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Streszczenie rozprawy doktorskiej pt.: ,,Modelowanie rozprzestrzeniania sie wybranych
cieczy jonowych w $rodowisku wodnym”

W zwigzku z mnogoscia nowych zastosowan cieczy jonowych (ang. lonic Liquids — ILs)
zaproponowanych na przestrzeni ostatnich lat, znaczenie tych zwigzkdéw w nauce oraz przemysle istotnie
wzrosto. Jednak pomimo ogromnego potencjatu aplikacyjnego, zwigzki nalezgce do tej grupy moga by¢
niebezpieczne dla srodowiska oraz zdrowia i zycia ludzi. Badania wykazaty, ze niektdre ciecze jonowe
charakteryzujg sie miedzy innymi wysokg toksycznoscia, ekotoksycznosci, trwatoscig srodowiskowg czy
zdolnoscia do ulegania procesowi bioakumulacji. W zwigzku z tym, aby zapewnié mozliwie wysoki poziom
bezpieczenstwa, zarowno Srodowiskowego jak i wzgledem zdrowia i zycia ludzi, istnieje potrzeba
przeprowadzenia kompleksowej oceny ryzyka dla wprowadzanych do obiegu cieczy jonowych. Moja praca
doktorska skupia sie na jednym z aspektéw oceny ryzyka dla cieczy jonowych — ocenie narazenia.

Jednym ze sposobdw na przeprowadzenie oceny narazenia dla zwigzkdw chemicznych jest
wykorzystanie komputerowych modeli deterministycznych, zwanych modelami wielokomponentowymi
(ang. Multimedia Mass-balance models — MM). Nazwa ta zwigzana jest $cisle z budowg modeli, ktére w
swej teoretycznej przestrzeni zawierajg wybrane elementy Srodowiska, nazywane komponentami (na
przyktad woda, gleba, materia organiczna, powietrze itp.). Dziatanie modeli MM opiera sie na réwnaniu
(badz uktadzie réwnan), zwanym réwnaniem bilansu mas. Jego rozwigzanie pozwala na obliczenie stezenia
badanego zwigzku chemicznego w poszczegdinych komponentach, przy zatozonym stanie
termodynamicznym. Dzieki badaniom prowadzonym z wykorzystaniem tego typu narzedzi mozna ocenic,
w jakim stopniu organizmy zywe narazone bedg na kontakt z dang substancjg po jej ewentualnej depozycji
do srodowiska. Na chwile obecng nie istniejg jednak odpowiednie modele MM opracowane z myslg o
cieczach jonowych. Z kolei wykorzystanie istniejgcych modeli opracowanych dla innych grup zwigzkéw (a
tym samym mogacych nie uwzglednia¢ np. jonowego charakteru IL) wigze sie z ryzykiem otrzymania
niedoktadnych wynikéw. Innym istotnym problemem jest takie niska dostepno$é danych

eksperymentalnych opisujgcych fizykochemiczne wtasciwosci cieczy jonowych, wazne z punkt widzenia
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losow srodowiskowych tych zwigzkéw, ktére stanowig dane wejsciowe do wspomnianych modeli
deterministycznych. Nalezg do nich takie wtasciwosci jak state podziatu, rozpuszczalnos¢ w wodzie czy
trwatos¢ w poszczegdlnych komponentach $rodowiska.

Postawiona w pracy hipoteza zaktada, ze obecna wiedza na temat cieczy jonowych, wsparta
metodami chemoinformatycznymi, pozwala juz na opracowanie modelu deterministycznego opisujgcego
losy $Srodowiskowe IL. Dlatego wykonane przeze mnie w ramach projektu doktorskiego badania skupiaja
sie zarowno na rozwigzaniu problemu niskiej dostepnosci danych eksperymentalnych dla ILs jak i braku
modelu MM przeznaczonego do badania cieczy jonowych. Polegaty one na opracowaniu narzedzia
komputerowego: modelu MM dla cieczy jonowych, sprzezonego z szeregiem modeli probabilistycznych,
pozwalajgcych na wygenerowanie niezbednych do dziatania modelu MM danych wejsciowych, opisujgcych
wiasciwosci fizykochemiczne cieczy jonowych.

W celu opracowania modelu MM, w oparciu o analize dostepnych w literaturze naukowej danych,
wytypowatem komponenty srodowiska najbardziej narazone na kontakt z IL. Nalezg do nich woda, osady
denne oraz bytujgce w wodzie organizmy. Nastepnie okreslitem wtasciwosci ILs istotne z punktu widzenia
loséw tych zwigzkéw w wyzej wymienionych komponentach. S3 nimi: wspoétczynnik podziatu n-oktanol —
woda, wspoétczynnik podziatu osad — woda, rozpuszczalnos¢ w wodzie, krytyczne stezenie micelizacji oraz
podatnos¢ na biodegradacje.

Aby rozwigzaé problem niskiej dostepnosci danych eksperymentalnych a tym samym umozliwic¢
proces pozyskiwania danych opisujgcych wfasciwosci fizykochemiczne dla cieczy jonowych dotad
nieprzebadanych, opracowatem pie¢ probabilistycznych modeli zaleznosci pomiedzy strukturg a
wtasciwosciami ILs (ang. Quantitative Structure-Activity Relationship — QSPR). Wszystkie modele zostaty
odpowiednio zwalidowane w procesie walidacji wewnetrznej oraz zewnetrznej. Dzieki zastosowaniu
takiego rozwigzania, dane fizykochemiczne dla analizowanych cieczy jonowych mozna pozyskiwa¢ na
drodze obliczen przeprowadzanych metodami chemoinformatycznymi, bez koniecznosci wykonywania
pomiardw eksperymentalnych.

Dodatkowo, opracowatem model MM pozwalajgcy na ocene loséw cieczy jonowych w Srodowisku
wodnym. Pozwala on na oszacowanie stezen ILs w poszczegdlnych komponentach srodowiska (wodzie,
osadach dennych oraz tkankach organizméw zywych), przy zatozeniu stanu réwnowagi w uktadzie
zamknietym (dla srodowiska ewaluacyjnego). Model MM poddatem takze analizie wrazliwosci, co
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pozwolito mi stwierdzi¢, ze wtasciwosciag w najwiekszym stopniu wptywajgcy na losy cieczy jonowych w
srodowisku jest ich podatnos¢ na biodegradacje.

Dzieki zastosowaniu sprzezonej metody QSPR-MM w opracowanym przeze mnie narzedziu,
mozliwe jest badanie loséw sSrodowiskowych cieczy jonowych wytgcznie na podstawie ich struktury
chemicznej. Takie rozwigzanie zapewnia duzy potencjat aplikacyjny zaproponowanego przeze mnie
narzedzia. Jest ono pierwszym na $wiecie modelem komputerowym do przeprowadzania symulacji loséw
Srodowiskowych zwigzkdéw z grupy cieczy jonowych. Przedstawione w pracy studium przypadku prezentuje
przyktady zastosowania opracowanego narzedzia. Ze wzgledu na przyjety poziom zaawansowania modelu
(poziom 1), opracowany model MM umozliwia przede wszystkim klasyfikacje cieczy jonowych pod
wzgledem narazenia na poziomie jakosciowym. Umozliwia on takze tworzenie szeregéw porodwnawczych
cieczy jonowych pod katem oceny narazenia oraz wptywu wymiany poszczegdlnych jondw na wynik tej
oceny.

Wyniki uzyskane w mojej pracy doktorskiej stanowig pierwszy, istotny krok w kierunku rozwoju
metod komputerowych pozwalajagcych na ocene narazenia dla cieczy jonowych. Stanowig takze
podsumowanie potrzeb zwigzanych z oceng narazenia we wspotczesnej chemii cieczy jonowych,

wyznaczajac Sciezke postepowania w celu maksymalizacji bezpieczenstwa srodowiskowego tych zwigzkow.
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