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Ciecze jonowe (CJ) to zwiazki chemiczne, ktére ogdlnie rzecz biorac mozna sklasyfikowaé jako sole. W odréznieniu
jednak od soli znanych z zycia codziennego (np. s6l kuchenna chlorek sodu), sa one ciekle w normalnych warunkach
pokojowych. Ta niezwykta cecha jest bezposrednio i silnie zwigzana z budowa chemiczna czasteczek CJ. W poréwnaniu do
“tradycyjnych” soli zbudowanych z matych i sferycznych jonéw, ktére mozna efektywnie upakowaé jeden obok drugiego
i w konsekwencji utworzy¢ ciato state, CJ zbudowane sa z drobin o wiele wigkszych i cechujacych znaczng asymetria.
Taka budowa przeszkadza jonom w tworzeniu regularnych i dobrze upakowanych skupisk czasteczek, co przeklada sig
na utworzenie fazy cieklej. Z powodu swojej nietypowej natury chemicznej, CJ wykazuja wiele ciekawych i uzytecznych
wlasciwosci w poréwnaniu zaréwno z klasycznymi solami nieorganicznymi, jak réwniez z tradycyjnymi rozpuszczalnikami
znanymi z chemii organicznej. Te wtasciwosci otwieraja mozliwosci wielu zastosowan w wielu dziedzinach nauki, ale
réwniez przemyshu. Szczegdlnie istotng cecha CJ jest ich nielotno§s¢ — faktycznie, CJ jako sole praktycznie nie paruja. Ta
wlasciwos¢ jest szczegdlnie istotna z punktu widzenia nowoczesnych, tj. ekologicznych, technologii chemicznych opartych
na czystych i ,,zielonych” procesach i materiatach. Dlatego tez, zastapienie przez CJ lotnych rozpuszczalnikéw organicznych
stosowanych w przemysle, moze w niedalekiej przysztosci wptynaé¢ na znaczaca poprawe ogélnie przyjetego wizerunku
chemii i przemystu chemicznego jako dziedzin zycia, ktére istotnie szkodza Srodowisku naturalnemu.

Inng kluczowa cecha CJ jest ich ogromna réznorodno$¢. Faktycznie, w chwili obecnej syntezowa¢ mozna niezliczone
liczby CJ rézniace si¢ migdzy sobg struktura chemiczng jondw. Nalezy jednak pamigtaé o tym, ze badania eksperymentalne
(syntezy, pomiary) sa na ogoét bardzo czasochtonne i drogie. Czynnik czasowy i ekonomiczny hamuja zatem w sposéb wy-
razny dalszy rozwdj chemii CJ i rozwiazan technologicznych z ich udzialem. Jest to bardzo niekorzystne réwniez z punktu
widzenia badan podstawowych, poniewaz dysponujac ogromna liczba danych na temat CJ, naukowcy oraz inzynierowie
mieliby mozliwo$¢ okres§lania wzajemnych zwiazkéw pomiedzy struktura chemiczng i sktadem CJ a ich najwazniejszymi
wlasciwosciami. Dysponujac z kolei taka wiedza, mogliby oni projektowaé CJ spelniajace okreSlone wymagania wyznaczo-
ne przez konkretne zastosowania.

Wspdtczesnie, takie projektowanie mozna wykonaé wykorzystujac zaréwno dostgp do szybkich maszyn obliczenio-
wych (wrgcz komputeréw osobistych), jak réwniez do osiagnig¢ chemii matematycznej i chemoinformatyki — wzglednie
nowych dziedzin chemii, korzystajacych w sposéb kolektywny z wielu narzedzi matematyki, statystyki oraz informatyki.
W szczegdlnosci ogromne zasoby danych (“big data”) eksperymentalnych na temat CJ przeprowadzonych i opublikowanych
od poczatku biezacego stulecia, mozna przetwarzaé stosujac nowoczesne techniki obliczeniowe zwane algorytmami ucza-
cymi. Celem takich dziatafi moze by¢ utworzenie iloSciowych zwiazkéw struktura-wtasciwos¢ (ang. quantitative structure-
property relationship, QSPR) dla CJ. Majac dane modele QSPR, pojawia si¢ mozliwo$¢ wykonywania tzw. eksperymentéw
,»in silico” w celu przeszukiwania ogromnych bibliotek struktur, ale réwniez w celu znalezienia odpowiednich Sciezek pro-
wadzenia rzeczywistych badan eksperymentalnych. Ze wzgledu na ztozono$¢ chemiczng CJ, bardzo wazne jest réwniez
poznanie, ktére aspekty ich struktury (rodzaj atoméw, topologia, geometria, rozktad tadunku czasteczek) determinuje ich
wlasciwosci w spos6b najistotniejszy.

Opracowanie i przetestowanie (wlaczajac w to weryfikacje eksperymentalng) serii nowych modeli QSPR dla kilku
wybranych istotnych wiasciwosci fizykochemicznych i termodynamicznych (na przyklad, temperatura topnienia, ggstosc,
lepko$¢, rozpuszczalno$¢ w wodzie) jest zasadniczym celem i praktycznym aspektem projektu. Badanie wptywu sposobu
przedstawienia struktury chemicznej réwniez stanowi kluczowy element podjetych badan, ktérego celem jest przede wszyst-
kim podjecie proby zblizenia si¢ do zrozumienia wtasciwosci CJ z punktu widzenia ich mikrostruktury, a w konsekwencji
przyspieszenie dalszego rozwoju nowych zastosowan CJ w wielu dziedzinach nauk czystych i stosowanych oraz przemystu.



