Rezumat
asupra tezei de doctorat intitulată "Studiul compoziţiei şi structurii calculilor reno-urinari prin metode fizico-chimice performante" elaborată de doamna chimist Popescu Georgeta Sofia.
Teza abordează una din problemele importante ale omului, urolitiaza, datorită incidenţei sale destul de mari în rândul populaţiei active, a numeroaselor recidive şi a numărului mare de incapacitate temporară de muncă. 

Cunoaşterea exactă a compoziţiei chimice şi structurii calculilor urinari este de mare importanţă nu numai din cauza relaţiei sale cu factori dietetici de sănătate ci şi în prevenirea recidivării urolitiazei. 

În abordarea litiazei reno-urinare, medicul practician este confruntat cu o problematică dificilă, justificată de limitele posibilităţilor terapeutice, ce au drept consecinţă recidivarea frecventă a bolii, datorită insuficientei cunoaşterii a compoziţiei chimice şi caracteristicilor structurale ale concreţiunilor reno-urinare.
Rezolvarea acestei probleme se poate realiza prin metode complexe de studiu axate prioritar pe determinări fizico-chimice efectuate cu tehnici performante de analiză. 
Prin cercetările din cadrul tezei s-a propus efectuarea unui studiu complex experimental de analiză a compoziţiei şi structurii unor calculi ‚sintetizaţi’ natural la nivelul organismului uman. 

Prima parte prezintă un studiu detaliat de literatură privind biogeneza calculilor reno-urinari, mecanisme biochimice specifice producerii litiazei oxalice, investigarea compoziţiei calculilor renali şi metode fizico-chimice performante utilizate în analiza calculilor.

Se prezintă studiul compoziţiei calculilor renali, care presupune investigarea metaboliţilor în urolitogeneză, a calculilor în laboratorul de chimie clinică (examenul fizic al calculilor şi analiza chimică calitativă şi cantitativă), precum şi a uroconcrementelor în chimia clinică prin metode clasice de analiză.

De asemenea se prezintă un studiu critic asupra metodelor chimice pe cale uscată şi umedă, respectiv a metodelor fizice şi fizico-chimice (metode termice de analiză (TG, DTG, DTA), spectroscopia FT-IR, difractometria de raze X, spectrometria de absorbţie atomică) utilizate la caracterizarea compoziţiei  calculilor renali. 
Partea experimentală este structurată în patru subcapitole.

În subcapitolul 1 şi 2 se prezintă obiectivele urmărite în cadrul tezei, metodologia şi tehnicile experimentale utilizate în studiul compoziţiei şi structurii calculilor reno-urinari.

În subcapitolul 3 se face o evaluare primară morfologică (aspect, culoare, dimensiune) pe baza caracteristicilor fizice (duritate, opacitate, densitate) în urma căreia calculii au fost împărţiţi în grupe distincte în funcţie de natura acestora.

Subcapitolul 4 prezintă studiul asupra determinării compoziţiei şi structurii calculilor simpli şi micşti prin analiză termică, spectroscopie FT-IR, difractometrie de raze X, SEM şi SAA. 

Se prezintă rezultatele analizei termice pe tipuri de calculi simpli şi micşti, iar din evoluţia curbelor termice şi din variaţiile de masă, prin comparare cu compuşii puri s-a stabilit compoziţia acestora.
S-a introdus pentru prima dată utilizarea unui algoritm r1= CO/CO2 şi r2= H2O/CO2 prin care se poate stabili dacă în compoziţia calculului se găsesc substanţe organice (r1> 0,636), respectiv dacă calculul conţine un amestec de oxalaţi (0,41 <r2<0,82). Din masa reziduală s-a determinat puritatea calculului respectiv prezenţa unor materiale inerte, iar din pierderea de CO2 s-a determinat cu exactitate cantitatea de CaC2O4·H2O în calculii simpli sau micşti de tip oxalat-urat sau oxalat-fosfat.

Pentru a susţine şi verifica compoziţia calculilor s-a apelat la spectroscopia FT-IR. Tehnica FT-IR s-a dovedit foarte utilă în mod deosebit la determinarea compoziţiei calculilor micşti. 


S-a utilizat pentru prima dată derivata a doua a spectrelor de absorbţie în infraroşu, la identificarea componentelor din calculii micşti de tip COM+AU, respectiv COM+CAP. Utilizarea derivatei a doua a spectrelor de absorbţie FT-IR pentru calculii micşti de tip oxalaţi a condus la identificarea amestecului de COM şi COD. 

Cea de a treia metodă utilizată în cadrul tezei, difractometria de raze X, a arătat că toţi componenţii ce se găsesc în compoziţia calculilor sunt foarte bine cristalizaţi, putând fi identificaţi cu uşurinţă în mod deosebit în cazul calculilor simpli. 

Identificarea componenţilor s-a facut prin  compararea difractogramelor calculilor cu liniile de difracţie indexate în fişe ASTM pentru fiecare compus pur.
Exploatarea acestor metode la performanţele pe care le oferă şi corelarea rezultatelor obţinute prin cele trei metode, au condus la informaţii precise şi de acurateţe ridicată pentru diagnoza urolitiazei.
Prin microscopia electronică de baleiaj (SEM) s-a reflectat distribuţia componentelor majore din compoziţia calculilor reno-urinari, iar din imaginile SEM s-a remarcat că,  acelaşi compus cristalin din compoziţia calculilor reno-urinari poate realiza tipuri diferite de textură, în combinaţie cu alţi constituienţi.

În cadrul cercetărilor au fost realizate studii ale calculilor reno-urianri privind determinarea unor metale ce se găsesc în compoziţia acestora. Concentraţia metalelor în calculi este diferită, depinzând de compoziţia acestora. Variaţiile sunt datorate de diferenţele de solubilitate ale compuşilor, de pH, molalitate, precum şi de starea morfo-functională a rinichiului şi tractului urinar. Marea variaţie a concentraţiei metalelor de la un caz la altul şi de la un tip de litiază la altul pledează pentru un mecanism complex (dependent de factori fiziologici, morfo-fiziologici, ecologici, ş.a.) în urolitogeneză.
Pentru prima dată s-a utilizat un studiu de implementare a reţelelor neurale artificiale privind predicţia compoziţiei calculilor reno-urinari. Astfel, s-a evaluat utilizarea unei reţele neurale artificiale pentru a cuantifica 5 componenţi întalniţi de obicei în calculi urinari (acid uric, carbonat apatita, struvit, oxalat de calciu monohidrat şi oxalat de calciu dihidrat).
Cercetările efectuate pot constitui un material util în laboratoare clinice şi chimice, rezultatele cunoscute de către medicul practician, cât şi de cercetători având un impact direct asupra alegerii tratamentului precum şi în proiectarea şi dezvoltarea a noi medicamente pentru tratamentul calculozei urinare. 
Rezultatele obţinute în cadrul stagiului de cercetare au fost valorificate prin publicarea a 4 lucrări în reviste cotate ISI şi 12 lucrări în reviste de specialitate.
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