MLODZI NAUKOWCY

dr inz. Agnieszka Kacka-Zych

Rozmowa z autorka pracy:
»Teoretyczne studia nad mechanizmem eliminacji kwasow
karboksylowych z estréw nitroalkoholi”.

Jak rozwinefo sie Pani zainteresowanie chemia i pokrewnymi dziedzinami?

|

studiéw ta dziedzina naprawde mnie zafascynowata, szczegélnie chemia organiczna. Podczas

Chemia interesowata mnie juz w liceum. Natomiast na pierwszym roku

studiow pracowatam w Kole Naukowym Chemikéw, prowadzonym przez profesora Radomira
Jasiriskiego, ktéry pézniej zostat promotorem mojej pracy doktorskiej.

Czego oczekiwata Pani od studiéw doktoranckich jeszcze przed ich rozpoczeciem?

Przede wszystkim oczekiwatam rozwoju osobistego, poszerzenia horyzontéw oraz tego, ze
doktorat pozwoli mi dostrzec nowe zjawiska i inaczej spojrze¢ na te juz znane. Te oczekiwania
sie spetnity.

Co przekonato Panig do tego, by realizowac badania na pograniczu chemii, fizyki i matematyki?

O badaniach interdyscyplinarnych méwimy wtedy, gdy dwie lub wiecej dziedzin taczg sie, aby
stworzy¢ co$ wiecej niz tylko sume ich czesci. Chodzi o to, aby nie ograniczac sie jednym,
okreSlonym sposobem myslenia lub rozwiazania problemu, a zamiast tego zdoby¢ wiedze
i umiejetnosci  w réznych dziedzinach oraz poszukiwa¢ nowych zastosowan dla
prowadzonych badan.

Jakie sq praktyczne zastosowania badanych przez Panig sprzezonych nitroalkenow?

Sprzezone nitroalkeny okazaty sie by¢ wartosciowa grupa surowcdw w chemii organicznej. Ich silny
elektrofilowy charakter czyni z nich wazne prekursory szerokiej gamy zwiazkéw docelowych. Sa
réwniez wyjatkowo cennymi zwigzkami wykorzystywanymi w syntezie organicznej. Zastosowanie
ich w tej syntezie wynika w duzej mierze z ich fatwego przeksztatcenia w rézne funkcjonalizowane
pochodne. Co wiecej, zwiazki te odgrywaja istotna role ze wzgledu na ich aktywnos¢ biologiczna.
Wsréd réznych wiasciwosci biologicznych, przeciwnowotworowe dziatanie nitroalkenéw oraz ich
nowych adduktéw MBH z aktywowanymi alkenami podkreslito niesamowity potencjat pochodnych
nitroalkenéw jako czasteczek bioaktywnych. Ponadto, nitroalkeny znalazty zastosowanie jako
prekursory wielu srodkéw owadobdjczych, grzybobdjczych oraz produktéw leczniczych.

Niektére z metod wykorzystywanych przez Pania w badaniach byty pionierskie w Polsce. Czy

moze je Pani krotko przedstawic¢?

Sa to metody zaproponowane przez profesora Luisa Domingo, z ktérym miatam mozliwo$¢
wspotpracowad w ramach przygotowania mojej rozprawy doktorskiej na Uniwersytecie w Walencji.
Teoria Molekularnej Gestosci Elektronowej (ang. Molecular Electron Density Theory — MEDT) opiera
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sie na zatozeniu, ze chociaz (zgodnie z Teoria Gestosci Elektronowej) rozktad gestosci elektronowej
w stanie stacjonarnym jest odpowiedzialny za chemiczne i fizyczne wlasciwosci molekularne,
to zdolno$¢ do zmiany gestosci elektronowej, a nie oddziatywania orbitali molekularnych, jest
odpowiedzialna za reaktywnos¢ molekularng. Dlatego tez reaktywno$¢ w chemii organicznej
nie moze by¢ scharakteryzowana ani przez energie statyczna, ani przez geometrie odpowiednich
punktéw krytycznych, ale przez Scista analize zmian molekularnej gestosci elektronowej wzdtuz
Sciezki reakcji oraz zmian w energiach wymaganych do osiagniecia geometrii stanu przejsciowego.

Pani badania wymagaty przetwarzania duzej ilosci danych i wielu obliczen. W jakim zakresie

zasoby oferowane przez Cyfronet okazaly sie pomocne?

Wiasciwie cata moja praca doktorska oparta jest na obliczeniach wykonanych na superkomputerze
Prometheus, zlokalizowanym w ACK Cyfronet AGH. Jak juz wspominatam, prowadzitam réwniez
teoretyczne badania z zastosowaniem Teorii Molekularnej Gestosci Elektronowej, ktéra taczy
w sobie Teorie Gestoéci Elektronowej oraz Teorie Ewolucji Wiazania (ang. Bonding Evolution
Theory — BET). Obliczenia te nie bylyby mozliwe bez pomocy i zaangazowania pracownikéw
Cyfronetu, ktérym chciatabym serdecznie podziekowac.

Jakiej porady udzielitaby Pani mfodym naukowcom, ktérzy zaczynaja studia doktoranckie?

Nie poddawajcie sie w dazeniach do celu, a ewentualne btedy czy potkniecia traktujcie jako cenne
lekcje. Korzystajcie z ofert wyjazdéw miedzynarodowych, wymian studenckich, wyjazdéw na
konferencje. Poznawajcie jak najwiecej inspirujacych ludzi i zawsze starajcie sie czego$ od nich
nauczy¢. Badzcie otwarci na Swiat i na mozliwosci, ktére sa w Waszym zasiegu.
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Etapy dekompozycji benzoesanu nitroetylu w swietle teorii Funkcji
Lokalizacji Elektronow (ELF)



