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Silnie ukierunkowane fotoprzetaczanie w uktadach molekularnych: pochodzenie,
kontrola i zastosowania zjawiska

Popularnonaukowe streszczenie projektu

Mozliwos¢ wykorzystania czasteczek chemicznych jako funkcjonalnych nano-urzadzen stata sie w ostatnich
latach inspiracjg dla przeprowadzenia wielu przetomowych badan naukowych o interdyscyplinarym charakterze.
Dysponujemy obecnie uktadami chemicznymi o bogatej gamie réznych funkcjonalnosci, jak np. przetacznikami, rotorami,
kondensatorami, motorami, czy uktadami o wtasciwosciach bramek logicznych. Znajdujq one zastosowanie w wielu
rozwijanych nowoczesnych technologiach, takich jak elektronika molekularna, pamieci molekularne, Swiattoczute
materialy, super-rozdzielcze techniki obrazowania czy nawet zdalnie kontrolowane uktady do transportu i uwalniania lekéw
wewnatrz zywych organizmow. Znaczace osiggniecia w dziedzinie nano-urzadzen zostaty w roku 2016 wyrdznione
Nagrodg Nobla w dziedzinie chemii. Wsrdéd funkcjonalnych czasteczek chemicznych szczegéing role petnig
fotoprzetaczniki molekularne, ktdre moga zosta¢ wykorzystane do zdalnego kontrolowania za pomoca $wiatta dziatania
innych uktadow, umozliwiajac w ten sposob tworzenie urzadzen o bardziej ztozonej funkcjonalnosci.

U podstaw niniejszego projektu lezy zjawisko silnie ukierunkowanego fotoprzetaczania molekularnego. Zachodzi
ono, gdy przetacznik molekularny wykazuje znaczaco inng wydajnos¢ przetgczania w zalezno$ci od kierunku indukowanej
przemiany. Wiasno$¢ te mozna Swiadomie wykorzysta¢é do usprawnienia istniejacych lub zainicjowania nowych
technologii molekularnych. W naszych badaniach skupiamy sie na grupie przetacznikéw molekularnych nalezacych do
rodziny diaryletenéw (DAE). Na przestrzeni wielu lat badan wielokrotnie zaobserwowano silnie ukierunkowane
fotoprzetaczanie tych uktadéw. Niedawno zauwazono réwniez, ze zastosowanie w fotoprzetgczaniu impulséw $wiatta o
réznych dtugosciach fali — jednoczesnie lub z pewnym kontrolowanym op6znieniem — moze mie¢ znaczacy wplyw na
efektywno$¢ transformacii; nieznany jednak pozostaje mechanizm tego efektu.

Celem naszych badan jest wyjasnienie pochodzenia efektu silnie ukierunkowanego przetaczania czasteczek
DAE oraz stwierdzenie czy i w jaki sposob jesteSmy w stanie racjonalnie kontrolowaé efektywnos$¢ takiego
fotoprzetaczania z uzyciem sekwencji impulséw Swiatta. Z jednej strony pozwolitoby to na zrozumienie najnowszych
wynikéw badan eksperymentalnych, z drugiej — datoby nam nowe narzedzie, ktére mogtoby znalez¢ zastosowanie w
technologiach molekularnych takich, jak fotostabilizatory (czasteczki i materiaty, ktore chronig swoje otoczenie przed
szkodliwymi efektami promieniowania elektromagnetycznego), pamieci molekularne wielokrotnego odczytu (z
mozliwo$cig realizacji zapisu i odczytu przy uzyciu jedynie dwoch koloréw promieniowania) czy nowe techniki
obrazowania super-rozdzielczego (z wykorzystaniem nieliniowych efektéw oddziatywania silnie ukierunkowanych
przetacznikow na sasiadujace z nimi czasteczki fluorescencyjne).

Zaplanowane badania majg charakter teoretyczny i opierajg si¢ na obliczeniach kwantowo-chemicznych,
majacych na celu scharakteryzowanie mechanizmu jedno- i wielofotonowego fotoprzetaczania modelowych czasteczek
nalezacych do rodziny DAE. Zastosowane zostang zaréwno statyczne techniki obliczeniowe (obliczenia profili
energetycznych przewidywanych fotoreakcji), jak i symulacje dynamiczne (pozwalajace na modelowanie zachodzacych
procesow w czasie rzeczywistym). W trakcie prac stworzony zostanie ponadto nowy modut oprogramowania, pozwalajacy
na prowadzenie badan dynamiki proceséw wielofotonowych metoda symulaciji nieadiabatycznej dynamiki molekularne;.

Spodziewane efekty naszych badan dotycza kilku réznych obszaréw chemii fizycznej. Przede wszystkim
chcemy, aby nasz projekt przynidst nowe spojrzenie na proces fotoprzetaczania — w szczegélno$ci, na nowe mozliwosci
rozwoju istniejgcych oraz otwarcie nowych kierunkdw badan w dziedzinie technologii molekularnych. Précz tego mamy
nadzieje, ze pomoze on sformutowaé wyjasnienie ztozonych obserwacji eksperymentalnych odno$nie fotoprzetaczania
czasteczek DAE. Pomysina realizacja projektu pozwoli na poszerzenie zasobu wiedzy w zakresie bardzo stabo dotad
poznanej wielofotonowej fotochemii przetacznikéw molekularnych oraz na zaproponowanie wielofotonowych protokotow
kontroli efektywnosci fotoprzetaczania. Wreszcie, planujemy takze wytworzenie oraz udostepnienie szerokiemu gronu
badaczy nowego narzedzia do prowadzenia unikalnych, wielofotonowych symulacji fotodynamiki czasteczek
chemicznych, ktdre w przysztosci mogg sta¢ sie pomocg zaréwno w interpretacji wynikéw eksperymentalnych, jak i
wsparciem w projektowaniu zaawansowanych uktadow fotoprzetacznikowych.



