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W niniejszej pracy przedstawiono wyniki badan zaleznodci struktura - aktywnosé
266 nowych chlorkéw bis-imidazoliowych, na ktére skladaty sie dwie grupy zwigzkow:
140 chlorkéw 3,3’-(a,@-dioksaalkan)bis(1-alkiloimidazoliowych) oraz 126 chlorkéw
a,@-bis[(alkan)imidazol-1-yl-3-alkoksymetylowych]. Dla zwigzkéw tych okreslono
najpierw minimalne stezenie bakteriostatyczne (MIC) wzgledem szczepdw: Staphylococcus
aureus, Klebsiella pneumoniae, Pseudomonas aeruginosa, Escherichia coli, Enterococcus
faecalis oraz Candida albicans. W celu przeprowadzenia analizy SAR utworzono
tabelaryczny system informacyjny, w ktérym badane zwigzki opisano za pomocg atrybutéw
warunkowych charakteryzujacych strukture i ich wihasciwosci powierzchniowe (dhugosé
tacznika n, rodzaj podstawnika R, krytyczne stezenie micelarne, napigcie powierzchniowe
w punkcie CMC, nadmiar powierzchniowy, powierzchni¢ zajmowana przez jedng
czasteczke zwigzku powierzchniowo czynnego oraz energie swobodng adsorpcji
czasteczki). Atrybutem decyzyjnym klasyfikujagcym zwigzki byla wartos¢ MIC wobec
Staphylococcus aureus. W analizie SAR zastosowano nowe narzedzie, metode DRSA,
oparta o teorig zbioréw przyblizonych. Parametrem na podstawie ktérego zostal
skonstruowany ranking atrybutéw warunkowych (wplyw atrybutéw na poprawnosé
klasyfikacji obiektow) byt bayesowski wspdlczynnik konfirmacji s. Wygenerowano reguly
decyzyjne przedstawiajace najistotniejsze zaleznosci miedzy opisem zwigzkoéw
chemicznych (obiektéw), ich wiasciwodciami powierzchniowymi i minimalnym stezeniem
hamujacym (MIC). Otrzymane reguly decyzyjne oraz atrybuty warunkowe z wysokimi
wsp6lczynnikami konfirmacji s stanowig cenne wskazéwki w planowaniu syntezy nowych
zwiazkéw chemicznych o potencjalnie wysokiej aktywnosci przeciwdrobnoustrojowe;j.
Reguly decyzyjne prezentuja przedziaty wartosci cech zwigzkow, ktore nalezy uwzgledni¢

w syntezie nowych aktywnych przeciwdrobnoustrojowo chlorkéw bis-imidazoliowych.
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Abstract

This dissertation presents the results of studies of the structure activity relationship of 266
new bis-imidazolium chlorides, which consisted of two groups of compounds: 140 3,3'-(a,0-
dioxaalkan)bis(1-alkylimidazolium) chlorides and 126 o, 0-bis-[(alkane)imidazol-1-yl-3-
alkoxymethyl] chlorides. For those compounds minimum bacteriostatic concentration (MIC)
against strains of Staphylococcus aureus, Klebsiella pneumoniae, Pseudomonas aeruginosa,
Escherichia coli, Enterococcus faecalis and Candida albicans was determined. In order to
perform the SAR analysis, tabular information system was formed, in which tested compounds
were described by means of condition attributes characterizing the structure and their surface
properties (spacer length n, the type of R substituent, the critical micelle concentration, the
surface tension at the point of CMC, the surface excess, the area occupied by one molecule of the
surfactant and the free energy of adsorption of molecules). Decision attribute, classifying
compounds, was the MIC values against Staphylococcus aureus strain. In SAR analysis a new
tool, DRSA. method based on rough set theory, was used. The parameter on the basis of which the
ranking condition attributes was constructed (attributes influence the correctness of the
classification of objects) is the Bayesian confirmation factor s. Decision rules, presenting the
most important relationships between the description of chemical compounds (objects) and their
surface properties, and the minimum inhibitory concentration (MIC), were generated. Obtained
decision rules and condition attributes with high confirmation coefficients are a valuable
guidance in the planning of the synthesis of new chemical compounds with potentially high
antimicrobial activity. Decision rules represent ranges of parameters of compounds to be included

in the synthesis of new antimicrobial active bis-imidazolium chlorides.
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