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W ostatnich latach w badaniach naukowych bardzo silnie zaznacza sie trend przewidywania z parametrow

strukturalnych zwigzku chemicznego jego wilasciwosci biologicznych i/lub fizykochemicznych. Taka analiza

nosi nazwe QSAR (ang. Quantitatiwe Structure - Activity Relationship) czyli badania ilosciowej zaleznosci mie-

dzy struktura chemiczna zwigzku a jego wtasciwosciami biologicznymi/fizykochemicznymi.

Wynikiem analizy QSAR jest
réwnanie, ktére moze byc uzy-
te, np. do oceny aktywnosci
biologicznej hipotetycznych
zwigzkéw przy zatozeniu, ze
mechanizm ich dziatania jest
taki sam. Takie podejscie do
badan jest bardzo korzystne
gdyz umozliwia: (1) ograni-
czenie ilosci syntetyzowanych
i poddawanych wstepnej
ocenie zwigzkow, (2) projek-
towanie zwiazkéw chemicz-
nych o najkorzystniejszych
parametrach
lub fizykochemicznych. Aby
otrzymac réwnania QSAR na-
lezy: (1) aktywnos¢ biologicz-
na wyrazi¢ ilosciowo, np. jako
ilos¢  (stezenie)
pewnej substancji wywotuja-
cg okreslong odpowiedzZ bio-
logiczng oraz (2) parametry
fizykochemiczne charaktery-
zujace ligandy wyrazi¢ w po-
staci liczbowej. W ten sposob
otrzymujemy tzw. deskryp-
tory, ktére opisuja rézne wia-
sciwosci czasteczek, np.: (1)
deskryptory elektronowe: mo-
ment dipolowy, polaryzowal-
nos$¢, energia HOMO i LUMO,
tadunek catkowity, stata Ham-
meta, efekt rezonansowy

biologicznych

minimalng
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i indukcyjny, (2) termodyna-
miczne: logP, refraktywnosc
molowa, (3) strukturalne: pole
powierzchni, objetos¢, liczba
wigzan rotujacych, parametr
Tafta (steryczny), hydrofobo-
wos¢ podstawnika, wigzania
(donor-akceptor)
oraz wiele innych deskrypto-
réw. Rzadko do opisu struktu-
ry zwiazku uzywa sie danych

wodorowe

spektroskopowych, np. liczb
falowych z widm w podczer-
wieni lub Ramana. Wynika
to z bardzo skomplikowane-
go obrazu struktury zwiazku
przedstawionej w postaci
widma z czesto kilkudziesie-
cioma pasmami o réznych
liczbach falowych. Chcac za-
stosowac
QSAR dane z widm nalezy:
(1) wybra¢ do analizy grupe
pojedynczych pasm przypi-
sanych wczeséniej okreslonym
drganiom czasteczki (co wia-
ze sie z czasochtonnym eta-
pem przypisywania pasm)
lub (2) zastosowac¢ analize
statystyczna (np. sktadowych
gtéwnych) celem uzyskania
pojedynczych parametréw

w badaniach

pozwalajagcych pordéwnac
widma badanych zwigzkdéw
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chemicznych lub zastosowac
deskryptory spektroskopowe
jak np. EVA (ominiety etap
przypisywania pasm). W pra-
cy przedstawiono szereg ba-
dan, w ktérych podejmowano
préby zastosowania danych
spektroskopowych do analizy
QSAR. Rezultaty tych badan
daty cze$ciowg odpowiedz
na pytania: (1) czy uzycie da-
nych spektralnych jest wy-
starczajace do opisu struktury
molekularnej zwigzkéow, (2)
czy mozliwe jest stworzenie
odpowiednich modeli staty-
stycznych  wykorzystujacych
dane spektroskopowe, ktére
okresdlajg zaleznosci miedzy
strukturg zwiazkéw a ich ak-
tywnoscig biologiczna.

Wprowadzenie
Metody badania
zaleznosci miedzy struktura
chemiczng zwigzkéw a ich

ilosciowej

wiasciwosciami
nymi (QSAR)
znalezieniu

biologicz-
polegaja na
odpowiednich
parametréw opisujacych wia-
fizykochemiczne
czasteczki i okresleniu za ich
pomocag przewidywanej ak-
tywnosci biologicznej tej cza-

sciwosci

steczki [1]. Prawdopodobnie
pierwszej préby powigzania
aktywnosci zwigzku z jego bu-
dowg dokonali Grum-Brown
i Faser w 1868 roku zaktada-
jac, ze aktywnos¢ biologiczna
zwigzku (@) jest funkcja jego
budowy chemicznej (c):

O =f(c)

Od tego ogdlnego wyrazenia
do rozwoju ilosciowej analizy
zaleznosci miedzy struktu-
ra a aktywnoscig zwiazkow
byta dluga droga poniewaz
niezbedne byto zdefiniowa-
nie odpowiednich pomiarow
okreslajacych aktywnos¢ bio-
logiczng , 0" oraz wihasciwych
funkcji matematycznych f”
i metod stuzacych do iloscio-
wego opisu struktury zwigzku
. 2]
dy analizy QSAR rozpoczeli
w 1964 roku Hansch i Fujita [3]
oraz Free i Wilson [4]. Obie
metody, metoda

i metoda Free-Wilson'a, uzy-

Nowoczesne meto-

Hansch'a

waja analizy regresji wielo-
krotnej, ale rézniag sie opisem
chemicznych.
Dzisiaj oprocz analizy regresji

wtasciwosci

wielokrotnej uzywa sie wielu



innych metod do opisu funk-
¢ji ,f” w rébwnaniu wyzej. S to
np. analiza sktadowych gtéw-
nych, metoda czastkowych
najmniejszyc
(PLS), analiza dyskryminacyj-
na i inne. Do opisu struktury

kwadratow

chemicznej zwiazku uzywa
sie réwniez réznych deskryp-
toréow [5]. Mozna je sklasy-
fikowac¢ jako: (1) wielkosci
eksperymentalne, takie jak
logP,,, (wspoétczynnik podzia-
tu w uktadzie oktanol/woda),
pK,/pK, dane spektroskopo-
we, (2) state podstawnikowe
(elektryczna,
steryczna), (3) parametry po-
chodzace z obliczen kwan-
towo-mechanicznych i

hydrofobowa,

mo-
delowania  molekularnego.

Natomiast typowym parame-

trem opisujgcym aktywnos¢
biologiczng sa: stezenie molo-
we zwigzku powodujace okre-
Slony efekt (np. LCsp), stata
wigzania, stata asocjacji, stata
inhibitora.

Mimo, ze analiza QSAR stano-
wi stosunkowo mioda dziedzi-
ne nauki, w ostatnich latach
nastapit jej gwattowny rozwaj.
Wynika to z faktu, iz metody te
znalazty powszechne zastoso-
wanie m.in. w przemystfach
farmaceutycznym i kosme-
tycznym jako podstawowe
zrédto informacji umozliwia-
jacych odkrycie nowych sub-
stancji o pozadanych wia-
$ciwosciach biologicznych
(lekéw, konserwantéow, de-
zynfekantéw). W trakcie ana-
lizy QSAR wyznaczane s3

wiasciwosci fizykochemiczne
zwigzkéw i ocena korelagji
zich aktywnoscia biologiczna.
W dalszej kolejnosci naste-
puje uszeregowanie zwigz-
kéw podobnych strukturalnie
z uwzglednieniem ich specy-
ficznych aktywnosci. Taki spo-
séb uporzadkowania pozwala
na tatwe wyznaczenie wspol-
nych fragmentéw struktury
przestrzennej, ktére odpowie-
dzialne sg za aktywnos¢ bio-
logiczna lub bezposrednio na
nig wptywaja. Stosujac meto-
dy statystyczne mozna ustalic
réwnanie wigzace okreslone
wiasciwosci fizykochemiczne
z aktywnoscig zwigzku. Row-
nania QSAR pozwalaja nie
tylko na ocene biologicznych

wiasciwosci nowych zwigz-

kow, ale réwniez s3 pomocne
przy podjeciu decyzji o ko-
niecznosci ich syntezy i/lub
przeprowadzeniu testéw bio-
logicznych. Dzieki temu ana-
liza QSAR zmniejsza ilos¢ nie-
potrzebnych syntez i badan
oraz pozwala na odkrycie no-
wych wiasciwosci zwigzkdw,
ktdre nie pasuja do wyznaczo-
nego réwnaniem trendu.

Przyktady zastosowan analizy
QSAR mozna bytoby diugo
mnozy¢ co potwierdzitoby, ze
jest to technika powszechnie
i z duzym sukcesem stoso-
wana w trakcie poszukiwania
zwigzkéw o okreslonych wia-
$ciwosciach biologicznych [6].
Na przyktad, Seward i wspotp.
bazujac na wspétczynnikach
podziatu lopP,, opracowali
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Rejestracja widm w podczerwieni oraz:

- przypisanie pasm odpowiednim drganiom czasteczki
- analiza statystyczna celem stworzenia odpowiednich
deskryptoréw do badan QSAR

~N
Wybor Wybér deskryptoréow
zwiazkéw do opisu struktury
Czy dane zwidm IR
sqg wystarczajqce?

A\ 4

Pomiar aktywnosci
biologicznej

-,

- aktywnos¢

Rys. 1. Schemat analizy QSAR z wykorzystaniem danych

autorski)

réwnania pozwalajace prze-
widzie¢ toksyczne witasciwo-
$ci mono- i dikarboksylowych
alifatycznych kwaséw oraz ich
soli sodowych w stosunku do
Tetrahymena Pyriformis  [7].
Smith i wspodtp. stworzyli mo-
del pozwalajacy przewidzie¢
toksyczno$¢ zwiazkéw feno-
lowych obecnych w dymie
papierosowym [8]. Metody
QSAR powszechnie stosowa-
ne sg podczas projektowania
lekéw przeciwnowotworo-
wych [9]. Watkins i wsp6tp. ba-
dajac czternascie pochodnych
kwasu cynamonowego o po-
tencjalnych  wiasciwosciach
odstraszajacych ptaki stwo-
rzyli
oparty na zaleznosciach mie-
dzy strukturg zwiazku a jego

matematyczny model

aktywnoscig biologiczna [10].
Wyniki tych prac moga po-
zwoli¢ na bardziej wydajne
i ekonomiczne poszukiwania
nowych zwigzkéw odstra-
szajacych ptaki i majacych
zastosowanie w rolnictwie,

sadownictwie i ogrodnictwie.

12

Zastosowanie metod ststystycznych do
ilosciowego opisu zaleznosci strukura -

WV

Sprawdzenie skutecznosci uzyskanego modelu
do przewidywania aktywnosci biologicznej
zwiazkow o nieznanych wiasciwosciach

W uzyskanym przez nich réw-
naniu struktura zwigzku opisy-
wana zostata czterema para-
metrami zaleznymi od zmian
w rozktadzie tadunku elek-
tronowego czasteczki, ktére
zostaty obliczone przy uzyciu
metod kwantowo-mechanicz-
nych. Narasimhana i wspotp.
stosujac analize QSAR badali
przeciwdrobnoustrojowe wta-
$ciwosci pochodnych kwasu
cynamonowego [11]. Wyko-
rzystali teoretyczne dane fizy-
kochemiczne do opisu struk-
tury zwigzkow. Sova i wspotp.
opracowali model pozwala-
jacy nakresli¢ droge syntezy
inhibitorow  dehydrogenazy
17B-hydroksysteroidowej na-
lezacych do pochodnych es-
tréw kwasu cynamonowego
[12]. Sunnerheim i wspotp. ba-
dali estry kwaséw benzoeso-
wych i cynamonowych jako
potencjalnych
stosowanych w zwalczaniu
szeliniaka sosnowego (Hylo-
bius abietis) [13]. Zastosowa-
nie analizy QSAR pozwolito

insektycydéw
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spektroskopowych (rysunek

wyodrebni¢ cechy zwigzkéw
jakimi powinny charaktery-
zowac sie skuteczne insekty-
cydy. Badania QSAR wykorzy-
stane zostaty do opracowania
syntezy nowych pochodnych
benzenosulfonamidu (BZS)
posiadajacych wiasciwosci
przeciwdrobnoustrojowe. Wy-
niki wskazuja, ze zwiekszenie
tadunku na atomach wodoru
H1 i H1’ (oznaczenia autoréow)
oraz jego zmniejszenie na
atomach N3 i O2 powoduje
wzrost aktywnosci pochod-
nych BZS w stosunku do Ba-
cillus subtilis oraz opornego
na metyciline Staphylococcus
aureus [14].

Zastosowanie metod spek-
troskopowych w analizie
QSAR

Stosunkowo rzadko do opisu
struktury zwigzku w bada-
niach QSAR stosuje sie dane

spektroskopowe  jakimi s3
liczby falowe pasm z widm
w podczerwieni lub rama-

nowskich. Wynika to przede

wszystkim z bardzo skom-
plikowanego obrazu
tury molekularnej czasteczki
przedstawionego w postaci

struk-

widma oscylacyjno-rotacyjne-
go. Chcac zastosowac uzyska-
ne dane spektroskopowe do
badan ,struktura-aktywnos¢”
mozna: (1) przypisa¢ pasma
odpowiednim drganiom cza-
steczki, lub (2)
metody statystyczne (np. ana-
lize sktadowych gtéwnych),
lub deskryptory bazujace na
wszystkich liczbach falowych
(lub z wybranego zakresu np.

daktyloskopowego)
stworzenia pojedyn-
czych parametréw opisuja-
cych
zwigzku na podstawie liczb fa-
lowych z widm (rys. 1). W ten
sposéb uzyskuje sie dwa réz-
ne podejscia do badan QSAR
z zastosowaniem danych

zastosowacd

obszaru
celem

strukture molekularng

spektroskopowych, tzn. moz-
na wykona¢ korelacje danych
opisujacych wiasciwosci bio-
logiczne zwiazku z liczbami
falowymi wybranych pojedyn-
czych pasm z widm lub z de-
skryptorami, ktére policzono
wykorzystujac szeroki zakres
liczb falowych. Wynikiem kon-
cowym analizy QSAR jest uzy-
skanie ilosciowych informagji
o zaleznosciach miedzy struk-
tura zwiazku a jego aktywno-
$cig biologiczna w postaci row-
Aby
sprawdzi¢ czy uzyskany model
pozwala przewidzie¢ witasci-
wosci biologiczne substangji

nan matematycznych.

nalezy sprawdzi¢ jego sku-
tecznos¢ wykorzystujac dane
zwigzkéw o znanych i niezna-
nych wiasciwosciach biologicz-
nych oraz poréwnac uzyskane
wyniki z tymi, kiedy do badan
QSAR zastosowano inne popu-
larne deskryptory (np. logP,,,).



Przyktadem zastosowan do
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badan ,struktura-aktywnos¢”
pojedynczych pasm z widm
w podczerwieni sg prace Cui
i wspét. [15]. Badali oni dzia-
fanie szeregu zwigzkéw za-
wierajacych grupe nitrozylo-
wa NO (np. Na,[Fe(CN)sNO],
K3[CrgCN)sNO] i inne) na
bakterie Clostridium sporoge-
nes. Ustalili, ze jedynie grupa
NO jest odpowiedzialna za
dziatanie bakteriostatyczne
zwigzku, podczas gdy pozo-
stata czes$¢ czasteczki nie ma
wptywu na rozwdj badanych
mikroorganizméw. Jedno-
czes$nie powigzali wtasciwo-
$ci  przeciwdrobnoustrojowe
proponowanych
z liczba falowg pasma pocho-
dzacego od drgania rozcigga-
jacego N-O w widmie w pod-
Zaproponowali
wykorzystanie liczby falowej

zwigzkow

czerwieni.
tego pasma jako ,wskaznika”
aktywnosci przeciwdrobno-
ustrojowej zwigzkéw o po-
dobnej budowie chemicznej
- wysoka liczba falowa pa-
sma drgania rozciggajacego
N-O moze by¢ wstepnym
wskaznikiem dobrych wia-
$ciwosci bakteriostatycznych
zwiazku zawierajacego taka
grupe. Pewne watpliwosci
moze budzi¢ fakt catkowite-
go zaniedbania przez auto-
réw wptywu pozostatej czesci
czasteczki na rozktad tadunku
elektronowego w grupie N-O,
a wiec réwniez na liczbe fa-
lowa drgania pasma ,wskaz-
nikowego”. Z drugiej strony,
istnieje  szereg publikacji,
w ktérych przeprowadzona
analiza statystyczna wykazata
istnienie istotnych korelacji
miedzy pojedynczymi wy-
branymi pasmami z widm
w podczerwieni zwigzkéw

chemicznych a parametrami
strukturalnymi takimi jak sta-
fe podstawnikowe Hammeta
[16] czy parametrem Tafta
[17] lub parametrami jonéw
metali (w przypadku zwiaz-
kow kompleksowych) [18].
Oznacza to, ze wybér poje-
dynczych pasm z widm IR
do analizy ,struktura-aktyw-
nos¢” w pewnych przypad-
kach moze by¢ uzasadniony,
ale musi by¢ poprzedzony
czasochtonnym procesem
przypisywania pasm z widm
odpowiednim drganiom cza-
steczki.
pracach réwniez wykorzystat
pojedyncze pasma z widm

Pinovka w swoich

w podczerwieni i ramanow-
skich do badania zaleznosci
miedzy strukturg wybranych
izoflawonow, kumaryn i ben-
zoksazoliaich wiasciwosciami
receptorowymi (wzgledem
receptora ER-B) [19]. Udato
mu sie zidentyfikowaé pasma
z widm badanych zwiazkdw,
ktére korelujg z parametrami
okredlajacymi site wiagzania
z receptorem. Wyniki analizy
statystycznej wskazywaty, ze
sita wigzania receptora wyraz-
nie zalezy od gestosci elektro-
nowej uktadu wigzan m.

Zastosowanie w analizie QSAR
deskryptoréw, ktére opieraja
sie na wiekszej liczbie pasm
z widm (np. z zakresu obszaru
daktyloskopowego), pozwala
poming¢ etap analizy widm
i przypisywania pasm. Pierw-
szy tego typu spektroskopo-
wy deskryptor bazujacy na
liczbach falowych z widm IR
lub Ramana zaproponowa-
li Turner i wspotp., tzw. de-
skryptor EVA, ktéry z dobrym
rezultatem zastosowali w ba-
daniach specyficznych wtasci-
wosci steroidéw [20-22]:

20?2

(x - fi)z]

Poszczegdblne symbole ozna-
czaja: f, — liczba falowa i-te-
go drgania normalnego, o -
wspétczynnik krzywej Gaussa
opisujacej ksztatt pasma (staty
dla catego widma). Pierwszym
etapem badan jest uzyskanie
obliczeniowych widm w pod-
(lub
skich) najczesciej w zakresie
0-4000 cm'. Nastepnie dla
kazdego pasma o okreslonej
liczbie falowej liczy sie de-
skryptor EVA na podstawie
powyzszego wzoru. Oblicze-
nia wykonuje sie dla kazdej
liczby falowej z widm wybra-

czerwieni ramanow-

nych zwigzkéw, a nastepnie
tworzy sie macierz gdzie rze-
dami sg wybrane do badan
zwigzki a kolumnami poli-
czone deskryptory EVA w ilo-
$ciach 4000/L (gdzie L to tzw.
Jrozdzielczos¢’,
falowych dla ktérych liczone
sq deskryptory EVA). Dane
takie poddawane sa anali-
zie statystycznej, najczesciej
wielokrotnej regresji liniowej

zakres liczb

z uzyciem metody najmniej-
szych kwadratéw (PLS, ang.
Partial Least Squares). Zwykle
liczba pasm obecnych w wid-
mach jest inna dla réznych
zwigzkoéw, z wyjatkiem tych
o jednakowej liczbie atomoéw
(liczba drgan normalnych dla
nieliniowej czasteczki N-ato-
mowej jest rowna 3N-6, a dla
czasteczki liniowej 3N-5). Dla-
tego trudno jest oceni¢, ktére
pasma powinny by¢ wybrane
i porbwnywane miedzy soba
jeslimamy do czynienia zwid-
mami kilku lub wiekszej ilosci
zwigzkéw. Uzycie deskrypto-
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ru EVA pozwala wykorzystac
w analizie QSAR jednakowa
dla wszystkich analizowanych
zwigzkéw liczbe parametréw
(w ilosci 4000/L) obliczonych
na podstawie ustalonych za-
liczb falowych (L).
Liczne badania wykazaty, ze
EVA moze by¢ z duzym po-
wodzeniem uzyta w analizie
QSAR réznych strukturalnie
klas zwigzkéw chemicznych
posiadajacych odmienne wia-
sciwosci biologiczne [23, 24].
Badania nad wykorzystaniem
informacji jakie niosa widma

kreséw

w podczerwieni w analizie
QSAR badali réwniez Benigni
i wspotp. Przeprowadzili ana-
lize QSAR na 91 zwiazkach
wykorzystujac pasma obecne
w widmach FT-IR w zakresie
1500-600 cm™' rejestrowane
dla préb w stanie gazowym
[25]. Stosujac analize skfado-
wych gtéwnych poréwnywali
uzyskane wyniki analizy QSAR
z osiggnietymi wczes$niej gdy
do badan wykorzystane zo-
staly inne niz spektroskopowe
deskryptory opisujace struk-
ture zwiazku. Tylko w jednym
przypadku uzyskano lepsze
korelacje spektro-
skopowymi
a aktywnoscia biologiczna,
niz miato to miejsce w przy-
padku korelacji z pozostaty-
mi deskryptorami. Wedtug
autoréow widma IR nie moga
by¢ jedynym Zrédtem opisu
struktury zwiazku w analizie
QSAR, a do uzyskania dobrych
modeli QSAR powinny by¢

miedzy
deskryptorami

stosowane takie strukturalne
deskryptory, ktére w wiek-
szym stopniu odzwierciedlaja
mechanizm biologicznego
dziatania zwiazkéw. Poprzed-
nie badania przeprowadzone
przez tych samych autoréw na
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grupie 121 réznych struktural-
nie zwigzkéw wykazaty brak
wyraznych korelacji pomie-
dzy danymi z eksperymental-
nych widm w podczerwieni
a innymi zwykle stosowany-
mi deskryptorami (takimi jak
logP,,, refraktywnos¢ molo-
wa, energia orbitalu HOMO,
logPou
Wedtug autoréw informacje
o strukturze zwigzku jakie
odzwierciedla widmo w pod-
czerwieni s3 odmienne niz
opisuja to wybrane do badan
deskryptory strukturalne [26].
Benigni i wspdtp. badali row-
niez zastosowanie danych
zwidm w podczerwieni do po-

polaryzowalnos¢).

dziatu wybranych zwiazkéw
chemicznych na grupy, ktére
wykazuja rézny mechanizm
dziatania toksycznego w sro-
dowisku wodnym. Liczby fa-
lowe z widm w podczerwieni
poddawane byly analizie skta-
dowych gtéwnych, nastepnie
uwzgledniano 10 pierwszych
sktadowych w analizie staty-
stycznej z danymi biologicz-
nymi opisujgcymi toksycznosc
zwigzkéw. | tym razem dane
spektroskopowe okazaty sie
niewystarczajagcym parame-
trem do podziatu zwigzkéw
na grupy o réznej aktywnosci
biologicznej.

Whioski

Przedstawione wyniki badan
wskazujg, ze w niektérych
przypadkach udato sie z du-
zym sukcesem zastosowacd
spektroskopowe deskryptory
w analizie QSAR (liczby falo-
we pojedynczych pasm lub
policzone deskryptory np.
na podstawie analizy sktado-
wych gtéwnych). Szczegodlnie
dobrze dopasowane mode-
le QSAR otrzymano stosujac
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deskryptor EVA. Pozwala on
poréwnac poszczegdlne za-
kresy widm réznych zwigzkow
(okreslone parametrem L) bez

koniecznosci  przypisywania
pasm drganiom czasteczki.
Wykazano réwniez wysoka
korelacje tego deskryptoru
z innymi popularnie stoso-
wanymi w analizie QSAR pa-
rametrami
Jednak brak wyraznych ko-

relacji miedzy parametrami

strukturalnymi.

spektroskopowymi a danymi
biologicznymi, ktére zostaty
opisane w innych pracach,
nasuwa pytanie: w jakich
przypadkach lepsze do ana-
lizy QSAR s3 deskryptory
oparte na danych spektrosko-
powych a kiedy nalezy stoso-
wac inne desktyptory? Praw-
dopodobnie wtedy mozliwe
jest zastosowanie do badan
QSAR widm IR i Ramana jeze-
li zmiany we witasciwosciach
biologicznych réznych zwiaz-
kow odzwierciedlane sg zmia-
na potozenia pewnych pasm
w widmach. Poniewaz widma
w podczerwieni stanowig uni-
kalny zapis struktury zwiaz-
ku (szczegodlnie dotyczy to
daktyloskopowego
widma) stanowig znakomite
zrédto danych analitycznych
do analizy QSAR. Z tego tez
powodu budza ciagte zain-
teresowanie wielu o$rodkow

zakresu

naukowych zajmujacych sie
poszukiwaniem
nich deskryptoréw do opisu
struktury zwigzku w bada-

odpowied-

niach QSAR. Problem stanowi
odpowiednie przygotowanie
danych z widm w podczer-
wieni aby mogtly mie¢ one
zastosowanie w badaniach
ilosciowych zaleznosci mie-
dzy strukturg zwigzkow a ich
aktywnoscia biologiczna.
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