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Popularnonaukowe streszczenie projektu

Jednym z gléwnych zadan stojacych przed chemia w ujgciu praktycznym jest opracowanie metod produkcji
paliw z tatwo osiagalnych zrodet. Przemiana substancji w pozadanym kierunku jest mozliwa na og6t
wylacznie przy uzyciu Kkatalizatora, czyli substancji zmieniajacej przebieg poszczegdlnych reakcji
chemicznych. Wlasnie w przemysle petrochemicznym, gtdéwnym dostarczycielu ciektych paliw silnikowych
wyjatkowe miejsce, jako katalizatory maja zeolity. Zeolity jest to grupa glinokrzemianéw, zaréwno
pochodzenia naturalnego, jak i syntetycznego. Wykazuja one unikalng budowe krystaliczna, przenikaja ja
kanaly o réznej szerokosci, przecinajace si¢ z utworzeniem komor. Co wigcej, w strukturze zeolitow mozna
wytworzy¢ niezwykle silne centra kwasowe, ktoérych moc znacznie przekracza kwasowo$¢ nawet stgzonych
kwasow mineralnych. Oprécz centréw kwasowych do struktury zeolitu mozna wprowadzi¢ takze centra
o wlasno$ciach utleniajacych lub redukujacych. Cale bogactwo mozliwych centréw wraz z unikalna
mozliwoscia syntezy zeolitow o zadanych parametrach geometrycznych kanatow i komoér sa powodem
wyjatkowo szerokiego wachlarza zastosowan zeolitow, a takze sa powodem niezwyklego zainteresowania
nimi w konteks$cie badan podstawowych. Umiejetnos¢ sterowania podczas syntezy geometrig kanalow oraz
rozmieszczeniem reaktywnych chemicznie centrow stwarza niemal nieograniczone mozliwosci
projektowania nowoczesnych materiatow katalitycznych o unikalnych wtasnosciach. Warunkiem jednak
takiego sterowania wlasno$ciami zeolitow jest doglebne zrozumienia mechanizmami rzadzacymi
przemianami chemicznych we wngtrzu porow.

Takiemu wlasnie celowi poswigcony jest niniejszy projekt badawczy. Glownym jego celem jest
zastosowanie szeregu metod do$wiadczalnych (spektroskopia w podczerwieni, transmisyjna mikroskopia
elektronowa, dyfraktometria rentgenowska) do zbadania struktury syntezowanych zeolitow oraz
zastosowanie metod symulacji obliczeniowych, odnoszacych w ostatnich latach zdumiewajace sukcesy
w zastosowaniu do badan naukowych, w tym takze fizycznych i chemicznych. Metody obliczeniowe chemii
dysponuja metodami zaréwno opisu poszczegolnych etapdw reakcji chemicznych na poziomie atomowym
i czasteczkowym, jak i opisu uktadéw makroskopowych. Polaczenie tych metod jest drugim kluczowym
elementem niniejszego projektu. Potaczone badania teoretyczne oraz doswiadczalne sa metodami
znakomicie si¢ uzupelniajacymi w ten sposob, iz obserwacje do$wiadczalne stanowig wigzy dla
modelowania komputerowego, natomiast symulacja teoretyczna opracowanego modelu przewiduje wyniki
innych technik do$wiadczalnych, ktore z kolei moga zosta¢ eksperymentalnie zweryfikowane potwierdzajac
lub odrzucajac postulowany model. Mozna powiedzie¢, iz wspolczesnie metody obliczeniowe, szczegdlnie
opisujace $wiat chemiczny w skali atomowej stanowia nowa metod¢ doswiadczalna, ktorej udziat
w badaniach naukowych dramatycznie ro$nie.

W ramach wnioskowanego projektu planuje si¢ zbadanie wptywu rodzaju centrum aktywnego w zeolicie na
jego aktywnos¢ i selektywnos¢ oraz wptywu aranzacji poré6w jednego typu na specjacje centrow aktywnych
iich dostep dla czasteczek reagentow. Istotne bedzie rozstrzygnigcie wptywu aranzacji systemu kanatow na
dyfuzje¢ czasteczki reagenta i na rodzaj powstalego kompleksu chemisorpcyjnego. Zostanie zweryfikowana
przydatnos¢ metod obliczeniowych sprzgzonych z metodami doswiadczalnymi w pelni iloSciowych
metodach badania procesow fizykochemicznych w ujeciu wieloskalowym. Zostanie zbadane rozmieszczenie
i rodzaj centrow kwasowych, jakie przewiduja metody chemii kwantowe;.

Wyniki badan bgda materiatem bazowym dla prac doktorskich, ktoérych promotorami bgda czlonkowie
Zespotu, w ktérym realizowany bedzie niniejszy projekt.



