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Nanotechnologia przez ostatnie dekady rozwija sie niezwykle dynamicznie. Do nowych
materiatdw o potencjale wykorzystania w wielu gateziach przemystu nalezg nanoczastki weglowe —
w tym fulereny. Czes$¢ zastosowan tych struktur opiera sie o wykorzystanie ich oddziatywan
powierzchniowych. Nalezy jednak mie¢ na uwadze, ze zwiekszenie produkcji nanoczgstek
weglowych — w tym fulerenu Ceo zwiekszy rdwniez szanse na jego niekontrolowang emisje do
Srodowiska, w ktérym obecne sg substancje potencjalnie mogace ulegac adsorpcji na powierzchni
tych nanoczastek, co moze by¢ przyczyng zwiekszenia ryzyka toksykologicznego tak fulerenu, jak i
tych substancji.

Trwate Zanieczyszczenia Organiczne (TZO) to bardzo obszerna grupa zwigzkdw organicznych,
ktdrych wspdolnymi cechami sg trwato$¢ w srodowisku naturalnym, zdolnosé do pokonywania
znacznych odlegtosci w rdinych jego komponentach, stwarzane przez nie zagrozenie
toksykologiczne oraz fakt, ze stanowig najczesciej produkt uboczny dziatalnosci atropogenicznej. Ta
niezwykle liczna grupa obejmuje struktury o bardzo zréznicowanej budowie struktury bazowej: od
jednopierscieniowych pochodnych benzenu do wielopierscieniowych struktur. Cechg réwnie
charakterystyczng dla TZO jest czeste wystepowanie halogenowanych pochodnych tych zwigzkow
takich jak polichlorowane dibenzo-p-dioksyny, polibromowane difenyloetery i wiele innych.

Z racji liczebnosci struktur nalezacych do TZO, niemozliwe jest zbadanie sity oddziatywan tych
zwigzkow z powierzchnig fulerenu metodami eksperymentalnymi.

Ponizsza praca przedstawia wyniki badan opartych o metody chemii teoretycznej oraz
chemoinformatyki majacych na celu zbadanie potencjatu wystgpienia oddziatywan sorpcyjnych 23
rodzin kongeneréw bromo- chloro- i chlorobromowanych TZO z powierzchnig fulerenu oraz
okreslenie potencjatu toksykologicznego takich oddziatywan.

Otrzymane wyniki dzielg sie na nastepujace etapy: 1) analiza chemometryczna zbioru
1 840951 halogenowanych TZO w przestrzeni dwudziestu szeSciu deskryptorow strukturalnych
wyznaczonych metodami chemii teoretycznej, 2) kalibracja i budowa modelu nano-QSPR
przewidujgcego oddziatywania sorpcyjne dla 1701 kongeneréw polihalogenowanych dibenzo-p-
dioksyn oraz oszacowanie wptywu typu i ilosci podstawnikdow halogenowych na wartosci energii
oddziatywan 3) kalibracja i budowa modelu nano-QSPR dla 20 rodzin kongenerdw oraz oszacowanie
wplywu wielkosci szkieletu weglowego struktury podstawowej na potencjat sorpcyjny kongenerow

TZ0.



