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6xS dla Chiralnych Naftalenodiimidow:

Synteza, Symulacje, Struktura, Spektroskopia, Spektroelektrochemia, Sensory

Naftalenodiimid (NDI, Schemat 1) jest waznym rdzeniem strukturalnym nowoczesnych potprzewodnikow
organicznych o malej masie czasteczkowej. Pochodne NDI moga wykazywaé zaré6wno przewodnictwo
elektronowe (n), dziurowe (p), jak i ambipolarne (n i p), a takze elektro- i fotoluminescencje, efekty
fotowoltaiczne i polowe. Dzigki korzystnym witasciwosciom fizykochemicznym NDI duze powierzchnie
elastyczne moga by¢ nimi pokrywane przy uzyciu réznych metod, w tym tak prostych jak drukowanie.
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Chiralnos¢ wnosi do chemii nowy wymiar. Enancjomery (stereoizomery, ktore sa wzajemnymi odbiciami
lustrzanymi) r6znig si¢ np.: aktywnoscig biologiczna, widmami chiralooptycznymi, oddziatywaniami z innymi
czasteczkami chiralnymi, wiasciwosciami organoleptycznymi itd. Chiralne leki maja coraz wigksze znaczenie
ekonomiczne. Szacuje sig, ze W 2020 r. globalny rynek lekéw osiggnie warto$¢ 1. biliona (10'?) dolarow
rocznie. Co wigcej, w tym czasie leki enancjomeryczne bedg stanowi¢ 95% wszystkich chiralnych lekow.
Przemyst farmaceutyczny wytwarza potrzebe rozwoju syntezy asymetrycznej, enancjoselektywnego rozdziatu
i analizy, budowie enancjoselektywnych sensorow itp. W zwiazku z tym chiralno$¢ jest bardzo wazna dla
nowoczesnej chemii, farmacji i chemii medycznej i jest ogromna potrzeba:

- rozwoju czutych metod monitorowania czasteczek chiralnych znajdujacych si¢ w réznych warunkach;
- budowy nowej klasy chiralnych pétprzewodnikow;
- budowy nowych typow sensoréw chiralnych.

Chiralne naftalenodiimidy byly badane dos¢ rzadko i raczej pod katem tworzenia przez nie niezwyktych
struktur supramolekularnych. W projekcie do rdzenia NDI bedziemy dotacza¢ chiralne podstawniki w réznych
pozycjach. Oczekujemy, ze w ten sposob wptyniemy selektywnie na przewodnictwo elektronowe, dziurowe,
oraz na wlasciwosci ambipolarne, czyli przewodzenie obu no$nikéw tadunku. Podstawniki beda dodatkowo
wyposazane W grupy protonodonorowe lub protonoakceptorowe skonstruowane tak, aby skutecznie
oddzialywaty z molekularnymi celami sensoréw. NDI wykazuja dobra fotoluminescencje i wlasciwosci
elektroluminescencyjne oraz dobrg odwracalno$é reakcji redoks. Mozemy zatem konstruowac zarowno dobrze
dziatajace, enancjoselektywne, sensory optyczne jak i elektrochemiczne.

Stawiamy sobie pie¢ celow projektu:

(1) Synteze nowych chiralnych NDI majacych dobre potprzewodnictwo typu n, lub p, lub ambipolarne.

(2) Wykonanie symulacji DFT przewodnictwa, spektroskopii elektronowej i spektroskopii chiralooptycznej,
oraz oddziatywan miedzyczasteczkowych z chiralnymi molekularnymi celami sensorow.

(3) Kompleksowa analiz¢ spektroskopowa i dyfraktometryczna zsyntezowanych chiralnych NDI ze
szczeg6lnym naciskiem na zastosowanie technik chiralooptycznych ECD, VCD i ROA.

(4) Wykonanie pomiarow spektroelektrochemicznych ECD, UV-vis i EPR i badan woltamperometrycznych
okreslajacych przewodnictwo, typ i odwracalno$¢ reakcji elektrodowych chiralnych NDI.

(5) Konstrukcje enancjoselektywnych sensorow optycznych i/lub elektrochemicznych wybranych biomolekut.

W tym celu: (a) opracujemy nowe metody syntezy zwiazkow chiralnych, (b) zastosujemy pomiary za pomoca
metod spektroskopii chiralooptycznej, ktore jeszcze nie byly stosowane do badan chiralnych
potprzewodnikow, (c) wykorzystamy dyfraktometrie rentgenowska, ktéra pomoze nam okresli¢
supramolekularng struktur¢ nowych zwigzkéw, (d) uzyjemy metody elektrochemii typowe w badaniach
potprzewodnikéw organicznych, oraz () metody spektroelektrochemii, w tym dichroizm kotowy, ktory nigdy
nie byl wykorzystywany do badan chiralnych potprzewodnikow oraz (f) skonstruujemy nowe czujniki,
elektrochemiczne i/lub optyczne, selektywne wzglgdem waznych celow biologicznych.

Badania bedg realizowane przez bardzo do$wiadczonych naukowcow z Instytutu Chemii i Technologii
Jadrowej, oraz z Uniwersytetu Jagiellonskiego, w Siedlcach i Warszawskiego oraz z Politechniki Slaskiej w
Gliwicach.



