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Czy wiesz, ze niektore bakterie, wirusy i inne mikroorganizmy staja si¢ odporne na leki, ktorych
uzywamy do leczenia infekcji? Nazywa si¢ to opornoscig na $rodki przeciwdrobnoustrojowe (ang.
antimicrobial resistance, AMR). W 2019 roku AMR byta bezposrednio odpowiedzialna za 1,27 miliona
zgondw na $wiecie i przyczynita sie do 4,95 miliona zgonéw. Swiatowa Organizacja Zdrowia (ang.
World Health Organization, WHO) ostrzega, ze rosnace zagrozenie tym §wiatowym problemem moze
skutkowa¢ nawet 10 milionami zgonow rocznie do 2050 r., jesli nie zostana podjgte bardziej
zdecydowane dziatania.

Aby rozwigzac¢ ten problem, naukowcy poszukujg nowych sposobow walki z lekoopornoscia. Ciecze
jonowe (ILs) staly si¢ obiecujacymi kandydatami ze wzgledu na ich unikalne wlasciwosci
fizykochemiczne i niemal nieograniczone mozliwosci modyfikacji strukturalnych. Przy okoto
miliardzie mozliwych binarnych kombinacji kation-anion, stosowanie metod eksperymentalnych jest
kosztowne i czasochtonne, wigc naukowcy zwracaja si¢ do narzgdzi obliczeniowych, aby poméc w
badaniu wlasciwosci i potencjalnych zastosowan ILs. Modelowanie ilo§ciowej zaleznosci struktura-
aktywnos$¢ (ang. Quantitative Structure-Activity Relationships, QSAR) jest podejSciem obliczeniowym
stuzacym do przewidywania aktywnosci biologicznej i toksycznosci ILs w oparciu o ich budowe.
Poczatkowe badania w zakresie modelowania QSAR aktywnosci przeciwbakteryjnej ILs wykazaty, ze
moze si¢ ona znacznie rozni¢ w zalezno$ci od gatunku bakterii. Co wigcej, nie ma réwniez trendu w
cytotoksycznos$ci ILs — niektore z tych zwigzkoéw sa bezpieczne dla komorek ssakow, a inne szkodliwe.
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komorek), powszechnie stosowanej w projektowaniu farmaceutykow, do kontekstu projektowania
materiatow. Modelowanie QSAR zostanie zastosowane w celu zbadania wptywu struktury molekularne;j
ILs na ich mechanizmy antybakteryjne i cytotoksyczne, a takze margines bezpieczenstwa, wykazujac
wzajemne powigzania miedzy tymi dwoma mechanizmami. W rezultacie najbardziej obiecujace ILs
zostang zidentyfikowane poprzez wirtualne badania przesiewowe. Nastepnie zostanie przeprowadzona
eksperymentalna walidacja wybranych zwigzkow z uzyciem linii komorkowej ludzkich fibroblastow
skory (ang. Human Dermal Fibroblasts, HDF).
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Projekt PreComplL odpowiada na pilne zapotrzebowanie na nowe $rodki przeciwdrobnoustrojowe w
celu zwalczania AMR, co jest zgodne z priorytetami WHO. Zapewniajac ujednolicone ramy
obliczeniowe i ich eksperymentalng walidacje, projekt zwickszy praktyczne znaczenie podejs¢ QSAR i
utatwi rozwoj bezpiecznych, skutecznych srodkow przeciwbakteryjnych. Projekt stanowi ,,preludium”
do opracowania podejScia obliczeniowego do badan przesiewowych niecytotoksycznych,
antybakteryjnych ILs, ktore mogag by¢ wykorzystane w przysztosci do opracowania
przeciwdrobnoustrojowych powltok powierzchniowych chronigcych skoére przed bakteriami, np.
obecnymi na powierzchniach, takich jak blaty laboratoryjne podczas testow in vitro, lub w miejscach
publicznych, torujac réwniez drog¢ do ich optymalnego wykorzystania w innych zastosowaniach
biomedycznych.



