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Synteza niskowymiarowych polimeréw organicznych z wykorzystaniem aktywnych
katalitycznie powierzchni metali jest obecnie jednym z najintensywniej rozwijajacych si¢ obszarow
nanotechnologii i1 katalizy heterogenicznej. Dzigki szerokim mozliwosciom manipulowania
sktadem chemicznym jednostek budulcowych-monomeréw, w tym poprzez selektywne
wprowadzanie atoméw i grup funkcyjnych, mozliwe jest obecnie w otrzymywanie potaczen
kowalencyjnych (2D polimery) o $cisle kontrolowanej budowie i zasiggu uporzadkowania. Jednym
Z najczesciej stosowanych typéw monomeréw sa w tym przypadku halogenowe pochodne
czasteczek organicznych o zr6znicowanej geometrii. Powierzchniowa synteza polimeru z udziatem
halogenowych pochodnych (np. w reakcji Ullmanna) poprzedzona jest zazwyczaj tworzeniem si¢
metaloorganicznych prekursorow, ktérych topologia zdeterminowana jest przez ksztalt monomeru
oraz liczbg 1 rozmieszczenie w nim chlorowcowych podstawnikow. Poniewaz struktura labilnego
prekursora dziedziczona jest przez polimer powstajacy pod wpltywem dalszego ogrzewania,
zrozumienie relacji monomer-prekursor ma kluczowe znaczenie dla projektowania i optymalizacji
nowych potaczen kowalencyjnych. Jak dotad cel ten osiaga si¢ dzigki syntezie, selektywnej
funkcjonalizacji i doswiadczalnym testowaniu potencjalnych monomeréw, co czgsto jest zadaniem
czasochtonnym, wymaga zaangazowania duzych $rodkéw i zastosowania specjalnych warunkéw
(np. ultra wysoka préznia).

Celem projektu jest skonstruowanie i1 walidacja ogdélnego narzedzia teoretycznego
pozwalajacego na szybkie okreslenie przydatnosci halogenowych pochodnych policyklicznych
weglowodoréw aromatycznych (PAH) w powierzchniowej syntezie organicznych polimeréw
kowalencyjnych. Badania w naszym projekcie polega¢ beda na komputerowym modelowaniu
labilnych struktur metaloorganicznych (prekursoréw) towarzyszacych powierzchniowej syntezie
polimeréw 2D o programowalnej architekturze. Gtéwnym zadaniem projektu jest zbadanie wplywu
czynnikow takich jak rozmiar, geometria 1 sklad chemiczny czasteczki-budulca (liczba 1
rozmieszczenie atomOw chlorowca) na morfologi¢ otrzymywanych uktadéw metaloorganicznych.
Réwnorzednym celem badan jest okreslenie sposobdw efektywnego programowania oddziatywan
koordynacyjnych w rozwazanych uktadach powierzchniowych w celu otrzymywania superstruktur
o zréznicowanej kontrolowanej periodycznej i aperiodycznej budowie. Naszym celem jest
sformutowanie ogdlnych regul pozwalajacych na projektowanie niskowymiarowych polimeréw
kowalencyjnych z udziatem liniowych 1 nieliniowych monomeréw typu PAH o odpowiednio
dobranym rozmieszczeniu podstawnikéw halogenowych. Wykorzystujac symulacje komputerowe
technika Monte Carlo pragniemy zweryfikowac hipotezg¢ zaktadajaca, ze poprawne prognozowanie
architektur czasteczkowych omawianego typu moze odbywac si¢ za pomoca metod teoretycznych
nie wymagajacych szczegétowej wiedzy na temat struktury atomowej/elektronowe;.

Zasadnicza przestanka do podjecia naszych badan jest rosnace znaczenie praktyczne metod
wytwarzania niskowymiarowych organicznych struktur kowalencyjnych, ktére moga by¢
alternatywa dla konwencjonalnych materiatéw przewodnikowych 1 pétprzewodnikowych
wykorzystywanych w (nano)optoelektronice. Rezultaty planowanych badan dadza odpowiedz na
szereg pytan zwiazanych z relacja: czasteczka budulca — metaloorganiczny prekursor i dostarcza
wskazéwek odno$nie projektowania nowych architektur molekularnych o unikatowych wiasciwosciach.
Superstruktury czasteczkowe, ktére zamierzamy odkry¢ moga zapoczatkowaé/ukierunkowa¢ nowe trendy
badawcze w powierzchniowej syntezie polimeréw o niespotykanych dotad cechach.



