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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Barwniki fluorescencyjne znajduja obecnie liczne zastosowania technologiczne m.in. w mikroskopii
fluorescencyjnej, jako biomarkery, sondy fluorescencyjne, barwniki laserowe czy tez organiczne
diody elektroluminescencyjne. Niestety wiekszo$¢ dostepnych barwnikow absorbuje/emituje w
zakresie 300-600 nm co znacznie ogranicza ich aplikacje biomedyczne. Wobec tego niezwykle
pozadane sg barwniki wykazujace wlasciwosci fotofizyczne w obszarze bliskiej podczerwieni (NIR)
i charakteryzujace si¢ duzymi przesuni¢ciami Stokes’a. W tym kontek$cie zjawisko wewnatrz-
czasteczkowego transferu protonu w stanie wzbudzonym (ESIPT) moze zosta¢ wykorzystane do
projektowania barwnikéw fluorescencyjnych o wilasciwosciach fotofizycznych przesunietych w
region NIR.

W przeciwienstwie do wigkszosci fluoroforow, barwniki wykazujagce ESIPT charakteryzuja si¢
wyjatkowo duzymi przesunigciami Stokesa (powyzej 5000 cm™). Dzieki temu mozliwy jest pomiar
wydajnosci fluorescencji barwnikow wykazujacych ESIPT w wyzszych stezeniach, co z kolei
umozliwia liczne aplikacje biomedyczne jak i optoelektroniczne. Kolejng niezwykle pozadang
wlasciwoscig ktorag mozna osiggnagé poprzez modyfikacje barwnikow wykazujacych ESIPT, jest
zdolnos$¢ pojedynczej czasteczki do emitowania w 2 rdéznych zakresach spektralnych, tzw. podwojna
fluorescencja.

Niemniej pomimo licznych badan poprawna charakteryzacja mechanizmu ESIPT wcigz stanowi
wyzwanie zarowno dla syntetykoéw jak i teoretykow, czego gldwna przyczyna jest ztozony charakter
reakcji przeniesienia protonu w stanie wzbudzonym. Z kolei aby osiggna¢ podwodjng fluorescencje,
nalezy zachowa¢ szczegdlng réwnowage pomiedzy energiami swobodnymi dwoéch form
tautomerycznych, co jest mozliwie jedynie przy uzyciu zaawansowanych metod teoretycznych,
pozwalajacych doktadnie opisac¢ obie formy rownoczes$nie.

Wazkos$¢ przedstawionej problematyki badawczej zachgcita wnioskodawce do przedstawienia
propozycji kompleksowych badan fotofizycznych prowadzonych metodami chemii kwantowej,
dotyczacych mechanizmu ESIPT dla waznej serii zwiazkow, tzw. barwnikéw HPIP.

Glownym celem tego projektu jest przeprowadzenie szeregu obliczen kwantowo-mechanicznych
(bazujacych na formalizmie teorii funkcjonatow gestosci, DFT) ktére pozwolg przewidywac
strukturalne, energetyczne 1 spektralne wlasciwosci barwnikéw wykazujacych ESIPT. Takie
podejscie umozliwi zaprojektowanie nowych zwigzkéw wykazujacych podwodjna fluorescencje,
opartych na strukturach juz znanych barwnikow HPIP.



