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Popularnonaukowe streszczenie projektu

Nasze udokumentowane wczesniejsze badania nad dynamiks izolowanych aromatycznych
uktadéw molekularnych, pozostawily szereg pytan bez odpowiedzi, a dodatkowe pytania
stawiane sa rowniez przez autoréw roéznych prac, jak przez profesora Dunitz'a. Profesor Dunitz w
swojej pracy z 2009, badajac krysztal benzenu (protonowany i deuterowany) w réznych
temperaturach zauwazyt, iz w przypadku uktadéow krystalicznych efekt izotopowy manifestuje sig¢
poprzez rézng rozszerzalnoscig temperaturowg komérek elementarnych krysztatéw zawierajacych
odmienne izotopy tego samego pierwiastka (tu wodoru lub deuteru), a réznice te tlumaczy sie
zmianami efektywnego rozmiaru izotopéw. Autor pokazal, iz od pewnej temperatury tj. okoto
170K w przypadku krysztalu benzenu atom deuter staje sie wiekszy od atomu wodoru, co ma
daleko idgce implikacje i moze by¢ podstawa do wytlumaczenia odwrotnego kinetycznego efektu

izotopowego.

Tak wiec na postawie zaawansowanych symulacji komputerowych pragniemy
wyttumaczyé obserwowany eksperymentalnie efekt i pdjsé kilka krokéw naprzdéd, by
odpowiedzie¢ na frustrujace w tej dziedzinie od lat pytania, takie jak: czy efekt da sig
ekonomicznie komputerowo przewidzie¢ i w jaki sposdb efektywnie wyznaczaé objetosci atoméw?
Jaki wplyw majg efekty kwantowe? Jaki wplyw ma podstawienie izotopowe na dynamike
atomow wegla w pierScieniu aromatycznym? Czy efekt jest obserwowalny tylko dla uktadu
krystalicznego czy moze zaobserwujemy go réwniez dla izolowanej molekuly? Jaki jest rozktad
populacji poszczegdlnych konformacji pierécienia benzenu w fazie krystalicznej — czy jest
podobny do zaobserwowanego dla ukladu izolowanego, a moze nie? I kluczowe pytanie brzmi,

jaki wplyw na wszystkie te efekty ma temperatura?

Jakoze efekt izotopowy jest podstawowym pojeciem w chemii zrozumienie tego zjawiska
jest bardzo wazne i jako takie uzyskane wyniki moga znaczaco wplywaé i stymulowaé wiele

innych dziedzin badawczych.



