Nowe aspekty chiralnej analizy QSPR

Streszczenie
Chiralng¢ jest widciwoscia wielu zwiazkdw chemicznych. Odgrywa istatnrole we
wszystkich obszarach wspétczesnej chemii, a szdaiegdy chemii lekow, gdy wigksza¢
obecnych na rynku lekéw zawiera substancje chiralhedrugiej strony, wydaje &i ze
chiralng¢ nie jest dobrze reprezentowana w analizie QSARR)SRosciowa zalenosé
struktura-aktywnéc¢/wiasciwosc). W swoich badaniach staratem sieco uzupehdi te luke.

Po pierwsze, wprowadzitem miary chiradied typu Sinister-Rectus SCM), ktére g
ilosciowymi deskryptorami chiralrioi, do réwna QSAR modelujcych powinowactwo
steroidow wobec globuliny wikacej hormony piciowé.Te wstpne badania rozszerzytem
przez uycie dwego zestawu deskryptoréw i algorytmu Genetic FancApproximation, aby
pokaza mazliwoéé niestronniczego zastosowania miar chirémev analizie QSAR.

W dalszych badaniach, pokazalem jako pierwszy asiri efektu podstawnikowego
w widmach Oscylacyjnego Dichroizmu Kotowego (VCD) waznej techniki analitycznej
wspotczesnej chemii zawikéw chiralnych®* W innej pracy, przedstawitem zateoié
pomiedzy lokalnymi miarami chiraln@i, a parametrami widm spektroskopii oscylacyjhej.

Na koniec, znalaziem wgine przestankiwiadczce o prawdziwéci hipotezy,ze ligandy
danego celu molekularnego mpogby¢ opisane charakterystycznymi zakresami miar
chiralngci.®

Materiat pracy doktorskiej zostat albo zostanie lowany w czasopismach indeksowanych
przez Journal of Citation Reports. Niniejsza rom@ajest przewodnikiem po trzech
opublikowanych artykutach (oznaczonych ofimkami 1,4 i 5). Dla peinego obrazu bada
opisane zostaty tak przygotowane manuskryptyedace w trakcie procesu publikacyjnego,
(oznaczone odrdaikami 2, 3 i 6) lecz niedulace formalm podstaw doktoratu.



