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Rozmowa z autorka pracy:
»Synteza nowych nitropodstawionych analogéw
dihydropirazolu na drodze 1,3-dipolarnej cykloaddyc;ji”

W jakich okolicznosciach lub na podstawie jakich zdarzen zdecydowata Pani o tym,

zeby zosta¢ naukowcem? Co skfonito Panig do wyboru chemii jako dziedziny?

Chemia interesowata mnie od zawsze. Juz w szkole podstawowej wigzatam z nig przysztosc,
dlatego przy wyborze szkoty $redniej zdecydowatam uda¢ sie do Technikum Chemicznego
w Krakowie. Wybér ten jeszcze bardziej utwierdzit mnie w przekonaniu, ze chemia jest tym czym
chce zajmowac sie zawodowo. Postanowitam kontynuowac edukacje na Wydziale Inzynierii
i Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej. Po pierwszym roku studiéw rozpoczetam prace
w Kole Fizycznej Chemii Organicznej pod opieka prof. Radomira Jasiriskiego, dzieki czemu, juz na
tak wczesnym etapie kariery zawodowej, mogtam przekonac sie, na czym polega praca naukowa.
Prowadzone przeze mnie badania zaowocowaty udziatem w licznych konferencjach, zaréwno
krajowych jak i o zasiegu miedzynarodowym oraz napisaniem i obrong pracy inzynierskiej
oraz magisterskiej. W ramach pracy w kole naukowym syntezowatam nieotrzymywane dotad
potaczenia. Wszystkie te czynniki spowodowaty, ze po zakonczeniu studiéw podjetam decyzje
o kontynuowaniu nauki na studiach doktoranckich i wzbogaceniu wykonywanych przeze mnie
badar eksperymentalnych o obliczenia kwantowo-chemiczne.

W swoich badaniach zsyntezowata Pani 16 nowych zwigzkéw. Jakich wiasciwosci mozemy sie po
nich spodziewac?

Zsyntezowane przeze mnie pofaczenia pochodza w wiekszosci z grupy pirazolin oraz pirazoli.
Wiekszos¢ tej klasy zwiazkéw organicznych wykazuje aktywnos¢ biologiczna i z powodzeniem
stosowana jest jako leki przeciwbolowe, przeciwzapalne, czy przeciwgoraczkowe. Co wiecej, naj-
nowsze badania dowodzg, ze niektére z nich moga by¢ stosowane w terapiach nowotworowych.
Dodatkowo, zwiazki te sa stosowane jako pestycydy oraz barwniki. Warto wspomnie¢ rowniez, ze
w strukturze otrzymanych przeze mnie pirazolin oraz pirazoli obecne sa dwie grupy funkcyjne: ni-
trowa oraz trichlorometylowa. Pierwsza z nich, ze wzgledu na wysoka reaktywnos¢, stanowi cenny
budulec czasteczkowy, bowiem z tatwoscig moze ulegac konwersji do réznorodnych grup funkcyj-
nych. Grupa nitrowa moze by¢ prekursorem w preparatyce miedzy innymi nitronatéw, amin, hydrok-
syloamin, oksyméw, hydrazyn, azozwiazkéw, nitryli oraz ich tlenkéw, a takze zwigzkéw karbony-
lowych. Daje to szerokie pole dalszej funkcjonalizacji tak zaprojektowanych struktur docelowych.
Z kolei, grupa trichlorometylowa stymuluje aktywnos¢ biologiczna wielu heterocyklicznych struktur.
Zwiazki zawierajace te grupe sa miedzy innymi uzywane jako bloki budulcowe w preparatyce pep-
tydéw, oraz stosowane jako srodki zwalczajace owady i gryzonie. Oprécz tego otrzymatam brom-
ki nitrylimin, ktére sa prekursorami otrzymywania cennych komponentéw typu TAC, stosowanych
w syntezie heterocyklicznych potaczen na drodze reakgji [3+2] cykloaddyciji.
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Jakie najwigksze trudnosci Pani napotkafa w czasie badari i w jaki sposéb je Pani rozwiazata?

Zdecydowanie najtrudniejszym dla mnie etapem badan wykonywanych w ramach doktoratu byta czes¢ syntetyczna. Prace
obejmowaty miedzy innymi zaprojektowanie Sciezek otrzymywania poszczegdlnych zwiazkdw, ich izolacje, oczyszczenie,
a nastepnie identyfikacje otrzymanych potaczen w oparciu o dane analiz elementarnych oraz charakterystyki spektralne.
Wszystkie wyzej wymienione czynno$ci wymagaja znajomosci odpowiedniego warsztatu pracy, jak réwniez sa i czasochtonne
i kosztowne. W zwigzku z powyzszym zdecydowatam sie na wykonanie obliczen kwantowo-chemicznych, aby ograniczy¢

prace zwigzane z eksperymentem.

Na podstawie obliczern kwantowo-chemicznych przygotowafa Pani modele, ktore dopiero postuzyty do przeprowadzenia
eksperymentow. W jaki sposéb skorzystata Pani w tym zakresie z zasobéw Cyfronetu i jakie sa zalety tej kolejnosci dziatar?

Dzieki zasobom Cyfronetu mozliwe byto solidne przygotowanie sie¢ do wykonania czesci eksperymentalnej mojej pracy
doktorskiej. W gtéwnej mierze obliczenia kwantowo-chemiczne umozliwity mi dobér odpowiednich warunkéw dla badanych
reakcji. Dziatanie to w znaczny sposéb pozwolito skréci¢ czas prowadzonych symulacji na drodze eksperymentalnej, jak rowniez
zaoszczedzi¢ drogie, niekiedy szkodliwe, odczynniki. Zastosowanie obliczern kwantowo-chemicznych dla badan z obszaru
chemii organicznej jest szczegdlnie wazne ze wzgledu na fakt, iz w wigkszosci reakcji mamy do czynienia z formowaniem sie
wiecej niz jednego produktu. Pofaczenia poszczegdlnych atoméw w tworzacych sie zwigzkach i ich przestrzenne utozenie ma
ogromne znaczenie, za$ teoretyczne rozwazania umozliwity mi wykonanie symulacji hipotetycznych Sciezek dla rozpatrywanych
reakcji i pozwolity na okreslenie, ktéra z mozliwych struktur jest bardziej uprzywilejowana do tworzenia sie w danej reakcji.

Na czym, wedfug Pani, powinny sie skupi¢ osoby dopiero wchodzace na sciezke naukowa? Co mogfaby pani tym osobom poradzic¢?

Jako osoba wykonujaca w swojej pracy doktorskiej badania zaréwno na gruncie eksperymentalnym, jak i teoretycznym
uwazam, ze dobre podstawy teoretyczne jak i odpowiedni warsztat manualny sa ogromnie istotne. Wazne jest, aby oba te
czynniki ze soba wspétgraty. Dlatego tez zachecam wszystkich mtodych
ludzi, aby okres studiow wykorzystali jak najlepiej, a jako wyktadowca
pracujacy ze studentami przede wszystkim radze szuka¢ naukowych
problemow, stara¢ sie samodzielnie je rozwiazaé, ale przede wszystkim
nie ba¢ sie zadawac pytan prowadzacym. Nie sama jednak nauka cztowiek
zyje. Chemia jest oczywiscie nie tylko moja praca, ale i pasja, jednak
wazne jest posiadanie innych zainteresowan. W czasie pisania pracy
doktorskiej ogromnie pomagato mi uprawianie biegdéw dtugodystansowych.
W tak ciezkim dla mnie okresie wzmozonego wysitku umystowego sport
pozwalat mi odpoczaé. Dla wszystkich ludzi, szczeg6lnie dla mtodych os6b
wkraczajacych dopiero co w doroste zycie, wsparcie ze strony najblizszych
ma ogromne znaczenie. Dlatego tez pragne ztozy¢ najserdeczniejsze
podziekowania moim Promotorom, Rodzicom, Narzeczonemu oraz
wszystkim zyczliwym osobom za nieustanne wsparcie oraz kibicowanie

mi w najtrudniejszych chwilach doktoratu.

Struktura (E)-3,3,3-trichloro-1-nitroprop-1-enu
“Science walks forward on two feet, namely theory and experiment” zastosowanego jako dipolarofil w reakcjach [3+2]
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