trzy parametry, chociaz wyznaczane
w roznych systemach, byly ze sobg skorelowane. Do wyznaczenia log P metodami
obliczeniowymi wykorzystano dwie popularne metody np. ALogP. Okazato sig, ze wartosci
eksperymentalnego log P oraz obliczeniowego ALogP sg ze sobg skorelowane.

QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship) jest to iloSciowa zalezno$¢
pomiedzy strukturg zwigzku i1 jego aktywnoscig biologiczng. Bardzo czesto aktywnos¢
biologiczng koreluje si¢ z fizyczno-chemicznymi parametrami takimi jak lipofilowos¢.
Aktywno$¢  szeregu  migdalanéw  alkilobenzylodimetyloamoniowych  przedstawia
paraboliczny (lub dwuliniowy) model QSAR korelujgcy aktywno$¢ biologiczng
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z lipofilowoscig. Dla kazdej wyznaczonej aktywnosci (MIC, MBC) przeprowadzono analize
QSAR w programie BuildQSAR z wykorzystaniem AlogP obliczonym w programie Dragon.
Otrzymano zbior bardzo dobrych korelacji parabolicznych z lipofilowoscig wyrazong za

pomoca ALogP.
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