
Czy wiesz, że niektóre bakterie, wirusy i inne mikroorganizmy stają się odporne na leki, których 
używamy do leczenia infekcji? Nazywa się to opornością na środki przeciwdrobnoustrojowe (ang. 
antimicrobial resistance, AMR). W 2019 roku AMR była bezpośrednio odpowiedzialna za 1,27 miliona 
zgonów na świecie i przyczyniła się do 4,95 miliona zgonów. Światowa Organizacja Zdrowia (ang. 
World Health Organization, WHO) ostrzega, że rosnące zagrożenie tym światowym problemem może 
skutkować nawet 10 milionami zgonów rocznie do 2050 r., jeśli nie zostaną podjęte bardziej 
zdecydowane działania. 

Aby rozwiązać ten problem, naukowcy poszukują nowych sposobów walki z lekoopornością. Ciecze 
jonowe (ILs) stały się obiecującymi kandydatami ze względu na ich unikalne właściwości 
fizykochemiczne i niemal nieograniczone możliwości modyfikacji strukturalnych. Przy około 
miliardzie możliwych binarnych kombinacji kation-anion, stosowanie metod eksperymentalnych jest 
kosztowne i czasochłonne, więc naukowcy zwracają się do narzędzi obliczeniowych, aby pomóc w 
badaniu właściwości i potencjalnych zastosowań ILs. Modelowanie ilościowej zależności struktura-
aktywność (ang. Quantitative Structure-Activity Relationships, QSAR) jest podejściem obliczeniowym 
służącym do przewidywania aktywności biologicznej i toksyczności ILs w oparciu o ich budowę. 
Początkowe badania w zakresie modelowania QSAR aktywności przeciwbakteryjnej ILs wykazały, że 
może się ona znacznie różnić w zależności od gatunku bakterii. Co więcej, nie ma również trendu w 
cytotoksyczności ILs – niektóre z tych związków są bezpieczne dla komórek ssaków, a inne szkodliwe. 

Projekt PreCompIL odpowiada na dwa 
pytania badawcze: Czy metody 
obliczeniowe mogą wspierać proces 
projektowania niecytotoksycznych, 
antybakteryjnych ILs? W jaki sposób 
struktura molekularna ILs determinuje 
ich mechanizmy antybakteryjne i 
cytotoksyczne? Głównym celem projektu 
jest udowodnienie, że metody in silico 
mogą pomóc na etapie badań 
przesiewowych w procesie projektowania 
antybakteryjnych, niecytotoksycznych 
ILs. Badanie ma na celu obliczeniowe 
przeniesienie koncepcji marginesu 
bezpieczeństwa (tj. zakresu stężeń, w 
którym związek wykazuje maksymalne 
działanie bez szkody dla zdrowych 
komórek), powszechnie stosowanej w projektowaniu farmaceutyków, do kontekstu projektowania 
materiałów. Modelowanie QSAR zostanie zastosowane w celu zbadania wpływu struktury molekularnej 
ILs na ich mechanizmy antybakteryjne i cytotoksyczne, a także margines bezpieczeństwa, wykazując 
wzajemne powiązania między tymi dwoma mechanizmami. W rezultacie najbardziej obiecujące ILs 
zostaną zidentyfikowane poprzez wirtualne badania przesiewowe. Następnie zostanie przeprowadzona 
eksperymentalna walidacja wybranych związków z użyciem linii komórkowej ludzkich fibroblastów 
skóry (ang. Human Dermal Fibroblasts, HDF). 

Projekt PreCompIL odpowiada na pilne zapotrzebowanie na nowe środki przeciwdrobnoustrojowe w 
celu zwalczania AMR, co jest zgodne z priorytetami WHO. Zapewniając ujednolicone ramy 
obliczeniowe i ich eksperymentalną walidację, projekt zwiększy praktyczne znaczenie podejść QSAR i 
ułatwi rozwój bezpiecznych, skutecznych środków przeciwbakteryjnych. Projekt stanowi „preludium” 
do opracowania podejścia obliczeniowego do badań przesiewowych niecytotoksycznych, 
antybakteryjnych ILs, które mogą być wykorzystane w przyszłości do opracowania 
przeciwdrobnoustrojowych powłok powierzchniowych chroniących skórę przed bakteriami, np. 
obecnymi na powierzchniach, takich jak blaty laboratoryjne podczas testów in vitro, lub w miejscach 
publicznych, torując również drogę do ich optymalnego wykorzystania w innych zastosowaniach 
biomedycznych. 
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