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1. Imie i nazwisko
Joanna Guziatowska-Tic
Poprzednie nazwisko: Guzialowska

2. Posiadane dyplomy i stopnie naukowe

2004 Magister inZynier inzynierii $rodowiska
Politechnika Opolska, Wydzial Mechaniczny
Praca magisterska pod tytutem: . Badanie nieréwnomiernosci przephvwu ciepta w
przestrzeni migdzyrurowej wymiennika”. Promotor; prof. dr hab. inz. Roman
Ulbrich.

2008 Doktor nauk technicznych w dyscyplinie budowa i eksploatacja maszyn
Politechnika Opolska, Wydzial Mechaniczny
Rozprawa doktorska pod tytutem: . Badanie przeplywu micszaniny gaz-ciecz w
wymienniku z przegrodami”. Promotor: prof. dr hab. inz. Roman Ulbrich,
recenzenci: prof. dr hab. inz. Stanistaw Witczak, prof. dr hab. inz. Teodor
Skiepko.

2011 Studia podyplomowe z chemii i chemii srodowiska
Uniwersytet Wroctawski, Wydzial Chemii

3. Informacje o dotychczasowym zatrudnienin w jednostkach naukowych
2008-2010  Asystent w Katedrze Inzynierii Srodowiska, Wydzial Mechaniczny.

Politechnika Opolska.
2010-obecnie Adiunkt w Katedrze Inzynierii Srodowiska, Wydzial Mechaniczny.,
Politechnika Opolska.

4. Wskazanie osiagniecia naukowego

4.1. Tytul osiagniccia naukowego

Jako osiagniecie naukowe. wynikajace z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o
stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach 1 tytule w zakresie sztuki (Dz. U, nr
65. poz. 395 wraz z pozn. zm.), wskazujg cykl jedenastu publikacji powiazanych tematycznie
zatytulowany: ,,Ocena wplywu proekologicznych produktéow na $rodowisko przy
wykorzystaniu badan eksperymentalnych oraz ilosciowej zaleZnosci pomiedzy struktura
chemiczng i aktywnoscia biologiczna (QSAR)™.

4.2. Cykl publikacji

Osiggniecie wskazane do oceny w postepowaniu habilitacyjnym to cykl jedenastu artykulow,

opublikowanych w latach 2009-2018, dotyvczacych wphywu prockologicznych produktéw na

srodowisku przy wykorzystaniu réznych metod:

ON1. Wilhelm Jan Tic, Joanna Guzialowska. 2009, Nowoczesne rozpuszezalniki i
koalescenty farb i lakierow w $wietle wymagan REACH, Srodowisko i Rozwoj, 20, 55-
70. MNIiSW (2009): 2 pk.
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ON2. Wilhelm Jan Tic, Joanna Guzialowska-Tic, 2011, Badania nad technologia
wytwarzania katalizatoréw ckologicznego spalania ciezkich olejow opalowych, Zeszyty
Naukowe Politechniki Rzeszowskiej nr 276. Budownictwo i Inzynieria Srodowiska, 58
(4/11), 301-308. MNiSW (2011): 4 pkt.

ON3. Joanna Guzialowska-Tic. Wilhelm Jan Tic, 2012, Enviromentally-friendly solvents for
pants and varnishes in the light of REACH - swnthesis, toxicological and
ecotoxicological properties, Polish Journal of Environmental Studies, 21(5A), 419-424,

ON4. Joanna Guzialowska-Tic, Wilhelm Jan Tic, 2015, Toxicological and ecotoxicological
properties of an iron based combustion modifier for liquid fuels, Ecological chemistry
and engineering A, 22(2). 161-173. MNiSW (2015): 11 pkt.

ONS. Joanna Guzialowska-Tic, Wilhelm Jan Tic, 2015, The impact of an iron-based
combustion modifier of liquid fuels on the soil environment, Przemyst Chemiczny,
94(9), 1518-1520. IF (2015): 0,367; MNiSW (2015): 15 pkt.

ON6. Joanna Guzialowska-Tic, Wilhelm Jan Tic, 2016, Study on the Biodegradability of
Organometallic Modifier Used in Ligud Fuel Combustion, Polish Journal of
Environmental Studies, 25(4), 1515 - 1522. IF (2016): 0,793: MNiSW (2016): 15 pkt.

ON7. Joanna Guzialowska-Tie, 2017, The use of QSAR methods for determination of n-
octanol/water partition coefficient using the example of hydroxyester HE-1, E3S Web
of Conferences, 19, 02034. MNiSW (2017): 15 pkt.

ONS8. Joanna Guzialowska-Tic, 2017, The use of (QSAR methods to determine
physicochemical properties on the example of  3-hydroxy-2.2.4-
trimethylpentylisobutyrate, Przemyst Chemiczny, 96(8), 1673-1676. TF (2017): 0,399;
MNISW (2017): 15 pkt.

ONY. Joanna Guzialowska-Tic, Wilhelm Jan Tie, 2017, Effeet of an iron based modifier for
liquid fuels combustion on the aquatic environment, Journal of Cleaner Production, 165,
1197-1203. 1 IF (2017): 5,651; MNiSW (2017): 40 pkt.

ON10. Joanna Guzialowska-Tic, Wilhelm Jan Tie, 2018, Analysis of the adverse impact of
an iron-based combustion modifier for liquid fuels on human health, Journal of Cleaner
Production, 174, 1527-1533. IF (2017): 5,651; MMNi1SW (2017): 40 pkt.

ONI11. Joanna Guzialowska-Tic, 2018, Assessment of the impact of an iron-based modifier
for heating o1l combustion on the environment using the Vega in silico tool, Przemyst
Chemiczny, 97(9), 1474-1476. 1F (2017): 0,399; MM1SW (2017): 15 pkt.

Wyzej wymicnione publikacje stanowia jednotematyczny cykl, byly przyzotowywane
na z gory ustalony temat 1 ukazywaly si¢c w sposob cykliczny w latach 2009-2018. Jak
wykazano w dalszej czesci Autoreferatu, opisane w publikacjach badania. byly planowane jako
wieloetapowy program badawczy. Udzial wspolautorow w pracach wymienionych jako
osiggnigcie naukowe, zostal przedstawiony w oswiadczeniach znajdujgeych sie w zalaczniku
nr 4 do wniosku.
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4.3. Oméwienie celu naukowego
~4.3.1. Wprowadzenie

Dziatalnosé¢ przemystowa czlowieka czesto wplywa negatywnie na Srodowisko
naturalne. Nie zawsze udaje si¢ utrzymaé rownowage pomiedzy wprowadzanymi nowymi
technologiami a ochrong zasobow naturalnych. Szybki rozwdj techniki i zmiany. jakie
zachodzg we wspélczesnym $wiecie, w istotny sposob wplywaja na $rodowisko przyrodnicze.
Wymagane jest, aby rozwdj przemyslowy byl trwaly i zréwnowazony i nie powodowal
degradacji srodowiska przyrodniczego, a jednoczesnie umozliwial zaspokojenie potrzeb
obecnych i przyszlych pokolen (Tie, 2016).

Waznym aspektem wprowadzanym w dzialalnoéci przemyslowe] sg rozwiazania
proekologiczne sprzyjajace zachowaniu réwnowagi w przyrodzic. Rozwiazania te sa Scisle
zwigzane z przedsigwzigciami podejmowanymi przez przemys! w zakresie inzynierii
srodowiska. Czesto takimi rozwigzaniami sa dodatki/modyfikatory. kiore dodawane sa na
przykiad do paliw w celu ograniczenia emisji szkodliwych substanciji do atmosfery, badz nowe
produkty — substancje chemiczne, ktore sg bezpieczne dla srodowiska.

W zwigzku z wejsciem w zycie Rozporzadzenia REACH, producenci i importerzy
substancji chemicznych o tonazu powyzej 1 Mg/rok sa zobowigzani do sporzadzenia oceny
bezpieczenistwa chemicznego w ramach rejestracji produktu. Dokument taki ma na celu
okreslenie wplywu danej substancji chemiczne] na srodowisko oraz zdrowie czlowieka. W celu
sporzadzenia oceny bezpieczenstwa chemicznego produktu, niezbednym jest wykonanie badan
fizykochemicznych. toksykologicznych, ekotoksykologicznych i srodowiskowych (REACH,
2006). Niestety niektore z tych badan, zwlaszeza w przypadku substancji produkowanych lub
importowanych w duzym tonazu (powyzej 100 Mg/rok). przeprowadza sie na zwierzetach
doswiadczalnych. Najezgscicj, w przypadku oceny szkodliwych wlasciwodci, wykorzystuje sie
zwierzela doswiadczalne (szezury 1 myszy), ale takZze kroliki, $winki morskie i ryby, a w
rzadkich preypadkach takze ptaki (ECHA, 2012).

W celu ochrony zwierzat doswiadczalnych przed bolem i cierpieniem Parlament
Europejski uchwalil dyrektywe w sprawie ochrony zwierzat wykorzystywanych do celow
naukowych. Zgodnie z wytycznymi dyrektywy nalezy zredukowaé liczbe doswiadczen z
uzyciem zwierzat, tak aby obnizyé ich poziom bélu i cierpienia podczas wykonywanych badan
(Dyrektywa, 2010). W mysl nowej Dyrektywy, REACH naklada na rejestrujgcych obowiazek
ograniczenia badan z wykorzystaniem kregoweow do celow rejestracii produktéw, zalecajac
ich przeprowadzenie jedynic w ostatecznosei (Lilienblum et al.. 2008). W procesie oceny
zagrozen, w pierwszej kolejnosci nalezy zebra¢ i podda¢ analizie wszelkie istniejace dane
dotyczace substancji chemicznych i ich wplywu na srodowisko 1 zdrowie czlowicka. Nastepnie
nalezy wykryc¢ luki w danych, oraz rozwazy¢, czy moZna je zastapi¢ badaniami in vitro/ex vivo,
badz innymi alternatywnymi koncepcjami (rys. 1). Mozna rowniez wykorzysta¢ informacje
pochodzace z badan nad narazeniem ludzi, przewidywania w oparciu o informacje dostepne w
odniesieniu do substancji zblizonych pod wzgledem budowy (np. w drodze wykorzystania
podejscia przekrojowego™ lub _kategorii chemicznych™), jak rowniez przewidywania w
oparciu o wiarygodne obliczeniowe metody przewidywania, takie jak iloéciowe zaleznosci
struktura-aktywnosé (Q5AR) (Patel et al., 2014).
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W wielu doniesiemach literaturowych autorzy opisuja wykorzystanie metod QSAR do
oceny wplywu substancji chemicznych na érodowisko oraz zdrowie czlowieka. Sa to modele
teoretyczne, sluzace do jakosciowego lub ilodciowego prognozowania whasciwosci
fizykochemicznych, biologicznych (np. toksykologicznych i ekotoksykologicznych) i losow
danego zwigzku w drodowisku, na podstawie znajomoscei jego struktury chemicznej. W celu
okreslenia wlasciwosci danej substancji chemicznej, nalezy oceni¢ wiarygodno$é wybranego
modelu QSAR oraz sprawdzic, czy badana substancja miesci sic w dziedzinie zastosowania
danego modelu, tak aby uzyska¢ wiarygodna prognoze. Bardzo wainym elementem w
modelowaniu QSAR, jest dobrze zidentyfikowana strukitura substancji chemicznej. W
przypadku substancji wieloskladnikowe] nalezy zidentyfikowaé wszystkie jej skladniki, jak i
rowniez uwzgledni¢ wszystkie zanieczyszezenia 1 dodatki. Jezeli wystepuja trwale produkty
przemiany danej substancji, to nalezy je rowniez zidentyfikowaé. 7 reguly wymagane jest
odpowiednie przedstawienie struktury substancji chemicznej, a w razie koniecznosci nalezy
rowniez uwzglednié stereochemig.

Eliminowanis
nmiepoirzebnych badaf na
rwierzetach

FTUPOWanN] T
E-;Tbism ;1]1:‘ ) Podejscie opartz
i 'iu:']i-e Modele (Q)SAR nd cigzarzs

 HOGEROE doweodn
przekrojowe

Metody i vitre

Rysunek |. Strategie eliminowania niepotrzebnyeh badan na zwierzgtach na podstawie (Guzialowska-Tic,

2016)

7Z roku na rok widaé coraz wicksze zainteresowanie metodami QSAR
wykorzystywanymi do okreslania wlasciwosci toksykologicznvch i ekotoksykologicznych w
ramach rejestrac)i produkiu. £ ostatnich danych pochodzacych ze strony Europejskie) Agencji
Chemikaliow, wynika ze z przeanalizowanych 6290 substancji. dla punktow koncowych
dotyczacych badan na kregowcach, prawie 34% substanc)l zawlera przynajmniej jedna
informacje dotyczaca badanych wiasciwosci uzyskana przy wykorzystaniu metod QSAR
(ECHA, 2017).

W celu utatwienia dostepu do metod QSAR, istnieje wiele ogdlnie dostepnvch
oprogramowan do  okreslenia  wlasciwosei  fizykochemicznych,  toksykologicznych,
ekotoksykologicznych oraz srodowiskowych substancji chemicznych. W tabelach 1 1 2
przedstawiono  dostepne  oprogramowania wykorzystywane do oceny wlasciwosci
fizvkochemicznych, toksykologicznych, ekotoksykologicznych oraz srodowiskowych, ktore
zgodnie z rozporzadzeniem REACH oraz w zaleznosci od tonazu produkowanej badz
importowanej substancji sa niezbedne do zbadania, w celu rejestracji produktu (ANTARES,
2011).



dr inz. Joanna Guzialowska-Tic Zalgeznik 2a

Tubela I. Przeglgd dostepnego oprogramowania do okreslania wlasciwosci fizvkochemicznych
i toksykologicznveh substancii, bez uzvcia metod eksperymentalnych wg (ANTARES, 2011)

Badane wlasciwosci Oprogramowania

Wilaseciwodei izykochemiczne

Temperatura topnienia/krzepniecia EPI Suite
Temperatura wrzenia Epi Suite, SPARC
Grestosc wzgledna TEST:
Preznosé par Epi Suite, SPARC
Napigcie powierzchniowe P i
Rozpuszezalnosé w wodzie EPl Suite, OSIRIS, SPARC, T.ES.T.,
VCCLAB
Wspolezynnik podzialu n-oktanol/woda ToxPredict, VEGA, Epi Suite, SPARC,
VCCLAB
Temperatura zaptonu TES.T.
| Stafa dysocjac]i ToxPredict, Epi Suite, VCCLAB, SPARC
| Lepkosé ) T.ESTE
Wiasciwosci toksykologiczne
Draznigce lub #race dziatanie na skorg ToxTree. BfR-DSS ]
Dzialanic drazniace na oczy ToxTree, BIR-DSS

_  VEGA,CAESAR. |
Mutagennosé: badanie mutacji genowych u bakterii in | VEGA, CAESAR, OSIRIS, Lazar,
viiro ToxTree, TES.T.
Test mutacji genowych w komorkach ssakéw in vitro | ToxPredict
T::rxtr'o._ae

Dziatanie uczulajace na skore

Badanie mutagennosci in vive

Toksvezno$é ostra: badanie przy nararenin przez | TES.T.
drogi pokarmowe

Toksyeznosé ostra przez inhalacje brak
Toksycznosé dawki powtdrzonej (28 dni) Lazar
Toksyeznos¢ reprodukeyjna | IST, VEGA, OSIRIS. CAESAR

(cena zachowania toksykokinetyeznego substancji ToxPredict, Althotas Virtual Laboratory,
IndusChemFate, PBPK/MEGen
Kancerogennosé ToxPredict, VEGA, CAESAR, Lazar,
OncoLogic, Toxtree, OSIRIS

Oproécz ogolnie dostgpnych oprogramowan przedstawionych w tabelach 1 1 2, rowniez
Europejska Agencja Chemikaliow udostepnia na swoje] sironie narzedzie OECD QSAR
Toolbox. Narzedzie to moze poshuzy¢ do uzupehienia danych dotyczacych toksveznoscr 1
ekotoksyeznoscei, ktore sa potrzebne na etapie oceny zagroZen zwigzanych ze stosowaniem
substanc)i chemicznych (Dimitrov 1 inni, 2016).

Mays 1 nni, przedstawili w swoje] pracy wyniki ankiety przeprowadzonej wsrod
pracownikéw akademickich, urzednikow oraz pracownikiw przedsiebiorstw  dotyezace)
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korzysci i barier w stosowaniu metod QSAR w systemie REACH. 7 analizy danych
przedstawionych w ankiecie wynika, Ze najchetnie] stosowanymi narzedziami QSAR sa OECD
QSAR Toolbox, EPISuite oraz CAESAR. W przypadku wiasnosei fizyko-chemicznych
najezgseic) metody QSAR wykorzystuje sie do okreslenia wspélezynnika podziatlu n-
oktanol/woda. Dla oceny wiasciwosci toksykologicznych metody te najezesciej stosuje si¢ do
okreslenia mutagennosci, kancerogennosci oraz teratogennosci. Dla losu substancji w
srodowisku najezesciej wykorzystuje sig metody QSAR dla okreslania toksycznodci ostrej dla
rozwiclitek oraz toksycznosei dla ryb. Natomiast w przypadku badan ekotoksykologicznych
metody QSAR stosowane sa do okreslania stopnia bioakumulacji oraz rozkladu (Mays i inni,
2012).

Tahela 2. Preeglad dostgpnego oprogramowania do okreslania wiasciwosci ekotoksykologiczrveh
i srodowiskowyeh substancyi, bez uzycia metod eksperymentalnyeh we (ANTARES. 2011)

Wlasciwosci ekotoksykologiczne _
Badanie  toksycznosci  krotkoterminowej  na | Demetra, EP] Suite,. TES.T.
bezkregowceach (rozwielitki)

Badanie zahamowania wzrostu rtoslin - wodnyeh | EPI Suite

(preferowane glony) ~

Badanic toksycznosci krotkookresowej na rybach ToxPredict, VEGA, Demetra, EP1 Suite,
Lazar, T.ES.T.

Osad czynny, badanie hamowania oddychania EEPI Suite -

Badanie dlugotrwale] toksycznosci bezkregowcedw | EPI Suite

(preferowana rozwielitka)

' Badanie toksycznosci przedhuzonej na rybach EPI Suite
Toksycznodt krotkoterminowa dla bezkregsowedw EPI Suite, Demetra
Toksycznodé kritkotrwala dla roslin EPI Suite ;
Wiasciwoscei Srodowiskowe
Latwa biodegradowalnosé EPI Suite, ToxPredict, VEGA, CRAFT
Testy symulacyjne gleby EPI Suite .
Abiotyczna degradacja. EPI Suite
Hydroliza jako funkcja pH EF1 Suite, SPARC
Identyfikacja produktéow degradacji BiotS, UM-BBD Pathway Prediction
System, CRAFT
Badanie przesiewowe / desorpeji EPI Suite, BASL4
Bioakumulacja w gatunkach wodnych, preferowane | VEGA, EPI Suite. CAESAR, Fish Model,
rvby TAOBAC model, TES.T.

Dalsze informacje na temat losow w érodowisku 1 | EPI Suite

zachowania substancji

W literaturze dostepnych jest wiele doniesien opisujacych zastosowanie metod QSAR
dla okreslenia wspolczynnika biokoncentracji, genotoksycznosci, a takze toksycznosei dla ryb
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1 rozwielitek. Miedzy innymi Petoumenou i inni (2015) oraz Gissi i inni (2015) do okreslenia
wspoltczynnika biokoncentracji (BCF) wykorzystali platformy VEGA oraz T.E.S.T. Wedebve
1 inni (2015) przy wykorzystaniu metod QSAR przebadali prawie 71 tysiecy substancji w
kierunku oceny genotoksycznosci kancerogennej, mutagennosci oraz  toksycznosci
rozwojowej. Wyniki badan wplywu toksycznosci substancji chemicznych na rozwielitki i ryby.
przy wykorzystaniu ilosciowej zaleimosci pomigdzy struktura chemiczng i aktywnoscia
biologiczna. opisali w swoich pracach: Cassani i inni (2013), Petrescu i inni (2015), Cappelli i
inni (2013), Golbamaki 1 inni (2014).

Analiza doniesien literaturowych wskazuje jednak, ze zgodnosé pomiedzy wynikami
badan eksperymentalnych a tymi pochodzacymi z metod QSAR nie zawsze jest zadawalajaca.
Zgodnosé ta zalezy przede wszystkim od poprawnie dobranego modelu i deskryptora.

4.3.2. Cel naukowy

Pomimo rosnacej popularnosci wykorzystania metod QSAR do okreslania wplywu
substancji chemicznych na srodowisko oraz zdrowie czlowieka, dominuja jednak publikacje
opisujgce grupy zwigzkow o podobnej budowie, dla ktorych analizowane sa tylko pojedyncze
wlasciwosci fizykochemiczne. toksykologiczne, ekologiczne i érodowiskowe. W dalszym
ciggu wyniki pochodzgce z metod QSAR stosowane sg jako wsparcie w grupowaniu substancji,
podejsciu przekrojowym oraz w podejsciu opartym na cigzarze dowodu, a takze jako
uzupelnianie informacji o substancji. Miedzy innymi z pracy Wedebye i inni (2015) wynika, e
metody QSAR w przypadku genotoksycznego dzialania rakotwoérczego, mutagennodei i
toksycznosci rozwojowej moga byé stosowane jedynie w kombinacji z wynikami badan
cksperymentalnych (na zwierzetach) i innymi informacji dostgpnymi w literaturze. Niskie
zaintercsowanic metodami QSAR, wiaze si¢ z tym iz metody te daja najlepsze rezultaty w
przypadku  zwiazkow o prostych strukturach, natomiast w przypadku substancji
wiclkoskladnikowych i takich, kiore zawieraja duzo zanieczyszezen metody te nie do korica sie
sprawdzaja.

Dlatego tez, zasadniczym celem naukowym cyklu publikacji. bedacym osiggnieciem
naukowym wskazanym do oceny w postepowaniu habilitacyjnym, jest ocena mozliwosci
zastosowania metod ilosciowej zaleznodci pomiedzy struktura chemiczna a aktywnoscia
biologiczna, na przykladzie dwoch wybranveh produktow:

a) izomaslanu  3-hydroksy-2.2 4-trimetylopentylu  (Hydroksyestru  HE-1) -
proekologicznego dodatku do farb i lakierow,

b) dodatku zelazowego spalania paliw cieklych — jako przykiad substancji
wielosktadnikowej, stanowigcego mieszanine czterech skladnikow.

Dla realizacji opisanego powyze] celu naukowego. przeprowadzono wicloletnic badania, ktdre
mozna podzielié na trzy etapy:

1. Synteza Hydroksyestru HE-1 [ONI1, ON3] oraz dodatku Zclazowego spalania paliw
cicklych [ON2] oraz ocena ich inmowacyjnosci 1 proekologicznosci w stosunku do
obecnych na rynku produktow.

2. Wykonanie 1 analiza wynikéw badan fizykochemicznych, toksvkologicznych.
ckotoksykologicznych i srodowiskowych dla Hydroksyestru HE-1 JONI1, ON3, ONS8] i
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dodatku zelazowego spalania paliw cieklych [ON4, ON5, ON6, ON9, ON10] celem
okreslenia ich wplywu na $rodowisko 1 zdrowie czlowieka.

3. Ocena mozliwosci zastosowania metod QSAR do okredlenia wplywu IHydroksyestru
HE-1 [ON7, ON8] i dodatku zelazowego spalania paliw cieklych na srodowisko i
zdrowie czfowieka [ON11] w celu zastapienia badan na zwierzetach.

4.4. Omoéwienie wynikéw badan
4.4.1. Synteza proekologicznych produktow
Hydroksyester HE-1

Hydroksyester HE-1 zostal otrzymany z izobutanalu w sekwencji reakeji chemicznych,
w ktore) aldehyd izomaslowy (izobutanal) stanowi podstawowy surowiec w procesie
kondensacji aldolowej z nastgpcza reakeja Cannizaro i Tiszezenki, zgodnie z reakeja (1):

ok f
2 o — - o (1)
T H— HO
aldelyd raobuty oy OH

S-hydroksy-2.2 4-tnmety lopentanal teontslan 3-hvdroksy
2.2 A-tmmenviopenty e

{Hvdroksyester HE-1)

Hydroksyester HE-1 stanowi hydrofobowy rozpuszczalnik organiczny, ktorego
gléwnym  kierunkiem  wykorzystania jest funkcja  koalescenta w  recepturach
wodorozcienczalnych farb  architektonicznych 1 jest alternatyws dla toksyeznych
rozpuszezalnikow 1 koalescentow stosowanych w produkeji farb 1 lakieréw [ON1, ON3].

Dla tego produkiu okreslono temperature wrzenia zgodnie z wytyczng OECD nr 103 1
wyniosta ona 255 °C. W zaleinosci od formalnych definicji oraz metod i kryteriéw oceny.,
Hydroksyester HE-1 w roZznych regionach éwiata podlega zréznicowanej kwalifikacji jako
lotny zwigzek organiczny (VOC). Zgodnie z Dyrektywa Unii Europejskiej nr 2004/42/EC.
przyjmujaca jako kryterium klasyfikacji VOC temperature wrzenia powyzej 250 °C,
Hydroksyester HE-1 nie jest zaliczany do grupy Lotnych Zwiazkéw Organicznych. Na rynku
chinskim HE-1 posiada kwalifikacje produktu bezpiecznego oraz przyjaznego ekologicznie. W
Stanach Zjednoczonych zgodnie z norma EPA, metoda 24, Hydroksyester HE-1 uwaZany jest
w 100% jako Lotny Zwiagzek Organiczny (Sparks i inni, 1999; Chang i inni, 1999).

W ramach badan w projekcie NCBR pt; ..Komercjalizacja technologii wytwarzania
trimeru aldehydu izobutylowego jako zamiennika pochodnych aromatycznych dla produkeji
nowoczesnych rozpuszezalnikow i srodkow powierzehniowo czynnych™ powstata koncepeja
uruchomienia produkcji bezpiecznych rozpuszczalnikow i koalescentow, oparta na mozliwosci
zagospodarowania istniejgcych zasobow surowcowych i zaplecza technicznego instalacji Oxo
w Grupie Azoty w Zakladach Azotowych Kedzierzyn S.A (Zatgcznik 3 punkt [1.J.1). W obliczu
ograniczenia w stosowaniu toksycznych rozpuszezalnikow ftalanowych planowane jest
uruchomienie produkeji Hydroksyestru HE- 1 w ilosei 100 do 1000 Mg/rok.

1}5}.{ e
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Otrzymany produkt jest chroniony patentem polskim zastrzegajacym sklad mieszaniny
reakcyjnej (Zatacznik 3, punkt 11.C.3) i patentem europejskim zastrzegajacym parametry
kondensacji aldehydu izomaslowego do Hydroksyestru HE-1 i sposob wydzielania produktu o
wysokie] czystosci (Zalacznik 3. punkt 11.C.2), ktorych jestem wspétautorka (Zatacznik 3 punkt
I.C). W patencie (Zalgcznik 3, punkt ILC.1) zastrzeZono sposob syntezy kompozycji
lateksowej stosowancj do wyrobu farb i lakieréw wodorozcienczalnych, w kidrej zastosowano
nowoczesny, bezpieczny dla srodowiska koalescent — Hydroksyester HE-1. Innowacyjna
technologia wytwarrzania Hydroksyesteru HE-1 nagradzana byla na krajowych i
migdzynarodowych wystawach wynalazkow (Zalacznik 3 punkt 111.1.2-5).

Dodatek zelazowy spalania paliw cieklych

W badaniach syntezy zastosowano: uwodniony siarczan zelaza (111), kwasy thuszczowe,
roztwor NHiz (25%) oraz ole] napedowy. Synteza dodatku przebicgata w dwoch etapach,
zgodnie z reakejami (2) 1 (3 ):

Fea(SO4)s + 6NH; + HaO — 2Fe(OH); + 3(NH4)2804 2)
Fe(OH); + 3R-COOH — (R-COO)Fe + 3H20 (3)

W etapie [ do roztworu otrzymanego przez rozpuszezenie w wodzie soli metalu dodano
wody amoniakalnej. Do tak przygotowanego roztworu dodano roztwdr otrzymany przez
rozpuszczenie w oleju napedowym kwasow thiszezowych. Po reakcji oddzielono faze
organiczna od wodnej. Faza organiczna stanowila dodatek zelazowy zawierajacy 200g Fe/dm?
roztworu, Otrzymany produkt jest dobrze rozpuszezalny w badanym paliwie 1 nie ulega
rozwarstwianiu [ON2].

Nastepnym etapem badan byla ocena efektywnosci katalitycznej dodatku zelazowego,
w testach spalania mazutu w ukladzie pomiarowym do kalorymetrowania paliw. Aparatura do
badan wyposazona zostala w kalorymetr przeplywowy typu Junkers oraz uklad pomiarowy
ciagu przeplywu paliwa plynnego 1 spalin. Zastosowany uklad pozwalal na wyznaczenie
hilansu cieplnego procesu spalania paliwa w obecnodci dodatku i bez, oraz hilansu masowego
procesu spalania. W badaniach zastosowano paliwo bez dodatku, oraz z dodatkiem katalizatora
(Fe). Natomiast parametry wykonania testow spalania paliwa (mazutu) byly nastepujace:
stezenie metalu w spalanym paliwie wynosito 60 ppm, natezenie przephywu mazutu wynosito
1200 cm?/h, a krotno$¢ nadmiaru powietrza wyniosta 2. Badania potwierdzily korzystny wphyw
dodatku na proces spalania mazutu. W prébach spalania uzyskano dodatkowy uzysk ciepta o
8% oraz zmniejszenie emisji NOy 0 9% [ON2].

Uzyskane wyniki badan zostaly zweryfikowane w skali pilotowe] w testach spalania
mazutu w kotle o mocy 400 KW. W trakcie przeprowadzonych badan uzyskano ograniczenie
ilosci powstajacego popiotu, ograniczenie emisji SOz o 7 %, NOx 0 3 % oraz zwickszenie
sprawnosci kotla o 4 %. W trakeie testow spalania obserwowano takZe ograniczenie ilosci
powstajacych osadéw na ruszcie i w komorze spalania. Uzyskane wyniki badan potwierdezity
korzystny wplyw dodatku zelazowego na proces spalania mazutu [ON2].
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Badania prowadzone byly w ramach projektu: ,.Badania nad systemem efektywnosci
energetyczno - ekologicznej spalania paliw cieklych, stalych™ (Zalacznik 3. punkt 11.J.3),
ktorego bylam wykonawcg. Planowane jest uruchomienie produkeji dodatku zelazowego
spalania paliw cicklych w ilosci od 100 do 1000 Mg/rok.

Opracowana technologia wytwarzania dodatku Zelazowego zostala nagrodzona na
miedzynarodowe] wystawie wynalazkow (Zalacznik 3, punkt ITLD.1).

4.4.2. Wykonanie i analiza wynikéw badan fizykochemicznych, toksvkologicznych,
ckotoksykologicznych i srodowiskowych

W zwiazku z tym, Ze planowana jest produkcja Hydroksyestru HE-1 i dodatku
zelazowego spalania paliw w ilogei od 100 do 1000Mg, zgodnie z zapisami rozporzadzenia
REACH, niezbgdne bylo wykonanic oceny bezpieczenstwa chemicznego tvch produktow.
Dlatego tez dla omawianych produkidow wykonane zostaly badania fizykochemiczne,
toksykologiczne. ekotoksykologiczne i $rodowiskowe. Poniewaz zgodnie z wymaganiami
rozporzagdzenia REACH badania takic musza byé wykonywane zgodnie z dobra praktvka
laboratoryjna w certyfikowanych laboratoriach, powyzsze badania zostaly zlecone do
wyspecjalizowane] jednostki. Badania toksykologiczne. ekotoksykologiczne 1 srodowiskowe
zostaly wykonane w Instytucie Przemyshu Organicznego w Warszawie, oddzial w Pszczynie, a
badania [zykochemiczne w Instytucie Cigzkiej Syntezy Organicznej ,,Blachownia™. Badania
te byty zlecane w ramach prowadzonych na Politechnice Opolskiej 1 w firmie West Technology
& Trading Polska dwdch projektow (Zatgeznik 3, punkt 11.J.1 oraz punkt I1).3),w ktorych
bylam jednym z eléwnvch wykonawcow 1 osobiscie odpowiadalam za ten zakres badan.
Harmonogram niezbgdnych do wykonania badan, dobralam na podstawie przyjetej wielkosci
produkeji oraz wymagan zawartych w rozporzadzeniu REACH.

Hydroksyester HE-1

W przypadku badan fizykochemicznych wykonano osiem oznaczen wymaganych wg
wytyeznych REACH dla zalozonej skali produkcji (tab. 3). Wszystkie badania zostaly
wykonane zgodnie z wytycznymi OECD oraz rozporzadzeniami Wspolnoty Europejskiej.

Na podstawie wynikéw badan, stwierdzono, ze temperatura wrzenia wyniosta 255 °C, co
potwierdza, ze Hydroksyester HE-1 nie jest klasyfikowany jako lotny zwiazek organiczny i
moze byé bezpiccznic stosowany jako koalescent w recepturach farb i lakierow. Z kolei wartos¢
wspolczynnika podziatu n-oktanol woda (log P) wyniosta 2.1. Log P (log Kow) jest waznym
parametrem w ocenie bezpieczenstwa chemicznego substancji, klasyfikacji CLP oraz oceny
PBT. Zgodnie # rozporzadzeniem REACIH badania log Kow sa wymagane dla wszystkich
produkowanych substancji o tonazu powyzej 1 Mg/rok. Jezeli log Kow = 3, wiedy zgodnie z
aneksem IX do rozporzadzenia REACH, badania bioakumulacji nie sg potrzebne, poniewaz
substancja ma niski potencjal do bioakumulacji. Dla klasyfikacji CLP wartoscig graniczng jest
log Kow > 4, poniewaz powyzej te] wartodci bezwzglednie nalezy wykonaé¢ badania
bioakumulacji. Uzyskana w badaniach wartos¢ wspolczynnika podziatu n-oktanol/woda (2.1),
oznacza 7e Hydroksyester HE-1 ma niski potencjal do bioakumulacji.

12
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Tabela 3. Wyniki bada fizykochemicznych [ONS]

Dla zakladanej skali produkcji w zakresic 100 do 1000 Mg/rok wymagane jest
wykonanie szesciu badan toksykologicznych i 8 badan ekotoksykologicznych. Wyniki tych
badan przedstawiono w tabelach 4 i 5. Na podstawie analizy wynikoéw badaf 1 wymagan
okreslonych w Rozporzagdzeniu Ministra Zdrowia (2012) okreslitam wplvw Hydroksyestru HE-
1 na srodowisko oraz zdrowie czlowieka. Wyniki wymaganych badan ekotoksykologicznych
zostaly opisane w publikacjach ON1 i ON3. W przypadku badan toksykologicznych, wyniki
badan drazniacego lub Zracego dzialania na skore. dzialania drazniacego na oczy oraz
toksycznosei ostre) przy narazaniu przez drogi pokarmowe zostaly opisane w publikacjach ON1
1 ON3. Natomiast w przypadku dziatania uczulajacego na skore oraz badania mutacji genowych
u bakterii in vitro oraz w komorkach ssakow in virro wyniki badan zostaly przedstawione w
projekeie ,,Komercjalizacja technologii wytwarzania trimeru aldehydu izobutylowego jako
zamiennika pochodnych aromatycznych dla produkcji nowoczesnych rozpuszczalnikow i
srodkow powierzchniowo czynnych™ prowadzonym w latach 2007-2010 na Politechnice
Opolskiej (Zalgeznik 3, punkt 11.1.1).

Na podstawie analizy wynikow badan toksykologicznych (tabela 4). stwierdzilam Zze
Hydroksyester HE-1 jest bezpieczny dla zdrowia czlowieka. Jedynie w przypadku dzialania
drainigcego 1 Zracego na skorg, wynik testu w ciagu pierwszych trzech dni badania byl
negatywny, jednakze po 7 dmiach testu na skorze byly widoczne juz tylko niewielkie zmiany.
Oznacza to, Ze przy stosowaniu Hydroksyestru HE-1 naleZzy zachowat szczegdlng ostroznosc,
przede wszystkim w kontakcie skémym.

Rodzaj badania Wynik pomiaru | Jednostka ]

Temiperating BEisin W OB i nie stwierdzono topnicnia w zakresie
temperatury od -60 °C do 20 °C

Temperatura wrzenia wg OECD 103 235 .
Gestose wzgledna wg OECD 109, w temp.20°C 0,9477 -
Rozpuszezalnosé w wodzie wg OECD 105, w 072.06
temp. 20:0,5 °C (pH = 8.43) e
Wspilczynnik  podziatu  noktanol/woda wyg
QECD 117 - > )
Temperatura zaptonu wg rozp. WE 440/2008 128 s P
Temperatura samozaplonu  wg rozp. WE 410 oC
440/2008 (ci§nienie = 1000 hPa)
Lepkoé wg OECD 114, w temp. 20°C | 18.6 mm’/s

%ﬁ’x
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Tabela 4. Ocena wplywu Hydroksyestru HE-1 na zdrowie czlowicka

Lp.

Wiasnosci toksykologiczne

Wyniki hadan

Draznigce lub frace
dziatanie na skore wg

wytyczne] OECD 404

W trakcie odczytdw, u badanych krdlikdw na narazonej skorze
obserwowano rumien, obrzek oraz wysuszenie naskdrka
[ONI, ON3]. -

Dzialanie draznigce na oczy
we wytyczne] OECD 405

Po podaniu badanego materialu w  trakcie odezytow
obserwowano niesnaczne zmiany w rogdwce, teczéwee i

spojowee oka badanych krdlikdw [ONT].

Dziatanie uczulajace na
skorg we wytyezne) OECD

406

W trakcic odczytow nie  stwierdzono uczuleniowych

oderynow skornych u zwierzat,

Toksycznos¢ ostra: badanie
przyv narazeniu przez drogi
pokarmowe wg wylycznej
OECD 420

doswiadczenia nie
W trakcie badan

stwierdzono zmian |

W trakcie
stwierdzono  objawidw

[4-dniowego  trwania

toksycznosci.
makroskopowych  u
patologicanych [ON1]. ]

zwierzat nie

badanie
mutacji genowych u bakleri

Mutagennosc:

in  vitro wg  wylycme)

OECD 471

Hydroksyester HE-1 nie powoduje statystycznie istotnego w
od dawki
statystycznie istotne] powtarzalnej odpowiedzi pozytywnej na |

zaleznosci wzrostu  liczby  rewertantéw  ani

ktorvkolwiek z punktéw testowych.

Test mutac)i genowych w

komorkach ssakow in vitro

we wylyezne) OECD 476

Hydroksyvester HE-1 nie wywoluje mutacjii genowych w

komérkach ssakow.

Taela. 5. Ocena wplywu Hydroksyestru HE-1 na srodowisko wodne i glebowe

Lp.

Wlasnosci
ekotoksykologiczne

Wyniki badani

Badanie inhibicji wzrostu
wodnych
{(preferowane glony) wg

wytvcznej OECD 21

na roslinach

Srednie stezenie powedujace 50% zahamowania przyrostu
biomasy (E,Cso/72h) wynosi 48,10 mg/l, a drednie stezenie
powodujace 50% zahamowania $rednigj specylicene] seybkosci
wzrostu kultury glondow wedhug stezen nominalnych badanego
preparatu (E,Cso/72h) znajduje sig powyzej 80 mg/l [ON1].

2. | Badanie toksycznosci | Srednie stezenie powodujace 50% immobilizacji populacji
! krotkookresowe] na | rozwielitek (ECs/48h) wwnosi powyzej 100 mg/l, wartogé
bezkregowceach ECw/48h jest rowna lub wynosi powyzej 100 mg/l, wartosé
(preferowane rozwielitki) | ECi/48h wynosi powyzej 100 mg/l [ON1].
wg wytyczne] OECD 202
3. | Ryby. badanie | Po 96 h narazania warto&¢ LCsy wynosi 41 mg/l. LCy =32 mg/l. a
toksyeznosel wartosé LC o= 56 mg/l [ON1].
| krotkoterminowej WZ

$ac
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wytyczne] OECD 203 (dla
psiraga teczowego)

Zalgeznik 2a

Didzownice, badanie
toksycznosci
krotkoterminowe;j wg
wytycznej OECD 207

Najwyzsze steZenie, uzyte w doswiadczeniu, nie powodujace
smiertelnosei dzdiownic (LCqg) po 7 dniach doswiadczenia wynosi
560 mg/kg, natomiast po 14 dniach wynosi 320 mg/kg suchej
masy sztucznego podioza.

Najnizsze stezenie, powodujace 100% smiertelnosci (LC o) po 7
i 14 dniach doéwiadezenia wynosi 1000 mg'kg sztucznego
podloza [ONT1].

Osad  sciekowy, badanie

Stezenie hydroksyestru HE1 powodujace 50% zahamowania

hamowania  oddychania | szybkosci oddychania osadu czynnego (EC50) wynioslo 608.45
wg wytycznej OECD 209 | mg/dm’ [ON1].
Efekty dla | Na podstawie otrzymanych wynikow stwierdzono, ze:

mikroorganizmow

zvjacych w  ziemi wg

- ECsy- stezenie badanego materialu w glebie powodujace 50%
inhibigji przemian azotu do azotandw po 28 dniach wynosi

wytverney OQECD 216 444 2 mg'kg eleby,

(wptyw ma  preemiany | - ECzs — stgizenic badanego mateniatu w glebie powodujace 25%

azolu) inhibicji przemian azolu do azotandw po 28 dniach wynosi
278.7 mg/kg gleby,

- ECyp — stezenie badanego materialu w glebie powodujace 10%

inhibicji przemian azotu do azotanow po 28 dniach wynosi
182.8 ma/kg gleby [ON1, ON3]

Efekty dla | Na podstawie otrzymanych wynikow stwierdzono, ze;

mikroorganizmaow
zyjacych w  ziemi wg

- ECsy- stezenie badanego materialu w glebie powodujace 50%
inhibicji przemian wegla do dwutlenku wegla po 28 dniach jest

wytyczne) OECD 217 wigksze niz 1000 mg'kg gleby,

(wphyw na  przemiany | - ECas — stezenie badanego maleriatu w glebie powodujgee 25%

wegla) inhibicji przemian wegla do dwutlenku wegla po 28 dniach jest
wicksze niz 1000 mg/kg gleby,

- ECp — stezenie badanego materiatlu w glebie powodujace 10%
inhibicji preemian wegla do dwutlenku wegla po 28 dniach jest
wieksze niz 1000 me/ke eleby [ON1].

Latwe uleganie | Po 28 dmach doswiadczenia wartosé biodegradacji badanego
biodegradacji wg | materiatu wynosita 61.9%. Poniewaz biodegradacia hvdroksyestru
wylycene] OECD 301 HE-1 po 28 dniach byta powyzej 60%. stwierdzono #z¢ badany

produkt ulega biodegradacji [ON1].

Poniewaz zgodnie z Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia (2012). stezenie substancji

chemicznej bezpieczne dla srodowiska wodnego i glebowego wynosi powyzej 100 mg/dm’,
wiekszos¢ wynikow badan wskazuje, ze Hydroksyester HE-1 jest produktem bezpiecznym dla
srodowiska wodnego i glebowego (tab. 5). Jedynie w przypadku pstraga teczowego 1 przyrostu
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biomasy glonéw, Hydroksyester HE-1 moze wplywaé toksycznie, ale jedynie przy wyzszych
jego stezeniach.

Dodatek zelazowy spalania paliw cieklych

Wilasciwosei fizykochemiczne odgrywaja kluczowa role w ocenie zachowania
substancji chemicznych w srodowisku, dlatego byly niezbedne do wyznaczenia dla oceny
wplywu zagrozenia dodatku Zzelazowego .

Tabela 6. Wyniki badan fizykochemicznych dla dodatku zelazowego spalania paliv [ONG]

Rodzaj badania Wynik Jednostka
Stan skupienia w temp. 20°C i pod ci$nieniem ciecz -
101.3 kPa =
Temperatura wrzenia - 277 (£22) .6
Gestosé wzgledna 0,9071 {+0,001) glcm’

Rozpuszczalnosé w wodzie w temp 20°C 0,5 | oleju bazowego: 132.3 mg/dm’
soli zelaza: 47,6

Wspdlezynnik podziatu n-oktanol/woda brak oznaczenia
Temperatura zaplonu - 94 (£2) s i
Temperatura samozaplonu 250 (x6) c
p=990.5 hPa - o
Lepkosé Kinematyczna w temperaturze 20°C 11,89 ~ mm’fs |

Wykonano osiem oznaczen wlasnodei fizykochemicznych dodatku, co wynikalo z
przyjetej wielkosei produkcji (tab. 6). Badania zostaly wykonane zgodnie z wytycznymi OECD
oraz rozporzadzemami Wspolnoty Europejskiej. Na podstawie uzyskanych wynikéw badan
stwierdzono, ze temperatura wrzenia dodatku zelazowego spalania paliw wynosi ponad 270 °C.
Matomiast temperatury zaplonu i samozaplonu wynosza odpowiednio: 94 i 230 °C.

Dla dodatku zelazowego spalania paliw ciektych wykonano 8 badan toksykologicznych
(tab. 7) 1 10 badan ckotoksykologicznych (tab. 8). ktdre tak samo jak w przypadku
Hydroksyestru HE-1 zostaly dobrane na podstawie planowanej wielkosci produkeji oraz
wytycznych rozporzadzenia REACH. Uzyskane wyniki badan zostaly poréwnane z
wymaganiami Rozporzadzenia Ministra Zdrowia (2012), 1 na tej podstawie mozliwe bylo
okreslenie wplywu dodatku zelazowego spalania paliw na srodowisko oraz zdrowie czlowieka.
Wyniki uzyskanych badan przedstawitam w tabelach 71 8.

Pomimo tego samego planowanego tonazu produkceji co w przypadku Hydroksyestru
HE-1, dla dodatku zelazowego spalania paliw ciektych zdecydowano sie wykonac o dwa wigcej
badania toksvkologiczne 1 ekotoksvkologiczne. W przypadku badan toksykologicznych
wykonano dodatkowo badanie toksycznosci ostrej skornej we wytycznej OECD 402 oraz
badanie dzialania zracego na skore in vitro wg wytvezne) OECD 430. Wigze sig to z tym, ze
zelazo w duzych ilosciach moze negatywnie wplywac na zdrowie czltowieka. co opisatam w
publikacji ON10.

[J,dp’;a
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Tabela 7. Wyniki badan toksykologicznych dla dodatku zelazowego

Badania toksykologiczne

Wyniki badan

Badanie toksycznosci ostrej
skornej wg wytyeznej) OECD
402

Badanie ostrego drainienia

skory/dziatania zracego in vivo
wedhug wytvezne] OECD 404

Medialna dawka smiertelna skoma (LDsg) dla materiatu
badanego jest wieksza od 2000 mg'kg m.c.

Srednia wartosé oceny punktowe] albo tworzacego sie
rumienia po 24, 48 i 72 godzinach (dla trzech krolikdw)
wyniosta 2,66, natomiast w przypadku obrzeku srednia ta
wyniosta 1.23 [ON10].

Badanie oslrego
drazniema‘uszkodzenia oka in

viva wg wytyczne) OECD 4035

Po podaniu materiatu badanego (modyhikator zelazowy), w
rogowee 1 leczowee oka nie stwierdzono #adnych zmian,
jedynic w spojowee oka zwierzat zaobserwowano zmiany,
ktore mialy jednak tylko charakter przejéciowy. Srednia z
odczytow po 24, 48 1 72 godzinach wyniosta dla spojowki
(dla trzech szczurow), w preypadku rumienia 0.9, a dla
obrzeku 0.2 [ON4].

Badanie dzialania uczulajacego
na skore wg wytyeznej OECD
406

Po podaniu materialu badanego (modyfikator Zelazowy) na
skore narazanych zwierzat, nie zaobserwowano Zadnych

zmian uczuleniowych [ON4].

Badanie toksycznosci doustnej
- metoda ustalone] dawki na
szczurach  wg  wytvezng

OECD 420

Po jednorazowym podaniu materiatu badanego w dawce
2000 mgkg mec.
doswiadczeniu wstepnym i wlasciwym, u zwierzat nie

kolejnym pigciu  zwierzetom w

stwierdzono objawow toksycznosci. Wszystkie zwierzeta

przezyly okres dodwiadezenia [ON10].

Badanie dzialania Zracego na
skére in vitro wg wytyczne)
OECD 430

Dodatek zelazowy mozna zaliczy¢ do materialéw  nic
dzialajacych zraco/silnie draznigeych. Srednie wartosei OES
dla materialu badanego miescily si¢ powyig) 5 k€, a na

kragzkach skory nie stwierdzono zmian patologicznych.

Badanie drialania Zracego na

oko in witro wg wylycznegj
OECD 438

Srednia stopnia zatrzymania fluoresceiny dla galtek ocznych
narazanych na material badany wyniosta 2.0 (111 Klasa ICE).
MNatomiast srednia stopnia zmgtnienia rogowki dla galek
ocznych narazanych na material badany wyniosta 2.0 (1lI
Klasa ICE). Z kolei nie stwierdzono obrzgku rogowek (I
Klasa ICE) dla galek ocznych narazanych na materiat
Wedlug  Lacznej Klasyfikacji  Dzialania
Drasmiacego ICE in witro moZzna stwierdzié, ?e badany
material nie wvkazat dzialania uszkadzajacego na oko
[ON10].

badany.

| | OFCD 4TI

Badanie mutacji genowwvch u

bakterii im vifro wo wytyczng]
1

Dodatek Zelazowy nie ma mutagennego wplywu na
zastosowane szezepy bakterii.
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Z kolei w przypadku badan ekotoksykologicznych wykonano dodatkowo badanie
wplywu na wschody i wzrost roélin ladowych, wg wytyecznej OECD 208 oraz badanic
rozmnazania rozwielitek (Daphnia magna) wg wytyeznej OECD 211. Dokonano takiego
wyboru, poniewas jak wykazatam w publikacji ON9 zelazo w duzvch ilosciach negatywnie
wplywa na srodowisko wodne oraz na srodowisko glebowe.

Wigkszos¢ wynikéw wymaganych badan toksykologicznych zostala opisana w
publikacjach ON4 1 ON10. W przypadku badania toksycznosci ostrej skomej, dziatania zracego
na skore in vifro oraz badania mutacji genowych u bakterii in vifro. wyniki badan zostaly
przedstawione w projekcie p.t: ,Badania nad systemem efektywnosci energetyczno -
ckologiczne) spalania pahw ciektvch, stalyeh™ prowadzonym w latach 2012-2014 w firmie
West Technology & Trading Polska S.A. oraz Politechnice Opolskiej (Zalgcznik 3. punkt
11.J.3).

Analiza uzyskanych wynikow badan toksykologicznych pod kontem wymagan
Rozporzadzenia Ministra Zdrowia (2012). wskazuje 7ze dodatek zelazowy spalania paliw
cieklveh jest bezpieczny dla zdrowia czlowieka. Jedynie w przypadku dziatania drazniacego i
sracego na skore, wynik testu nie spelnia wytycznych Rozporzadzenia. Oznacza to, ze przy
stosowaniu dodatku zelazowego spalania paliw nalezy zachowa¢ szczegdlna ostroznosé, przede
wszystkim w kontakeie skornym.

Wyniki badan ekotoksykologicznych zostaly opisane w pracach ON4, ONS5, ON6 1
ON9. Natomiast w preypadku toksycznodel ostrej dla dzdzownic wyniki badan zostaly
przedstawione w projekceie jak powyzej (Zatacznik 3, punkt 11.1.3).

Tabela 8. Wyniki badan ekotoksykologicenveh dla dodatku Zelazowego

| Lp. Badania Wrytyezna OECD i
|| ckotoksykologiczne | |
1. | Pseudokirchnereilla Srednie stezenie powodujace 50% zahamowanie przyrostu |
subcapitata, badanie | biomasy glonéw E,C«/72 h wyniosto 26.59 mg/dm’. |

hamowania wzrostu wg | Wartos¢  najniiszego  stekenia  materialu  badanego
wyltycene) OECD 201 powodujacego  efekt hamowania przyrostu  biomasy
LOEC/72 h, wynosi 10.0 mg/dm’, natomiast wartosé
najwyzszego stgzenia materialu badanego nie powodujacego
- efektu NOEC/72 h wyniosta 3.2 mg/dm® [ON9].

5. Daphmia magna, ostry Lest Srednie stezenie powodujace unieruchomienie rozwielitek,
unieruchomienia wg | to jest niezdolnos$é do phywania u 50% osobnikow po 43
wytycznej OECD 202 godzinach narazania wynosi 0.84 mg/l [ON4].

Pstrag teczowy, badanie | Wartos¢ LCso po 96 h narazania wyniosta 166.94 mg/dm’, co
toksycznosci  ostrej wg | zgodnie z Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia (2012)
wytyczne) OECD 203 oznacza, iz modyfikator Zelazowy nie wplywa szkodliwie na
pstraga teczowego [ON9].

e
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4. | Toksycznos¢ ostra  dla | Po zastosowaniu dodatku Zelazowego, w stezeniach od 100
dzdzownic wg wytyeznej | do 1000 mgkg suche) masy sztucznego podloza,
OECD 207 stwierdzono ubvtek masy ciata dzdzownic w stosunku do

masy poczatkowe] w granicach od 12,7 do 18.4%. Natomiast
u dzdzownic kontrolnych takze zaobserwowano spadek
masy ciata wynoszacy 14,8%.

5. Rosliny  ladowe, badanic | Nie stwierdzono opéinienia wschodow roslin w stosunku do
wplvwu  na  wschody 1| grupy kontrolnej. Natomiast na podstawie pomiaru dlugosei
wezrosl  wg  wytyeznej | 1 suchej masy pedow stwierdzono, z¢ material badany
OECD 208 powoduje zahamowanic wzrostu wszystkich badanych

gatunkow rodlin.  Sposréd  objawdw  fitotoksyeznego
dzialania obserwowano zahamowany wzrost i deformacje
roslin. Objawy te byly najbardziej widoczne po zastosowaniu
modyfikatora zelazowego w stgzeniach 500 1 1000 mg/kg
suchej masy gleby [ONS]. l

6. | Osad cxynny,  badanie | W warunkach doéwiadczenia oraz w zastosowanym zakresie '
hamowania oddychania wg | stezen od 100 do 1000 mg/l. materiat badany nie hamuje
wytyezne] OECD 209 oddychania mikroorganizmow osadu czynnego. Z kolei

stgzenie materiatlu badanego. przy ktorym zachodzi 50%
| hamowanie oddychania mikroorganizmow osadu czynnego
(ECs0) jest wyzsze od 1000 mg/l [ON4].

7. | Badanie rozmnazania | Nie zaobserwowano negatywnego dzialania  materiatu
Daphnia ARG wg | badanego na romodezosé, unieruchomienie, dlugosé ciala
wylvezng] OECD 211 | oraz wiek rozpoczecia reprodukeji. W wyniku badania

wphywu stezenia modyfikatora zelazowego na rozmnazanie
rozwielitek, zaobserwowano zmniejszenie ich reprodukeji od
0.6% do 16,7%., w zalemosci od nominalnego stezenia
[ON9].

8. | Mikroorganizmy glebowe: | Modyfikator zelazowy w stezeniach od 125 do 2000 mg/kg
badanic przemian azotu wg | gleby nie powoduje zahamowania przemian azotu do
wytyceznej OECD 216 azotanow, oraz wegla do dwutlenku wegla [ON5].

9, Mikroorganizmy  glebowe: | Modyhikator Zelazowy w stezemiach od 125 do 2000 mg/kg
badanie przemian wegla wg | gleby nie powoduje zahamowania przemian azotu do
wytycznej QECD 217 azotandw, oraz weela do dwutlenku wegla |[ONS].

10. | Wysoka podatnos¢  na | Biodegradacja w 7 dniu wyniosta 30.65%, 44.66% w 14
biodegradacje wg | dniu, 57.80% w 21 dniu oraz 62.18% w ostatnim dniu
wytyeznej OECD 301 doswiadezenia. Na podstawie rozporzadzenia Ministra

Zdrowia (2012), mozna stwierdzic, ze modyfikator zelazowy
. | latwo ulega rozkladowi w Srodowisku wodnym [ON6].

Poniewaz zgodnic z Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia (2012), stezenie substancji
chemicznej bezpieczne dla érodowiska wodnego i glebowego wynosi powyzej 100 mg/dm?,
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wigkszos¢ wynikow badan wskazuje, Zze dodatek zelazowy spalania paliw jest produktem
bezpiecznym dla srodowiska wodnego 1 glebowego. Jednak przy wyzszych stezeniach dodatek
zelazowy spalania paliw moze wplywaé negatywnie na przyrost biomasy glondw, jak réwniez
moze unieruchamiaé rozwielitki.

4.4.3. Ocena mozliwosci zastosowania metod QSAR do okreslenia wplywu
hydroksyestru HE-1 i dodatku Zelazowego spalania paliw cieklych na srodowisko i
zdrowie czlowieka

W celu oceny mozliwosci zastosowania ilosciowe] zaleinosci pomiedzy struktura
chemiczng a aktywnoscig biologiczng do okreslania wplywu zwiazkow chemicznych na
srodowisko oraz zdrowie czlowieka. dokonalam porownania wybranych wynikéw badan
eksperymentalnych przedstawionych w punkcie 4.4.2. z wynikami uzyskanymi z zastosowania
réznych narzedzi QSAR. Dla Hydroksyesteru HE-1 okreslitam takie wlasciwoscei
fizykochemiczne jak: temperatury topnienia, wrzenia i zaplonu, lepkosé, rozpuszezalnosé w
wodzie oraz gestos¢. Dla okreslenia tych wlasciwosdcl wykorzystalam narzedzie Toxicity
Estimation Soltware Tool (T.E.S.T.) [ON8]. Wspolczynnik n-oktanol/woda. niezbgdny do
okreslania aktywnosci biologicznej zwiazku okreslitam przy wykorzystaniu platformy Vega in
silico [ON7]. Natomiast dla dodatku Zzelazowego spalania paliw okreslitam wybrane
wlasciwosci ekotoksykologicrne przy wykorzystaniu narzedzia T ES.T. [ON11]. Wszystkie
narzedzia QSAR oparte s3 na bazach danych o zwigzkach chemicznych. Dlatego nie zawsze
zwigzek chemiczny kiory cheemy znalezé. wystepuje w tej bazie i nie wszystkie informacje o
wplywie tego zwiazku na srodowisko i zdrowie czlowieka sa tam zawarte. Najwiece) informacji
fizykochemicznych dla hydroksyestru IE-1 znalaztam w narzedziu T.E.S.T. Natomiast w
przypadku wspolezynnika n-oktanol/woda. najwiecej informacji (az z trzech modeli) znajduje
sie w platformie Vega in silico. O wiele trudniejsze bylo dobranie narzedzi QSAR w przypadku
substancji wieloskladnikowej — dodatku Zelazowego spalania paliw cieklych. Poniewaz
substancja ta jest masa reakcyjna 4 skladnikow, jedynie w przypadku narzedzia T.E.S.T.
mozliwa byla ocena wszystkich czterech sktadnikow.

Hydroksyester HE-1

Do oceny whasciwosci fizykochemicznych Hydroksyestru HE1 zastosowalam narzedzie
T.E.S.T., poniewaz z analizy uzyskanych wynikéw dla wszystkich ogolnie dostgpnych
oprogramowan, ktore przedstawilam w tabeli 1, najwigeej informacji dotyczy wlasciwosci
fizykochemicznych. Narzedzie T.E.S5.T pozwala takze oszacowac wlasnosci toksykologiczne i
ekotoksykologiczne, przy uzyciu kilku réznych zaawansowanych metodologii QSAR (Martin
i inni, 2008). Ponizej przedstawiono te metody, kidre zostaly wykorzystane do okreslenia
wlasciwosci fizvkochemicznych i1 toksycznosci Hydroksyestru HE-1:
s Metoda hierarchiczna: Toksyczno$¢ dla badanego zwiazku jest szacowana przy uzyciu
éredniej wazonej przewidywan z kilku réznych modeli. Do generowania modeli dla kazdej
grupy zwiazkow wykorzystuje sig technike algorytmu genetycznego.
e Mctoda FDA: Przewidywanie kazdego wyniku jest dokonywane przy uzyciu nowego modelu,
ktory jest dopasowany do substancji najbardziej zblizonych do badancgo zwiazku,
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» Metoda jednolitego modelu: Przewidywania dokonywane sa przy uZzyciu modelu MLR, z
uzyciem deskryptorow molekularnych, jako niezaleznych zmiennych, z zastosowaniem
algorytmu genetycznego.

e Metoda udzialu grupowego: przewidywania dokonywane sa za pomoca modelu regresji
wieloliniowe), przy uzyciu liczby czasteczek, jako zmiennych niezaleznych.

e Metoda najblizszego sasiedztwa: Przewidywana toksyeznos$é jest szacowana na podstawie
sredniej z wynikow uzyskanych dla trzech substancji chemicznych najbardziej zblizonych do
badanej substancji.

Bardzo wainym elementem w ocenie skutecznoscl kazdego narzedzia QSAR jest
okreslenic niezawodnosci uzyskanego wyniku na podstawie podobienstwa zwigzkow.
Oprogramowanic T.E.S.T. oblicza wspolczynnik podobienstwa od 0 (w przypadku 0%
zgodnosei) do 1 (100% zgodnosdei). Zwykle wartosci nizsze od 0,75 wskazuja, ze podobny
zwigzek wykazuyje istotne réznice w pordwnaniu do badanego zwiazku (Floris i inni, 2014). W
takim przypadku nalezy sie zastanowi¢ czy wybrane narzedzie jest wlasciwe 1 ewentualnie
poszukad mnego.

Do oceny zgodnosci modeli zastosowatam sredni blad kwadratowy (RMSE) oraz sredni
blad bezwzgledny (MAE) ktére wyliczono wg rownan (1) 1(2):

n i ]
RMSE = ﬂlﬁzﬂii:i (1)

MAE =~Y1,|y; - 7| (2)

odzie:
yi — wartos¢ uzyskana podczas badan eksperymentalnych,
¥, — wartosé uzyskana przy zastosowaniu metod QSAR,
n — liczba przebadanych substancyi [ONS].
Zastosowany model QSAR uwaza sie za zadawalajacy, gdy sredni blad kwadratowy jest
jak najblizszy zeru.

W tabeli 9, przedstawifam wyniki badan wiasciwosci fizykochemicznych wyliczonych
dla Hydroksyestru HE-1 z wykorzystaniem narzedzia T.E.S.T. Zestawitam wyniki temperatury
topnienia, temperatury wrzenia, gestosel, rozpuszezalnosei w wodzie, temperatury zaptonu oraz
lepkodei w zaleznosci od zastosowanej metody QSAR, oraz podalam réwniez wartosé srednia.
Analiza wynikoéw badan wskazuje. ze w zaleZnosci od zastosowane] metody (QSAR
wyznaczone wartosci wilasciwoscei fizykochemicznych znacznie si¢ réznia, dlatego tez do
dalszej analizy wynikéw badan zastosowalam wartodci $rednie uwzgledniajace wyniki
wyznaczone roznymi metodami QSAR. Rozpuszezalno$¢ w wodzie oraz lepkos¢ zostaly
podane w wartosciach zlogarytmowanych. Po przeliczeniu na powszechnie stosowane
wielkosel, wartosci te wyniosty kolejno 1524.91 mg/1.1 8.68 cP.

Na rysunku 2 poréwnatam wyniki badan eksperymentalnych (pochodzacych z roznych
baz danych) z wynikami uzyskanymi przy zastosowaniu narzedzia T.E.S.T., dla substancji o
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podobne] budowie strukturalne; do Hydroksyestru HE-1. Wspdlczynnik podobieristwa
strukturalnego dla tych substancji wahat si¢ od 0,51 do (.79. Oznacza to ze niektore zwiazki
majq 1stotne réznice w porownaniu do Hydroksyestru HE-1 1 wyniki te moga nie by¢ catkowicie
wiarygodne.

Tabela 9. Wyniki wladciwosci fizykochemicznyeh dla Hydroksyestrun HE-I, wyznaczone z
zastosowaniem = narsedzia TES.T fONS]

Metoda Temp. Temp. Gestosé, | Rozpuszezalnosé | Temp. Lepkosé,
topnienia, | wrzenia, g/em? -logo({mol/L) zaplonu, | Logiu(cP)
g b ' '©
Hicrarchiczna | 20,13 247.50 0.94 2,53 95,39 0,96
FDA | 4391 | 22335 | 099 2,08 115,01 1,07
Jednolitego | - : E : £ 0.51
modelu
Udzialu -30.44 261,42 0,84 254 9276 1,18
ErUupowego S
Najblizszego 27,03 266,30 0.92 1.47 115,01 0.97
__ sasiedztwa
Wartosé 15,16 249.64 0.92 215 104,83 0,94
$rednia I |

Na wykresach (rys. 2) zamiescilam $redni blad bezwzgledny (MAE). w zaleznosci od
badanej wlasciwosci. Zaobserwowatam, Ze najlepsza zgodnos¢ uzyskano dla temperatury
wrzenia oraz gesto$ci. Natomiast najwicksze roznice w wynikach zanotowano dla
rozpuszezalnosei w wodzie oraz lepkosci.

Bardzo podobne wnioski wyciagnglam poréwnujge wyniki badan wiasnych dla
Hydroksyestru HE-1 (tab. 3) z wynikami z narzedzia T.E.S.T. (tab. 10). Do oceny zgodnosci
pomiedzy wynikami badan wiasnych a wynikami z narzedzia T.E.S.T zastosowatam blad
wzgledny, wyliczony wg wzoru (3):

8y = ”’y—:f' - 100% 3)

gdzie:
yi - wartos¢ uzyskana podczas badan eksperymentalnych.
¥, - wartos¢ uzyskana przy zastosowaniu metod QSAR.

Zaohserwowatam, z¢ najmnicjszy blgd wzgledny (2,1%) zanotowano dla temperatury
wrzenia. Otrzymany wynik (249,64 °C) wskazuje, z¢ HE-1 jest lotnym zwigzkiem organicznym
(LZ0). Natomiast na podstawie wykonanych badan wiasnych temperatura wrzenia wyniosia
255 °C co wskazuje, #e Hydroksyester HE-1 mie jest LZO.

Rowniez dobra zgodnosé uzyskano dla gestodel, blad w tym przypadku wyniost tylko
2.9%. W przypadku badania rozpuszczalnosci w wodzie oraz lepkosci, narzedzie T.E.S.T. nie

2
[ 3%]
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sprawdzilo sig, poniewaz blad wegledny jest duzy i wyniost w obydwu przypadkach ponad
50%.
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Tabela 10. Pordwnanie wynikow badan eksperymentalnyeh i z narzedzia T E.S.T.
dia Hydrofsyvestru HE-1 [ONS]

Narzedzie d led
Rodzaj badania Badania laboratoryjne . gy Rigd: “wiiolny:
I.E.S5.T. Vo
) nie stwierdzono topnienia Nie okreslono |
Femperatura : |
o w zakresic temperatury od I5169C
topnicnia _
-60°C do 20°C
Temperatura &1
. 2557 24964 °C
| WIZemia IE—
Gestosé wzgledna 0.9477 g/em’ 0,92 glem® | 2.9
Rozpuszczalnosé w ; 56,9
; 972,06 mg/L 1524.91 mg/L
wodzie -
Temperatura 18,1
128:7C 104.83 °C
zaplonu
Lepkosé 17,627 cP 868cP | 50,76

Najwicksze roznice pomiedzy wynikami badan wilasnych, a wynikami z narzedzia
T.E.S.T. wystcpuja w przypadku wyznaczenia wartoscl temperatury topnienia. W tym
przypadku $rednia temperatura topnienia wyznaczona narzedziami T.E.S.T. znacznie odbicga
od wyniku badan eksperymentalnych. Narzgdzia te nie sa wige odpowiednie dla takiego
badania, co potwierdza takze poréwnanie wynikoéw badan eksperymentalnych z wynikami z
narzedzia T.E.S.T., dla substancji o podobnej budowie strukturalnej do HE-1, przedstawione
na rys. 2. W tym przypadku wartos¢ MAE wynosita 30,21 °C.

W celu okreslenia wartosci wspoleczynnika podzialu n-oktanol/woda (log P)
zastosowano platforme Vega in silico, poniewaz zawiera ona najwigee] modeli shuzacych do
wyznaczenia tego wspolczynnika [ON9].

W pracy [ON7] poréwnalam wyniki badan wlasnych wyznaczania wspolczynnika
podzialu n-oktanol/woda dla Hydroksyestru HE-1 (tab. 3) z wynikami uzyskanymi z
zastosowaniem roznych metod QSAR. Do okreslenia wartosci log Kow zastosowatam trzy
dostepne modele pochodzace z narzgdzia VEGA in silico: Kowwin, MlogP i AlogP. Do oceny
wynikéw uzyskanych wg tych modeli zastosowatam $redni blad kwadratowy (RMSE) — wzor
(1), oraz wspotczynnik determinacji (R?), wyliczony wedtug wzoru (4):

T =902

o
L B (¥i—Yavg)®

(4)
gdzie:
yavs — Srednia z wszystkich wartosei przy zastosowaniu metod QSAR.

Zastosowany model QSAR uwaza si¢ za zadawalajacy, gdy wspdlezynnik determinacji
jest réwny, bad# jak najblizszy jednosci.

Na rysunku 3 poréwnatam wyniki badan eksperymentalnych (pochodzacych z réznych
baz) z wynikami uzyskanymi przy zastosowaniu narzedzia VEGA dla substancji o podobnej
budowie strukturalnej do Hydroksyestru HE-1. Uzyskane wyniki moZna uzna¢ za wiarygodne
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poniewaz wspdlczynnik podobienstwa wahatl si¢ od 0,805 do 0.878. Dla kazdego z trzech
wykorzystanych modeli obliczono wspolczynnik determinacji (R?) i $redni blad kwadratowy
(RMSE). Wspolczynnik determinacji dla wszystkich trzech zastosowanych modeli byl
zadawalajacy 1 wynidst kolejno: MlogP — 0.9878, AlogP — 00,9596 a dla Kowwin — 0.9718_ 7
kolei $redni blad kwadratowy dla modelu MlogP byl najwyzszy 1 wyniost 1,03, dla modelu
AlogP wyniost 0,72, a dla Kowwin = (,39. Na podstawie analizy uzyskanych wynikow
stwierdzitam, ze bioragc pod uwage podobienstwo molekulame, najlepszymi modelami do
wyznaczania wspolczynnika podziatu n-oktanol/woda sa w kolejnosdci: Kowwin, AlogP,
MlogP.

& [
MlogP AlogP ¥ i}.{;:m:}\p;::&:m

v 1 633%y - 0S50 *
RY o 095TE

L

Eksperymentalng warlose log P
Eksperymentalna wartosé log P

Empiryezna wartosé log P Empiryczna wartosé log P
i
Kowwin
%
b -
. y o0k ¢ 02157 %
an K 0971E
= -
Z
=
=
5
Z
-
=

Empirvezna wartosé log P

Rysunek 3. Pordwnanie wynikdw badan ekspervmentalnyeh = wynikami przy zastosowaniu modeli:
MiogP, AlogP i Kowwin dla substancji o podobnej budowie strukturalnef do Hydroksyestru HE-1
[ONT]
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Nastepnie dla kazdego z trzech modeli wyliczylam $rednig wartosé logP (Srednia z 6
wartosci uzyskanych dla zwiazkow o podobienstwie molekularnym) i porownalam z wartoscia
uzyskana podczas badan wlasnych (logP = 2.1}, jak rowniez wyliczylam btad wzgledny (tab.
I1). Najlepsza zgodnos¢ pomiedzy wynikami badan wlasnych, a tymi pochodzacymi z modeli
QSAR, uzyskano kolejno dla modeli: AlogP, MlogP, Kowwin.

Tabela 11. Pordwnanie srednich wartosci loglP pochodzgeych z voznyeh modeli OSAR z wartoscig
pochodzgeq z badari wiasnyeh dia Hedroksyestru HE-1 [ONT]

Metoda | logP Blad wzgledny,
Yo

Badania 21 -

whasne

MlogP 25D 3.9

AlogP 242 15,2

Kowwin 3 42 8

Porownujac wyniki badan przedstawione na rysunku 3 oraz w tabeli 11, moina
stwierdzi¢, ze w przypadku wspdlczynnika n-oktanol/woda najlepsza zgodnosé pomiedzy
wynikami badan wlasnych, a tymi pochodzacymi z narzedzi QSAR uzyskano dla modelu
AlogP.

Dodatek zelazowy spalania paliw cieklych

Przyktadem oceny mozliwosei wykorzystania metod QSAR do analizy wplywu
substancji chemicznych na s$rodowisko i zdrowie czlowieka, jest zastosowanie narzedzia
T.E.S.T. do okreslenia wplywu dodatku zelazowego spalania paliw ciektych na srodowisko
[ON11]. W porownaniu do Hydroksyestru HE-1, dodatek zelazowy jest o wiele trudniejszym
zwigzkiem do oceny w narzedziach QSAR. Wig#e si¢ to z tym, Ze stanowi on masg reakcyjna
skladajaca si¢ z: mydla zelazowego w postaci palmitynianu Zzelaza(lll) oraz stearynianu
zelaza(TIT), wodorotlenku Zelaza(Ill) oraz oleju opatowego. W zwiazku z tym bardzo ci¢zko
bylo dobra¢ edpowiednie narzedzie i oceniane wlasciwosci, aby uzyskac dane dla wszystkich
crterech skladnikow masy reakcyjnej. Stad dla dodatku Zzelazowego wytypowalam trzy
wlasciwosci ekotoksykologiczne oceniane przy uzyciu narz¢dzia T.E.S.T.

W pracy [ON11] do oceny wlasciwosci ekotoksykologicznych dodatku zastosowatam
najnowsze oprogramowanie VEGA in silico platform wersja 1.1.4, dostgpne na stronie
www.vega-gsar.cw. Sygnalem wejsciowym byl jednoznaczny zapis struktury czasteczek
zwigzkow chemicznych z wykorzystaniem ciagu znakow — smiles.

W tabeli 12 zestawilam zapisy smiles dla wszystkich czterech skladnikow masy
reakcyjne] dodatku Zelazowego.

W cytowane] pracy [ONI1] analizowatam naslepujace wilasciwosci z uzyciem
dostepnych modeli QSAR: badanie toksycznosci dla pstraga teczowego (LCso/96h) przy
wykorzystaniu modelu EPA v.1.0.7, unieruchamianie rozwielitek (ECs0/48h) stosowane
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modele: EPA v.1.0.7 1 DEMETEA v.1.0.4, tatwe uleganie biodegradac)i przy wykorzystaniu
modelu IRFMN v.1.0.9.

Wyniki badan laboratoryjnych dla dodatku zelazowego oraz wyniki z platformy VEGA
in silico dla czterech glownych skladnikoéw masy reakcyjnej przestawilam w tabeli 13.
Dodatkowo w tabeli zawarlam wartosci stgzen bezpiecznych dla srodowiska zgodnie z
Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia (2012).

Tabela 12, Nazwy, nr CAS, wzory sumaryezny ovaz zapis smiles skfadnifcw dodatin Zelazowego

Nazwa Nr CAS Wzor Smiles
Fwiazku SUMAryCcEny o
| Palmitynian 20259-32-9 CagHazFeOs 5 CCCCCCCCCCCCCCCe(=0)0CceC
Felaza(Ill) CCCCCCCCCCCC(=0)Yaccceoecce
N CCCCCCCC{=O0Fe|
Stearynian 555-36-2 CsaHiasFeOs CCCCCCCCCCCCCCCCCC(=M0CC
selaza(1ll) CCCCCCCCCCCCCCCC(=OOCCCC
CCCCCCCCCCCCCC(=MO][Fet3]
Wodorotlenek | 1309-33-7 FeHs0s O[Fe(OyO
#elaza(lll) L )
Olej opalowy 68334-30-5 CozHis CCCCY(CcoC)c(occioeccco
COC(CCIC1=CC(CCC=CC=C1CCCC
CCCCCCCICC{CCC{CICCOYC(CL)C
(C)YCCCcoccocceccececccececcceee
CCCCCCCCCCCCC |

Wyniki badan laboratoryjnych wskazuja, ze dodatek zelazowy okreslony jako
mieszanina reakeyjna skladajaca si¢ z czterech substancji dziala negatywnie na rozwiclitki
(Daphnia magna), nic dziala toksycznie na pstraga tgezowego oraz ulega biodegradac.

Badania narzedziami VEGA wykonano natomiast osobno dla kazdej substancji
wchodzacej w sklad dodatku zelazowego. poniewaz w bazie danych brak jest odpowicdnika
dla takicj mieszaniny.

W tescie ostrego unieruchomienia rozwielitek przy zastosowaniu narzedzia VEGA in
silico zaobserwowatam, ze dla palmitynianu Zzelaza(Ill), stearynianu zelaza(lll) oraz oleju
opalowego uzyskano wartosci ECsp bliskie zero (tab. 13). Natomiast w przypadku
wodorotlenku zelaza (IIT) wyniki uzyskane dla dwéch modeli wynoszg odpowiednio 2,97
me/dm® i 7.38 mg/dm’. Zgodnie z Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia (2012), jezeli wartosé
ECsn po 48h narazania jest mniejsza badz réwna 10 mg/dm’, substancja moze powodowaé
diugo utrzymujace si¢ nickorzystne zmiany w srodowisku wodnym oraz dziata¢ toksycznie na
organizmy wodne. 7 kolei w badaniach laboratoryjnych dla dodatku zelazowego w tescie
ostrego unieruchomienia rozwielitek uzyskano wartos¢ ECso = 0,84 mg/dm®. Wyniki badan
laboratoryjnych i z zastosowaniem platformy Vega wskazuja, Zze zar6wno mieszanina jak i
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sktadniki dodatku zelazowego wplywaja szkodliwie na rozwielitki. Poréwnujac powyzsze
wyniki stwierdzilam zgodnos$¢ pomigdzy metodami laboratoryjnymi, a metodami QSAR.

W badaniu toksycznosei ostre] dla pstraga teczowego przy zastosowaniu narzedzia
VEGA in silico zaobserwowalam, ze dla palmitynianu Zelaza(lll), stearymianu Zelaza(l1l) oraz
oleju opalowego uzyskano wartosci LCsp bliskie zero, co oznacza, e zwiazki te wplywaja
negatywnie na ryby. Natomiast w przypadku wodorotlenku zelaza(11l) oznaczona wartosé LCso
wielokrotnie przewyzsza warto$¢ dopuszezalng i wynosi 9618.27 mg/dm’, co zgodnie z
Rozporzadzeniem Ministra Zdrowia oznacza, 7e badany zwigzek nie wplywa negatywnie na
pstraga teczowego i jest bezpieczny dla srodowiska wodnego.

Tabela 13. Wyniki badan laboratoryinyeh oraz =z platformy VEGA in silico dla oceny wlasnosci

ekotoksyvkologicznyveh dodatku Zelazowego

Daplnia magna, ostry
test unieruchomienia

Badanie toksycznosci
ostrej dla pstraga

| Wysoka podatnosé

na biodegradacje

mg/dm® (DEMETRA
v.1.0.4)
ECs= 11,78
log(mol/dm’) —ok. 0
mg/dm’ (EPA v.1.0.7)

mg/dm’

teczowego e
Stezenia > 100 mg/dm’ > 100 mg/dm’ BOD > 60%
bezpiecme dla
srodowiska
Dodatek ECs; = 0,84 mg/dm’ LCso = 166,96 mg/dm’ BOD = 62,18%
 zolazowy” |
Wyniki = platformy VEGA in silico dla czterech glownych skladnikiow masy reakeyjnej

Palmitynian ECs= 10,13 | LCsx=13,53 - ulega biodegradaci
zelaza(1ll) log{mol/dm*) — ok. 0 log(mol/dm*) — ok. 0

mg/dm’ (DEMETRA mg/dm?

v, 1.0.4)
ECxp=11,1—
log(mol/dm®) — ok. 0
| mg/dm’ (EPA v.1.0.7)

Stearynian Bsi=979= LCsy= 15,13 - ulega biodegradacji
zelaza(Ill) log(mol/dm®) — ok. 0 log(mol/dm”) —ok. 0

Wodorotlenek

ECso=2.97 mg/dm’

zelaza(Ill) (DEMETRA v.1.0.4)
ECso=7.38 mg/dm® (EPA
v.1.0.7)

Olej opatowy ECs=9,84 -
log(mol/dm?) — ok. 0
me/dm’* (DEMETRA

v.1.0.4)

HCju =1 3,'}2 s
log(mol/dm?) — ok. 0
mg/dm’ (EPA v.1.0.7)

LCsq = 9618.27 mg/dm’ brak danych |
LCss=2551—- nie ulega
log(mol/dm’) — ok. 0 biodegradacji
mg/dm’

* - badania laboratoryjne
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W przypadku badan laboratoryjnych dla dodatku Zelazowego stanowiacego mieszaning
uzyskano warto$é LCsp = 166,96 mg/dm’, co wskazuje réwniez 7e badany dodatek zelazowy
nie wplywa negatywnie na pstraga. Poréwnujac wyniki badan laboratoryjnych z wynikami
pochodzacymi z narzedzia VEGA in silico zaobserwowatam, ze w przypadku narzedzia QSAR
najwicksza wage na wynik toksycznosci ostre] dla pstraga teczowego mial wodorotlenck
zelaza(lll). Tylko w tym jednym przypadku uzyskany wynik potwierdzal wyniki badan
laboratoryjnych dla dodatku Zelazowego. Natomiast wynik sredni dla czterech skladnikow
mieszaniny wyznaczonvch wedhug narzedzi VEGA jest wyzszy od wartoscl stezenia
bezpiecznego, co w pewnym stopniu jest zgodne z wynikami badan laboratoryjnveh dla
miecszaniny sktadnikow.

W przypadku badan wysokiej podatnosei na biodegradacje wyniki uzyskane z narzedzi
VEGA dla palmitynianu zZelaza(lll) i stearynianu zelaza(lll) wskazuja ze ulegaja one
biodegradacji. Z kolei olej opalowy nie ulega biodegradacji. a dla wodorotlenku zelaza(11l) w
dostepnych bazach nie wuzyskalam danych. Poniewaz zgodnie z wynikami badan
laboratoryinych dodatek Zelazowy ulega biodegradacji (BOD = 62,18%), stwierdzilam, e z
czterech skladnikow masy reakcyjnej najwieksza wage na podatnosé na biodegradacie maja
palmitynian Zelaza(TIT) i stearynian zelaza(lll). W tych dwoch przypadkach uzyskane wyniki
potwierdzaly wynik badan laboratoryjnych dla dodatku zelazowego.

Dodatkowo, na podstawie raportow koncowych wygenerowanych przez narzedzie
VEGA in silico dla ezterech skiadnikéw masy reakcyjnej, okreslitam niczawodnosé
uzyskanych wynikow. Dla czterech badanych skladnikéw mieszaniny wspotezynnik
podobienstwa w badaniu wysokiej podatnosci na biodegradacje wahat si¢ od 0.5 do 0,74
Najnizszy wspdlczynnik podobiefstwa strukturalnego uzyskalam dla zwigzkéw o podobnej
budowie strukturalnej do oleju opatowego. w granicach 0.5 - 0.52. Natomiast najwyzszy
wspotczynnik podobienstwa strukturalnego (0.74) uzyskatam dla palmitynianu zelaza(Ill) i
stearynianu Zelaza(lll). Aby wynik uznaé za zadawalajacy wspolczynnik podobienstwa
powinien by¢ zawarty w zakresie od 0,75 do 1. Wyznaczona niezawodnos¢ wyniku nie byla
najlepsza i niezbedne sa dalsze prace, w celu ulepszenia narzedzia, badz znalezienia lepszego.

4.5. Znaczenie i ewentualne wykorzystanie wynikow

Badania nad ocena mozliwosei zastosowania ilosciowe] zaleznosci pomigdzy strukturg
chemiczng a aktywnosdcia biologiczna dwoch proekologicznych produktow, ktorych rezultaty
zostaly opublikowane w cyklu publikacji oméwionym powyzej, maja duze znaczenie zarGwno
naukowe jak i praktyczne w dwoich aspektach. Po pierwsze w aspekcie innowacyjnych
produktow bezpiecznych dla srodowiska, po drugie ograniczenia badan wykonywanych na
swierzetach. 7 naukowego punktu widzenia uzyskane wyniki stanowia poszerzenie naszej
wiedzy na temat nieinwazyjnych metod oceny wplywu zwigzkow chemicznych na srodowisko
i zdrowie czlowieka. Z utylitarnego punktu widzenia, pozwalajg ograniczy¢ kosztowne badania
na zwierzetach i przyczynic sie do rozbudowania palety rozwigzan technicznych, uzytecznych
przy Tozwigzywaniu problemow inzynicrii sSrodowiska. Ten pragmatyczny aspekt ma
szezegblna wage w przypadku zastosowania metod QSAR w badaniach majacych na celu
rejestracje bezpiecznych produktéw na rynku Unii Europejskiej w ramach rozporzadzenia
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REACH. Badania te zardéwno w Polsce jak 1 na $wiccie welaz slanowia duze wyzwanie i
wymagaja szukania zréwnowazonych rozwiazan.

Najwazniejszym rezultatem opisywanych badan jest mozliwosé zastosowania metod
losciowe) zaleinoscr pomiedzy strukturg chemiczng a aktywnoscig biologiczna, do oceny
wplywu zwigzkow chemicznych na srodowisko oraz zdrowie czlowieka. Chociaz jak
przedstawiono w punkcie 4.4.3., zgodnos¢ pomigdzy wynikami eksperymentalnymi (punkt
4.4.2), a narzedziami QSAR nie zawsze jest zadawalajgca, uwazam Zc metody le sa
przysziosciowe. Wyniki badan 1 1ch analiza wskarzuja, ze na chwile obecna metody OSAR moga
by¢ wykorzystywane przede wszystkim do okreslania temperatury wrzenia, gestosci wzeledne)
oraz wspilczynnika podzialu n-oktanol/woda. Pomimo, 2e sg to wlasciwoscl fizykochemiczne
substancji, to dostarczaja wiele potrzebnych informacji méwiacych o zachowaniu substancji w
srodowisku. Z drugic) strony analiza wynikéw badan wskazuje, ze w przypadku okreslania
wiasciwosci  toksykologicznych 1 ekotoksykologicznych dla zwiazkéw o zlozonej budowie
zgodno$é pomigdzy badamiami eksperymentalnymi a wynikami metod QSAR nie jest
najlepsza. Przykiadem takiej substancji jest dodatek zelazowy spalania paliw cieklych, ktory
stanowi mase reakcyjna czterech skladnikéw  bedacych zwiazkami  organicznymi i
nicorganicznymi. Jednak metody te bardzo szybko sig rozwijaja i na pewno w niedalekie;
przyszlosci, zgodnos¢ ta bedzie wystarczajgca 1 mozliwe bedzie zastgpienie badan na
zwicrzetach badaniami z zastosowaniem modeli Q5AR.

Kolejnym waznym rezultatem opisanych badan jest mdj udzial w opracowaniu
technologii dwoch proekologicznych produkidw. tj. Hydroksyestru HE-1 i1 dodatku zelazowego
spalania paliw, w przypadku ktorych planowana jest produkeja w ilosei od 100 do 1000 Mg/rok
(punkt 4.4.1). Za produktami tymi przemawia ich innowacyjnosé oraz ograniczenie emisji
szkodliwych substancji do atmosfery. Hydroksyester HE-1, ze wzgledu na to ze nie jest
klasylfikowany jako lotny zwigzek organiczny, moze zastapi¢ toksyczne koalescenty farb i
lakierow. 7 kolei dodatek zelazowy spalania paliw cieklych, jak przedstawiono w punkcie
4.4.1., zmniejsza emisje szkodliwych produktéw spalania paliw cieklych do atmosfery, jak i
rowniez zwicksza sprawnoéé kotla oraz ogranicza ilo$¢é powstajacych osadow na ruszcie 1 w
komorze spalania.

Generalnie udalo si¢ osiagna¢ cel naukowy zdefiniowany w Rozdz. 4.3.2, edyz w
rezullacic przeprowadzonych badan wykazano duzg uryvtecznoscé ilodciowe] zaleimosci
pomiedzy struktura chemiczna a aktywnoscia biologiczna do oceny wplywu substane
chemicenych na Srodowisko i zdrowie czlowicka. W trakcie badan wykarano rowniez
niedoskonatos$é metod QSAR do oceny wplywu zwiazkow o zlozone) budowie na srodowisko,
co zacheca do dalszych badan 1 analiz w przyszlosci.

Poza realizacja postawionych celow naukowych, warto podkresli¢ znaczenie naukowe
i praktyczne omawianego osiagnigcia. Przeprowadzone badania majg unikalny charakter w
skali éwiatowej, przyczyniajg si¢ do poszerzenia naszej wiedzy na ten aktualny temat.
Szczegdlnie cenna jest analiza wykorzystania metod QSAR do oceny wplywu zwigzkow
chemicznych na $rodowisko 1 zdrowie czlowieka w ramach Rozporzadzemia REACII.
Dodatkowo warto rowniez podkresli¢, ze w przypadku dwoch opisanych proekologicznych
produktéw planowana jest ich produkeja.
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5. Omdéwienie pozostalych osiagnieé¢ naukowo-badawczych
5.1. Przed uzyskaniem stopnia doktora

Po ukoficzeniu w 2004 roku studiéw magisterskich na kierunku Inzynieria Srodowiska,
rozpoczelam czteroletie Studia Doktoranckie na Wydziale Mechanicznym Politechniki
Opolskiej. Tematyka podjcta przeze mnie w ramach doktoratu dotyezyla wphywu parametrow
geometrycznych na przeplyw mieszaniny dwufazowe) gaz-ciecz w wymienniku z przegrodami.
W ramach pracy wybudowatam stanowisko badawcze, na ktérym przy uzyciu anemometrii
obrazowe] analizowatam wplyw wiclu parametrow, takich jak: odleglos¢ miedzy przegrodami,
podziatka wzgledna, wielko$¢ strzatki wycigcia, na rozplyw mieszaniny dwufazowe) w
przestrzeni miedzyrurowej wymiennika ciepla. Wyniki badan przeprowadzone w tym okresie
zostaly przedstawione na 10 konferencjach (Zatacznik 3, punkt 111.B.1-14) oraz opublikowane
w 3 artykutach:
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¢ Guzialowska J., Ulbrich R., 2006, Badania hydrodynamiki przeplywu mieszaniny gaz
- ciecz w przestrzeni migdzyrurowej z przegrodami poprzecznymi. W: Wykorzystanie
metod analizy obrazu do oceny nieréwnomiernosci przeplywu w  clementach
plaszczowo - rurowego wymiennika ciepta. Opole: Ofic. Wydaw, PO 2006, 123-139,

e Guzialowska J. 2008, Ewolucja predkosci struktur gazowych w  przestrzeni
miedzyrurowej wymiennika z przegrodami, Zeszyty Naukowe Politechniki Opolskiej s.
Mechanika, nr 325, z. 91, 25-26.

e Ulbrich R., Siejka K., Guzialowska J., Zajac D., Karas M., 2008, Wybrane problemy
przeptywu mieszaniny dwufazowej wokol peku rur, W: Wybrane zagadnienia
przeplywu ptynow 1 wymiany ciepta. Warszawa, 177-200).

Juz po doktoracie opublikowatam kolejne dwie publikacje dotyczace tej tematyki:

s Guzialowska J., Skoczylas D., Ulbrich R., 2009, Zastosowanie metod korelacyjnych w
badaniach przeptywu dwufazowego gaz-ciecz w przestrzeni migdzyrurowej wymiennika
ciepta, Inzynieria 1 Aparatura Chemiczna, 6, 78-80.

e Skoczylas D., Guzialowska J., 2009, Parametry geometryczne a rozplyw ptynu w peku
rur, Inzynieria i Aparatura Chemiczna, 6, 172-173.

W 2005 roku w ramach programu Socrates-Erasmus odbylam trzymiesigczny staz w
Instytucie Inzynierii Procesowej na Uniwersytecie w Hanowerze, gdzie poglebialam swoja
wiedze z zakresu przeplywow wielofazowych.

W czasie trwania studiéw doktoranckich za postgpy w pracy badawczej dwukrotnie
uzyskatam stypendium doktoranckie od Marszatka Wojewodztwa Opolskicgo.

5.2. Po uzyskaniu stopnia doktora

Po uzyskaniu tytulu naukowego doktora zostalam zatrudniona na stanowisku asystenta w
Katedrze Inzynierii Srodowiska na Wydziale Mechanicznym Politechniki Opolskiej. Poniewaz
zostatam zatrudniona w zespole: ..Gospodarki odpadami i technologii chemiczne]” moja
dziatalnoé¢ naukowa i publikacyjna skupiala sie na trzech zasadniczych obszarach

badawczych:
e wplyw zwiazkéw chemicznych na $rodowisko i zdrowie czlowieka w ramach rejestracji
REACH,

e zastosowanie surowcow oleochemicznych do wytwarzania przyjaznych ekologicznie
produktow,
e gospodarki odpadami i osadami Sciekowymi.

Wplyw zwiazkéw chemicznych na srodowisko i zdrowie czlowieka w ramach rejestracji
REACH

Najwazniejszym obszarem mojej dziatalnosei naukowe] byla ocena wpltywu nowych
proekologicznych rozwigzan na $rodowisko oraz zdrowie cziowieka. W szezegolnosci
zajmowalam si¢ wykorzystaniem metod cksperymentalnych oraz QSAR do oceny
bezpieczenstwa nowych substancji chemicznych.
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Jeszcze w czasie trwania studidw doktoranckich zajelam sie tematyka oceny
bezpieczefistwa chemicznego substancji, na przykladzie Hydroksyestru HE-1, w ramach
realizowanego na Politechnice Opolskiej projektu (Zatacznik 3, punkt I1J.1) i tg tematyke
poglebialam po zatrudnieniu mnie na stanowisku asystenta. W tym czasie intensywnie
zajmowalam sie analizg ustawodawstwa dotyczacego rejestracji nowych substancji w ramach
rozporzadzenia REACH. Do moich =zadan nalezalo dobranie niezbednych badan
fizykochemicznych, toksyvkologicznych, ekotoksykologicznych 1 $rodowiskowych dla
produkowanej substancji o tonazu od 100 do 1000 Mg, w celu wykonania oceny
bezpieczenstwa chemicznego dla Hydroksyestru HE-1. Nastepnym etapem moich badan byla
ocena wynikow badan i okreslenie wplywu Hydroksyestru HE-1 na srodowisko i zdrowie
crlowieka. Moje wieloletnie badania nad ta tematyka zostaly szczegdlowo opisane w Rozdziale
4 Autoreferatu.

Rezultaty opisanych powyze] badan i innych badan naukowych zwigzanych z
technologia wytwarzania 1 aplikacyi Hydroksyestru HE1 zostaly opublikowane w nastepujacych
artykutach:

o Tic W.., Guzialowska J., 2009, The technology to manufacture environmentally
friendly solvents based on oxo derived raw materials, The Prospects of Scientific and
Economic Collaboration European Union and China in XXI Century. Environmental
protection and technology, Oficyna Wydawnicza Politechniki Opolskiej, 373-381.

o Tic W.I., Guzialowska J., 2009, Ekologiczne rozpuszczalmki farb 1 lakieréw
wodorozeienczalnych - charakierystyka, wlasnosci fizvkochemiczne i toksyvkologiczne,
Zeszyty Naukowe Politechniki Opolskiej nr 331, Inzynieria srodowiska. nr 331, 7, 21-
30.

e Tic W.1., Guzialowska-Tic J., 2010, Badania whasnosci plastyfikujgcych produktow
kondensacji aldchydu izomastowego, Zeszyty Naukowe Politechniki Opolskiej nr 339,
Inzynieria Srodowiska. Red: Ulbrich Roman. 8, 27-41.

e Tic W.J.. Guzialowska-Tic J., 2011, Badania niezbedne do uzyskania certyfikatu
substancji w systemie REACH. na przykltadzie hydroksyestru HEI, Srodowisko i
Rozwdi. 23(1). 65-77.

e Guzialowska-Tic J., Tic W.J., 2011, Wymagania rejestracji produktow w systemie
REACH na przykladzie Hydroksyestru HE1, Innowacyjne rozwiazania w przemysle
chemicznym, Red: Tic Wilhelm Jan, Oficyna Wydawnicza Politechniki Opolskiej, 7-
18.

e Tic W.., Guzialowska-Tic J.. 2011, Products of isobutyl aldehyde condensation as
ecological solvents and coalescents in paints and varnishes. Zeszyty Naukowe
Politechniki Rzeszowskiej nr 276, Budownictwo i Inzynieria Srodowiska, 58 (4/11).
2011, 309-317.

e Tic W.J., Guzialowska-Tic J., 2016, New environmentally safe plasticizers and
coalescing agents for paints and vamishes based on isobutyl aldehyde. Przemyst
Chemiczny, 95(8), 1529-1532.
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e Tic W.]., Guzialowska-Tic J., 2018, Properties of a PVAc emulsion adhesive using a
nonphthalate plasticizer obtained by condensation of 2-methylpropanal, Journal of
Adhesion Science and Technology, 32(17), 1861-1875.

W kolgnych latach wykorzystalam swoja wiedze dotyczaca oceny bezpieczenstwa
chemicznego, uczestmczac w badaniach nad systemem efektywnosci energetyczno -
ckologiczne) spalamia paliw cicklych, stalych (Zalacenik 3. punkt I1.J.3). W ramach tego
projektu bratam udzial w badaniach nad synteza dodatku zelazowego spalania paliw cieklvch.
Uczestniczytam rowniez w  badaniach wplywu dodatkow/modyfikatorow na emisje
zanieczyszezen do atmosfery podezas spalania paliw cieklych i stalych. Poniewaz planowana
jest produkeja dodatku zelazowego w ilosci od 100 Mg do 1000 Mg, tak jak w przypadku
Hydroksyestru HE-1 zajelam si¢c analiza wplywu tego prockologicznego produktu na
srodowisko. Moje wieloletnie badania nad ta tematyka zostaly szczegolowo opisane w
Rozdziale 4 tego Autoreferatu.

Rezultaty opisanych powyzej badan 1 innych prac naukowych w tej dziedzinie zostaly
opublikowane w nastepujacych artvkutach:

e Tic W.l., Guzialowska-Tic J.. 2011, Charakterystyka katalizatorow efektywnego
spalania ciezkich olejdw  opalowych, Innowacyine rozwlazania w  przemysle
chemicznym, Red: Tic Wilhelm Jan, Oficyna Wydawnicza Politechniki Opolskiej, 55-
66.

s Guzialowska-Tic J., Tic W.J1., 2012, Modifiers used in the combustion process of fuel
oil and solid fuels, Chemik, 66(11), 1203-1210.

s Bok A., Guzialowska-Tic J., Tic W.J., 2013, Rola katalizatoréw w ochronie powietrza.
Wspolczesne Problemy Ochrony Srodowiska. Red: Pikon K., Stelmach S.. 151-159.

e Guzialowska-Tic J., Bok A., Tic W.J., 2013, Nowe rozwiazania proekologiczne
spalania paliw, Chemik, 67(10), 881-888.

s Tic W.l., Guzialowska-Tic J., Zadoroiny A., 2013, The effect of modifiers on
improving the energy and eco-efficiency of the combustion of fuel oils. Polish Journal
of Environmental Studies, tom 22(6A).

o Guzialowska-Tic J., Tic W.I., 2014, The Effect of Additives to Engine Fuels on Air
Pollution Control, Polish Journal of Environmental Studies, 23(3A), 44-47.

+ Bok A_ Guzialowska-Tie J., Wilhelm Jan Tic. 2014, Effects of catalysts on emissions
of pollutants from combustion processes of liguid fuels, Civil and Environmental
Engineering Reports,13(2), 5-17.

o  Guziatowska-Tic J.. 2014, Selected toxicological and ecotoxicological properties of
additive for combustion of liquid fuels, Chemik, 68(10), 834-836.

s Tic W.I.. Guzialowska-Tic J.. Junga R., 2015, The impact of catalytic additive for coal
fuel on the environment emissions, Przemyst Chemiczny. 94(9), 1557-1559.

e Guzialowska-Tic J., Tic W.J., 2015, The impact of an iron-based modifier for liquid
fuels on human health and the environment, Proceedings of ECOpole, 9(1). §7-93.

s Tic W.]., Guzialowska-Tic J., 2015, Aspekty ekologiczne i ekonomiczne stosowania
modyfikatoréw spalania paliw silnikowych, Logistyka, 4. 6216-6224.
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W zwigzku z wejsciem w zycie Dyrektywy Parlamentu Europejskiego 1 Rady w sprawie
ochrony zwierzat wykorzystywanych do celow naukowych oraz wymogami dotyczacymi
ograniczenia badan na zwierzgtach, zaczetam poszukiwaé alternatywnych metod okreslania
wplywu zwiazkoéw chemicznych na srodowiske oraz zdrowie czlowieka. Na podstawie
przegladu literaturowego zdecydowatam ze najlepsza metoda bedzie ilosciowa zaleznosé
pomiedzy struktura chemiczna a aktywnoscig biologiczng (metody QSAR). Moje badania nad
ta tematyka zostaly szczepdlowo opisane w Rozdziale 4 Autoreferatu. Rezultaty tych badan
zostaly takze opisane w dwoch publikacjach:

e  Guzialowska-Tic J.. Tic W.], 2016, QSAR methods as an alternative to animal testing
in the threat assessment of toxicity and ecotoxicity of chemical substances, Przemyst
Chemiczny, 95(8), 1475-1478.

Guzialowska-Tic J., 2016, Wykorzystanie metod QSAR do oceny wplywu substanciji
chemicznych na zdrowie czlowieka oraz érodowisko, Praca zbiorowa pod redakcja
Wilhelma Jana Tica, Studia 1 Monografie z. 442, Politechnika Opolska, 119-133.

Zastosowanie surowcow oleochemicznych do wytwarzania przyjaznych ekologicznie
produktow
W latach 2011-2013 bratam czynny udzial w badaniach dotyczacych innowacyjne]
technologii uzdatniania zwiazkéw thuszczowych z wykorzystaniem tréjgencracji (Zatacznik 3,
punkt 11.J.2) dla firmy Magmar produkujacej $wiece 1 wkiady do zniczy. W ramach tego
projektu zajmowatam si¢ analiza proekologicznyvch surowcéw do produkcji Swiec i zniczy, oraz
ich wphrwu na srodowisko. Rezultaty tych badan zostaly opisane w trzech publikacjach:
e Gurialowska-Tie )., Hreczuch H., Tic W.1_, 2012, Market search of oils and fats as raw
materials for the oleochemical industry, Przemyst Chemiczny, 91(6), 1185-1190.

s  (Guzialowska-Tic J.. 2013, Charakterystyka surowcow do produke)i swiec 1 zniczy oraz
ich wplyw na srodowisko, Chemik, 67(10), 1027-1034.

e Guzialowska-Tic J., Szczesny M., 2013, Analiza surowcow do produkcji swiec |
zniczy oraz charakterystvka produktow spalania, Od naukowej inspiracji do innowacji
w przedsiebiorstwie. Praktyczna aplikacia wiedzy Asystentow Innowacji. Red:
Szewczuk-Stepien Marzena, Adamska Malgorzata, Instytut Trwalego Rozwoju Opole,
149-172.

Dodatkowym obszarem moich zainteresowan naukowych byly réwniez mozliwose
wykorzystania odpadowej gliceryny z produkeji biodiesla. Rezultaty tych prac zostaly opisane
w dwoch publikacjach:

¢ Guzalowska-Tic J., Tic W.J., 2011, Wykorzystanie odpadowej gliceryny z produkeji
biodiesla, Kompostowanie i mechaniczno-biologiczne przetwarzanie odpadow, Red:
Siemiatkowski G., Wydawnictwo Instytut Slaski. 155-163.

*  Guzialowska-Tic J., Tic W.J., 2012, Possible uses for glycerin - a byproduct of
biodiesel production, VI Konferencja Ochrona i Inzynieria Srodowiska —
Zrownowazony Rozwoj, Krakow.
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Gospodarka odpadami i osadami $ciekowymi

W zwigzku z rosngcym zainteresowaniem produkeja bezodpadows zajelam sie tematem
gospodarki odpadami i osadami scickowymi w kierunku ich dalszego wykorzystania. Tematyka
ta zajmujg si¢ od 2012 roku. Obecnie w ramach scislej wspélpracy z firmag West Technology
& Trading Polska Sp. z 0.0. jestem glownym wykonawca w projekcie: ,,Badania przemystowe
1 prace rozwojowe w firmie WT&T Polska Sp. z o.0. w celu opracowania kompleksowej i
cfcktywnej technologii przetwarzania surowcow odpadowych z oczyszezalni Scickow do
wytwarzania energii clektrycznej, cieplnej lub chlodu z jednoczesna catkowita utylizacja
odpadow”, finansowanym przez Opolskie Centrum Rozwoju Gospodarki, realizowanym od
2016 (Zalacznik 3., Punkt 11.J.5). Rezultaty tych prac zostaly opisane w 4 publikacjach:

*  Guzialowska-Tic J., Tic WJ., 2012, Zagospodarowanie komunalnych osadow
scickowych w wojewddztwie opolskim, Prace Instytutu Ceramiki i Materialow
Budowlanych, 5(10), 370-394.

e Guzialowska-Tic 1., 2015, Removal of asbestos-containing materials of the example on
the city Opole, Chemik, 10(69), 652-653.

e Guzialowska-Tic J., Tic W.J., 2016, Ocena nowego systemu gospodarki odpadami w
wojewddztwic opolskim, Praca zbiorowa pod redakcjg Wilhelma Jana Tica, Studia i
Monografie z. 442, Politechnika Opolska, 9-25.

e Tic W.I. Guzialowska-Tic J., Pawlak-Kruczek H.. Woinikowski E., Zadorozny A.,
Niedzwiecki L., Wnukowski M., Krochmalny K., Czerep M., Ostrycharczyk M.,
Baranowski M., Zgoéra J., Kowal M., 2018, Novel Concept of an Installation for
Sustainable Thermal Utilization of Sewage Sludge, Energies, 11, 748.

0d 2010 roku Scisle wspotpracuje z przemystem. W tym czasie bralam udzial w wielu 3-
miesigcznych 1 6-miesigcznych stazach przemystowych migdzy innymi w firmach: Mexeo,
Magmar, West Technology & Trading Polska, Holpona, Inside, Inventia (Zatacznik 3, punkt
111.0).2). Doswiadczenie zdobyte w tym czasie przyczynilo sie do poszerzenia mojej wiedzy w
wielu dziedzinach, takich jak inzyniena $rodowiska, technologia chemiczna, energetyka.

Od 2015 roku scisle wspolpracuje z firma West Technology & Trading Polska. Obecnie
jestem glownym wykonawca w projekcie finansowanym przez Narodowe Centrum Badan i
Rozwoju p.t. ..Opracowanie technologi krystalizacji na bazie nowego typu krystalizatora do
zwiazkow organicznych ze stopOw w zawiesinie™, realizowanym od 2016 roku (Zalacznik 3.
punkt I1.J.4).

6. Syntetyczne zestawienie dorobku naukowego

Przed uzyskaniem stopnia doktora moj dorobek obejmowal 3 artykuly nmaukowe. Od
uzyskama stopnia doktora w 2008 roku, w ktérym to roku rozpoczetam rowniez prace na
stanowisku asystenta na Wydziale Mechanicznym Politechniki Opolskicj w Katedrze Inzynierii
Srodowiska, moj dorobek naukowy znaczaco si¢ powickszyl. W tvm okresie opublikowatam
tacznie 35 publikacji (a 46 uwzgledniajac rowniez publikacje wchodzace w sklad cyklu
wskazywanego jako osiggnigcie naukowego). z czego 6 (12) publikacji znajduje sie w bazie
Journal Citation Reports (JCR). Sposrdd publikacji innych niz znajdujgce sie w bazie JCR, po

37

!

i

e

£



dr inz, Joomna Guzialowska-Tie Zalgeznik 2a

doktoracie opublikowalem 14 (17) artykuléw oraz 10 rozdzialow w monografiach.
Opublikowalem rowniez 2 (3) artykuly w suplementach czasopism z bazy JCR, a takze 3
referaty i streszczenia konferencyjne. Bylam wspottworca 2 patentow krajowych i jednego
europejskiego.

Dla publikacji z okresu od uzyskania stopnia doktora do chwili obecne] méj sumaryczny
Impact Factor wynosi 5,196 (18.456). indeks Hirscha wg bazy Web of Science — 2, natomiast
we Google Scholar — 3. Laczna liczba punktéow wyliczona wg punktacji MNiSW zgodnej z
rokiem wydania publikacji wynosi 306 (478). Moje publikacje byly cytowane 6 razy wg bazy
Web of Science, plus jedno cytowanie patentu europejskiego w bazie Derwent Innovations
Index 1 10 razy wg bazy Google Scholar (bez autocytowan).

Regularnie otrzymuje zaproszenia do recenzowania artvkulow z zakresu inzynierii 1
ochrony $rodowiska. W okresie po uzyskaniu stopnia doktora, zrecenzowatam 5 artykutow w
czasopismach znajdujacych sie w bazie JCR, w tym Joumal of Cleaner Production (4).
Atmospheric Environment (1). W 2017 roku wykonalam 2 recenzje dla czasopisma
konferencyjnego na Web of Science: E3SWeb of Conferences. 7 kolei od 2015 roku jestem
recenzentem w czasopismie Archiwum Gospodarki Odpadami i Ochrony Srodowiska i od tego
czasu wykonatam 9 recenzj.

Aktywnie angazuj¢ si¢ w dziatalnoséé¢ konferencyjna. co potwierdza moje uczestnictwo
w 24 konferencjach migdzynarodowych i krajowych, w kraju 1 zagranica (Zalacznik 3. I11.B).
Na wszystkich z nich wyglaszalam referaty i/lub prezentowatam postery. Potwierdzeniem
mojej aktywnosci naukowej sa rowniez nagrody za dzialalnos¢ naukowa (Zalacznik 3. 1LK),
oraz zaproszenia do komitetow naukowych migdzynarodowych konferencji (Zalacznik 3,
111.Q).

Szczegdlowy opis mojego dorobku naukowego znajduje sie w Zalgczniku 3 do
Wniosku, zamieszezona ponize]j tabela 14 stanowi jego syntetyczne zestawienie.

7. Osiagniecia dydaktyczne, popularyzatorskie i organizacyjne

Szezegolowe zestawienie moich osiggnieé dydaktycznych 1 popularyzatorskich
znajduje si¢ w Rozdziale 111 Zalacznika 3 do Wniosku. Ponizej przedstawilam syntetyczny opis
jedynie najwazniejszych z moich dzialan w tym zakresie.

W ramach obowiazkéw dydaktycznych wynikajaeych z pracy na stanowisku najpierw
asystenta, a od 2010 adiunkta w Katedrze Inzynierii Srodowiska na Wydziale Mechanicznym
Politechniki Opolskicj opracowalam i realizuje szereg przedmiotow, przede wszystkim z
zakresu inzynierii i ochrony $rodowiska, chemii i chemii srodowiska. Sprawujg rowniez opiekg
nad laboratorium chemii. w ktérym prowadze szereg zajeé laboratoryjnych na wielu kierunkach
Wydziatu Mechanicznego, szezegblnie Inzynierii Srodowiska. W zwiazku z tym w 2015 roku
bylam wspélautorka skryptu p.t.: ..Cwiczenia laboratoryjne z chemii ogdlnej dla kierunkow
studiow na wydziale mechanicznym”. Opracowatam réwniez kursy anglojezyczne dla
studentéw z zagranicy (ERASMUS). Od 2018 roku prowadze zajgcia na anglojgzycznych
kierunkach prowadzonych na Wydziale Mechanicznym Politechniki Opolskicj: Mechanical
Engineering BSc, Environmental Enginnering MSc (Advanced Technologies in Environmental
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Engineering). W ramach tych kierunkéw opracowatam wyklady, ¢wiczenia oraz zajecia

laboratoryjne.

Tabela 14. Syntetyczne zestawienie dorobku navkowego dr inz. Joanny Guzialowskiej-Tic
st no £3.01.2018)

Wykaz osiggnicé Przed Po doktoracie| FLacznie
doktoratem
Sumarycena liczba publikacii 3 46 49
Suma punktow za publikacje wg wykazdw MNISW 8 306 (478) 314(486)
Sumaryczny Impact Factor - 18,456 18.456
Indeks Hirscha wg bazy Web of Science - P 2
Liczba cytowan wg bazy Web of Science - 6+1" o
Publikacje znajdujace sig¢ w bazie Journal Citation - 6(12) 6(12)
Reports (JCR)
Artvkuby w czasopismach innych niz snajdujace sie 1 14(17) 15(18)
w bazie JCR
Opublikowane streszczenia i referaty - 3(4) 34
konferencyjne
Autorstwo rozdziahs w monografii 2 10 12
Artkuly opublikowane w suplementach czasopism - 2(3) 2(3)
Udziclone patenty krajowe | curopejskic - 3 3
Udzialt w projektach badawceych krajowych - 3 3
Recenzowanie publikacji w czasopismach z bazy - 5 5
ICR
Recenzowanie  publikacji  w  czasopismach 9 9
nieposiadajgcym wspolczynnika wphywu Impact
Factor (IF), wymienione w czesci B wykazu
MMNISW
Udziat w konferencjach krajowych S(6)* 16 (24)* 2130
Udzial w konferencjach migdzynarodowych S5(8)* g (16)* 13 (24)*
()* - liczba wystapien w postaci referatow Tub posterow
( ) — publikacje uwrglednione w cyklu publikacji
** _ cytowanie w bazie Derwent Innovations Index
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Od poczgtku pracy na stanowisku adiunkta czynnie uczestnicze w sprawowaniu opicki
naukowej nad dyplomantami. Do chwili obecnej bylam promotorem 18 prac magisterskich i 19
inzynierskich. Angazuj¢ sig rdwniez w system zapewnienia jakosci ksztalcenia poprzez bycie
koordynatorem sylabus6w na kierunku Inzynieria Srodowiska.

Poza opisang powyze] dziatalnoscia dydaktyczno-popularyzatorska. podejmuje réwniez
wiele wysitkow organizacyjnych na rzecz Katedry, Wydzialu i Uczelni. Bylam m.in.
cztonkiem: wydzialowej Komisji rekrutacyjnej, wydzialowej Komisji ds. programéw
ksztafcenia. Dzialam réwniez czynnie jako czlonek zespolow ds. programéw ksztalcenia na
kierunkach: Inzynieria chemiczna i procesowa, Inzynieria 1 aparatura procesow
przemysfowych, Energetyka i inzynieria érodowiska. W latach 2014-2016 bytam crlonkiem
Zespotu planistow Wydzialu Mechanicznego. Na obecna kadencje jestem przedstawicielem
grupy adiunktéw w Radzie Wydziah.
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