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Przedmiotem rozprawy doktorskiej są badania prowadzone w trakcie kształcenia w Szkole Doktorskiej na Politechnice Gdańskiej. Tematyka badań obejmuje wykorzystanie modelowania QSPR (ang. Quantitative Structure – Property Relationship) w celu analizy rozpuszczalności ditlenku węgla w cieczach jonowych. Do głównych celów badań należało: a) zbudowanie modelu QSPR w celu przewidywania wartości stałej Henry’ego ditlenku węgla w cieczach jonowych, b) przeprowadzenie analizy wpływu wolnej objętości w cieczach jonowych na proces absorpcji ditlenku węgla, c) zbadanie wpływu zmian środowiska oraz sposobu optymalizacji struktur cieczy jonowych na otrzymywane modele QSPR. W wyniku przeprowadzonych badań otrzymano predykcyjny model QSPR i na podstawie analizy i interpretacji deskryptorów molekularnych zidentyfikowano cechy strukturalne cieczy jonowych, które wpływają na rozpuszczalność CO2. Udowodniono także, że wolna objętość w cieczach jonowych jest zależna głównie od struktury kationu, a uwzględnienie jej w modelowaniu QSPR pozwala na dokładniejszą analizę wpływu anionu na rozpuszczalność CO2. W ostatnim etapie wykazano, że deskryptory molekularne 3D wykazują znaczną podatność na zmiany w sposobie optymalizacji struktur cieczy jonowych, lecz w ogólnym rozrachunku wartości deskryptorów zmieniają się z zachowaniem tego samego trendu dla każdej z metod, co w rezultacie jedynie nieznacznie przekłada się na wpływ na parametry otrzymanych modeli QSPR.


















