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Kataliza chemiczna to zjawisko przyspieszenia szybkosci reakcji chemicznej pod wptywem dodania do
uktadu niewielkiej ilosci katalizatora, ktory sam nie ulega trwatym przeksztatceniom, lecz tylko tworzy z
innymi substratami zwigzki lub kompleksy przejsciowe. Dziatanie katalizatora powoduje przyspieszenie
reakcji chemicznej i/lub obniza temperature niezbedng do zajscia danej reakcji chemicznej. W rezultacie
reakcje katalityczne sg preferowanymi reakcjami w przyjaznej dla srodowiska zielonej chemii z powodu
redukcji ilosci produktéw ubocznych / odpadéw oraz oszczednosci czasu i energii. Wspotczesnie
produkcja wiekszosci waznych substancji chemicznych w duzej skali odbywa sie za pomocg reakgji
katalitycznych.

Z chemicznego punktu widzenia kataliza polega na zmianie $ciezki kinetycznej reakcji poprzez
obnizenie energii aktywacji reakcji i utworzenia innych, w stosunku do reakcji prowadzonej na sposob
niekatalityczny, komplekséw przejsciowych. W efekcie przyspieszeniu ulega zaréwno reakcja
prowadzgca do produktu, jak i reakcja biegngca w kierunku przeciwnym, prowadzgca do odtworzenia
substratow. W wiekszosci przypadkéw mechanizm katalizowanej reakgji jest skomplikowany, a sama
kataliza jest procesem wieloetapowym. Oczywiscie nie istniejg uniwersalne katalizatory, ale kazda
reakcja chemiczna wymaga unikalnego katalizatora.

Gtéwnym celem tego projektu badawczego jest systematyczne badanie nad wybranymi katalizatorami
chemicznymi w celu lepszego zrozumienia fundamentalnych aspektoéw ich dziatania. W ramach tego
projektu planujemy zaprojektowanie i modelowanie nowych rutenowych katalizatoréw metatezy olefin,
reakcji uwodornienia, katalitycznego procesu przeniesienia wodoru oraz hydrosililowania. Cze$¢é pracy
poswiecimy takze na rozwdj nowych metod obliczeniowych, ktére pozwolg na opisanie wybranych
procesow katalitycznych nie tylko na poziomie atomowym, ale takze w skali nano- i mezomolekularnej,
przygotowujgc parametryzacje wybranych komplekséw rutenowych w metodach ReaxFF, DFTB oraz
PM6/PM7. Zadanie to zostanie przeprowadzone w interdyscyplinarnym zespole sktadajgcym sie z
naukowcéw specjalizujgcych sie w chemii metaloorganicznej, racjonalnym projektowaniu modelowaniu
kompleksdw metali przejsciowych/potmetali, katalizie oraz fizyce. Wyniki tego projektu pozwolg na
dokfadng charakterystyke nowych katalizatoréw oraz pozwolg na opracowanie ogdlnej metodologii,
ktéra zostanie wykorzystana w przysztosci do projektowania nowych katalizatorow.

Skoncentrowanie sie na reakcji metatezy jest uzasadnione, poniewaz reakcja ta zostata nazwana "nowa
zielong technologig" przez Royal Academy of Science w 2005 podczas wreczania za nig Nagrody Nobla
i szybko zostata zaadoptowana przez grupy badawcze jako podstawowa strategia syntezy wigzania C-
C. Zdolnos¢ tej metody do wybiérczego zastepowania atoméw miedzy dwiema czgsteczkami pozwala
na generowanie uktadéw chemicznych o pozadanych wtasciwosciach. Jest to szczegdlnie wazne dla
skomplikowanych zwigzkow takich jak zwigzki naturalne oraz nowe zwigzki heterocykliczne i
makrocykliczne. Uzycie reakcji metatezy krzyzowej, metatezy z zamknieciem lub otwarciem pierscienia,
acyklicznej metatezy diendéw oraz metatezy alkindw i enyndéw pozwala na synteze zwigzkdéw
chemicznych uzywajgc prostych drég reakcji oraz uzycia tanszych i prostszych surowcow i zwigzkow
wyjsciowych.

Ogromna liczba aplikacji reakcji metatezy w dzisiejszych czasach jest naprawde niezwykta, zwtaszcza
biorgc pod uwage relatywnie krétki czas od czasu jej odkrycia. Synteza wielu ztozonych czgsteczek i
substancji organicznych, takich jak zwigzki o dziataniu farmaceutycznym, polimery, S$rodKi
agrochemiczne i produkty naturalne, jest mozliwe lub znacznie tatwiejsze wiasnie dzieki nowym
katalizatorom. Pomimo duzej ilosci badan nad nowymi katalizatorami metatezy i mechanizmami tej
reakcji wiele pytan dotyczacych tych zagadnien pozostaje bez odpowiedzi. Wiekszos$¢ dzisiejszych prac
w tym temacie koncentruje sie na poszukiwaniu nowych zastosowan dla katalizatorow, odpowiada na
pytanie dotyczgce mechanizmow reakcji przez nie katalizowanych, oraz na ulepszaniu juz istniejgcych
katalizatoréw poprzez zmiany w ich strukturze. Taki jest rowniez zakres tego wniosku, ktérego gtéwnym
celem jest poszerzenie naszej wiedzy na temat tej ciekawej klasy zwigzkdw chemicznych.

Projekt ten wzmocni rowniez badania naukowe w Polsce. Mamy nadzieje, ze projekt ten przyczyni sie
do wzrostu konkurencyjnosci Polski na polu katalizy chemicznej, a jego wyniki postuzg spoteczno$ci
chemicznej na caty Swiecie do lepszego zrozumienia zaleznos$ci pomiedzy strukturg a reaktywnos$cig
katalizatorow rutenowych i katalizatoréw innych metali przej$ciowych.



