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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Technologie wykorzystujace paliwa kopalne w celu wytwarzania energii wytwarzaja miliardy ton
dwutlenku wegla rocznie. Pomimo faktu Zze emisja ta jest niewielka w poréwnaniu do catkowitej
emisji dwutlenku wegla w skali globalnej, zaburza ona rownowagg migdzy iloscig CO, w atmosferze
a mozliwo$ciami absorbcji tego zwiazku przez roslinnosé i oceany. Ciagly wzrost st¢zenia dwutlenku
wegla w atmosferze obserwowany jest przez ostatnie 150 lat i zaktada si¢ ze znaczaco przyczynia sig
do powstania efektu cieplarnianego.

Wykorzystanie zbgdnego CO, pochodzacego z paliw kopalnych do atmosfery stato si¢ jednym z
najbardziej istotnych zagadnien dla nauki w ostatnich czasach. Poniewaz dwutlenek wegla jest bardzo
stabilng czasteczka, proces utylizacji wymaga wktadu energii — najlepiej uzyskiwanej z odnawialnych
zrodet. Przyroda radzi sobie z tym problemem poprzez proces fotosyntezy, gdzie CO, przetwarzany
jest w bardziej uzyteczne zwiazki — w tym cukry — z uzyciem $wiatta stonecznego jako sity
napedowej tego procesu.

Proces redukcji CO; jest w swojej naturze skomplikowany i wieloetapowy. Mozliwych jest wiele
$ciezek, ktore prowadza do réznych produktow koncowych np. metan (CHs) lub metanol (CH;0OH),
ktére znajduja zastosowanie jako paliwa lub ich komponenty. W tych procesach, przynajmniej jedno
wiazanie C-O musi zosta¢ przerwane. Alternatywnie wodor czasteczkowy moze zostac przytaczony
do jednego z wigzan C-O, ktéra to reakcja prowadzi do powstania kwasu mrowkowego (HCOOH).
Uzywane katalizatory charakteryzuja si¢ specyficzna selektywnoscia - kieruja postgpem reakcji do
jednego z mozliwych produktow. Omawiany projekt badawczy ma na celu wyjasnienie szczegotow
zachodzacego procesu, wiaczajac w to mechanizm zachodzacych reakcji chemicznych oraz interakcje
reagentow z katalizatorem. Pozwoli to na lepsze zrozumienie samego procesu, jak rowniez
pozyskanie danych potrzebnych do specyficznego zmodyfikowania czasteczki katalizatora w ramach
dopasowania jego aktywnosci do indywidualnych potrzeb reakcji w ramach rozpatrywanego produktu
koncowego.

Celem projektu jest stworzenie nieorganicznego urzadzenia, posiadajacego wlasciwosci przetwarzania
CO; naturalnego liscia. Urzadzenie sktada¢ si¢ bedzie z dwodch czesci: pierwsza bedzie fotoanoda,
ktorej rola jest pozyskanie protondw i elektronow z czasteczek wody pod wptywem $wiatta. Drugim
bedzie katoda, na ktorej protony i elektrony wytworzone przez anodg zostana uzyte do uwodornienia
czasteczek CO,. Urzadzenie bedzie nasladowac proces naturalnej fotosyntezy rowniez poprzez fakt
fizycznego odseparowania reakcji utleniania czasteczki wody (proces na anodzie ,,sztucznego liscia”
oraz w fotosystemie-II w uktadach roslinnych) od redukcji dwutlenku wegla (zachodzacego na
katodzie urzadzenia oraz w enzymie RuBisCo w lisciach roslin fotosyntezujacych).

Projekt wykonany zostanie poprzez synergig¢ dwoch podejs¢ — symulacji komputerowych procesu,
ktore dostarcza cennych danych dotyczacych mechanizmu reakcji oraz oddziatywan
miedzyczasteczkowych. Uzyskane wyniki obliczeniowe przyczynia si¢ do poglebienia wiedzy o
procesie fotowzbudzen badanego ukladu. Z drugiej strony — eksperymenty laboratoryjne potwierdza
wyniki teoretyczne oraz dostarcza niezbednych danych do zbudowania wlasciwych modeli uktadow
katalitycznych.



