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Rozmowa z autorka pracy:
»Synteza nowych nitrofunkcjonalizowanych pofaczen heterocyklicznych na drodze
[3+2] cykloaddycji”

Jak mogtaby Pani krotko wyjasni¢ przedmiot swoich badar osobie niezwigzanej z dziedzing?

Przedmiotem moich badan byta synteza i teoretyczny opis biologicznie aktywnych, cyklicznych
zwiazkow organicznych, ktére w swojej strukturze zawieraja tzw. heteroatomy — tlen i azot. Pro-
Sciej moéwiac, badatam ksiazkowy przebieg reakcji, ktére wczesniej udato mi sie wykonac ekspe-
rymentalnie. Ponadto, w mojej pracy zdeterminowatam potencjalna aktywno$¢ biologiczna tych
zwiazkéw, czyli okreslitam ich przydatnosé w zastosowaniu jako lekarstwa lub herbicydy.

W badaniach wykorzystata Pani facznie kilkanascie technik obliczeniowych oraz eksperymental-
nych, stanowiacych kolejne kroki do osiagniecia zamierzonych celéw. Na ile ta kolejnos¢ zostata

z gory ustalona, a na ile wprowadzata Pani elastyczne zmiany w trakcie badar?

W nauce trzeba by¢ elastycznym, ale, rzecz jasna, w granicach rozsadku. Przy opisie teoretycznym
reakcji chemicznych zwykle tok obliczen, jak i zastosowanie danych technik obliczeniowych sa
zatozone z gory, jednak w praktyce bywaja takze odstepy od normy. Jako naukowiec, analizujac
otrzymane wyniki musze by¢ na tyle elastyczna, aby bazowac jedynie na rzetelnych rezultatach
i nie naginac teorii tylko po to, by wpasowata sie w jakie$ zalozenia. W nauce czasami trzeba
dopasowac sie do badanego obiektu, rzadko bywa tak, zeby to obiekt dopasowat sie do nas. Szcze-
gblnie wida¢ to na przyktadzie eksperymentowania w chemii organicznej, gdzie czesto trzeba

duzo kombinowaé, aby ,zmusi¢” obiekt badan do wspétpracy.
Jak przedstawia sie potencjat aplikacyjny otrzymanych zwiazkéw?

Obecnos¢ heteroatoméw w strukturze zwiazkéw organicznych zwieksza ich biologiczna aktyw-
nos¢, a co za tym idzie, zakres ich potencjalnych aplikacji. Wiele podobnych strukturalnie zwiaz-
kéw do tych przeze mnie syntezowanych znajduje juz zastosowanie jako leki przeciwzapalne,
ale przede wszystkim, jako Srodki przeciwpasozytnicze w weterynarii, jak np. Fluralaner wyko-
rzystywany w popularnych srodkach Bravecto dla pséw i kotéw przeciwko ekto-pasozytom. Te
doniesienia literaturowe postanowitam sprawdzi¢ w odniesieniu do moich zwiazkéw. Okazato sie,

ze potencjalna aplikacja moich izoksazolin sg witasnie srodki przeciwbélowe i przeciwzapalne.
Jakie najwieksze przeszkody pojawity sie w Pani pracy badawczej i jak udato sie je przezwyciezyé?

Na drodze wykonywania badan do mojej pracy doktorskiej pojawito sie bardzo duzo wybojéw
i przeszkdd. Mozna powiedzie¢, ze kazdy dzier przynosit nowe wyzwania, z ktérymi nierzadko
ciezko byto sobie poradzi¢. Najtrudniejszym byt jednak etap syntezy i oczyszczania otrzymanych
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przeze mnie zwiazkéw. Etap ten wymagat ogromnego poswiecenia i cierpliwosci, a takze pracy

zespotowej.

W jaki sposob zasoby Cyfronetu przystuzyty sie do realizacji czesci badari zwiazanej z obliczeniami
i ich analiza?

Bez mozliwosci korzystania z mocy obliczeniowej superkomputeréw Cyfronetu nie mogtabym tak
sprawnie przeprowadzi¢ w zasadzie zadnych badan. Wszystkie swoje zaplanowane kroki w pracy
badawczej opieratam gtéwnie na modelowaniu komputerowym przebiegu reakcji, zeby wiedziec,
czy jest ona w ogole mozliwa do zrealizowania. Niewatpliwie, obliczenia przyczynity sie do skro-
cenia czasu poszukiwania btedéw i rozwigzan eksperymentalnych, dzieki obliczeniom mogtam
zaoszczedzi¢ odczynniki, a wreszcie mogtam skupic sie na tych reakcjach, ktére faktycznie miaty
jakis sens.

Jakimi radami lub przemysleniami mogfaby Pani podzieli¢ sie z naukowcami dopiero zaczynajacy-

mi szkoty doktorskie?

Na pewno nie poddawaijcie sie! Prowadzenie badan w réznych dziedzinach, bo nie tylko w chemii,
jest bardzo ciezkie, a wiele z nich moze skoriczy¢ sie fiaskiem. Jednak pamietajcie, ze kazdy uzyska-
ny wynik jest wartosciowy! BadZcie ciekawi wszystkich szczegdtéw, bo czasami to one odgrywaja
gtéwna role. Chetnie wychodZcie poza utarte schematy.
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Wizualizacja struktury molekularnej izoksazoliny na podstawie pomiaréw XRD dyfrakcji rentgenowskiej




