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Cel projektu

Racjonalne projektowanie architektur molekularnych jest kluczowe dla syntezy zaawansowanych funkcjonalnych
materiatow w ukierunkowany sposob. Te z kolei powinny znalez¢ zastosowanie przy rozwigzywaniu problemow
natury globalnej, takich jak zrownowazony $rodowiskowy rozwo6j oraz ‘Big Data problem’ zwigzany z rosnacg
iloscig gromadzonych danych. W przedstawionym projekcie zaktadamy synteze racjonalnie zaprojektowanych
makrocyklicznych kompleksow miedzi(Il), ktore maja w zamierzeniu funkcjonowaé jako (super)aktywne oraz
selektywne katalizatory polimeryzacji rodnikowej z przeniesieniem atomu (ATRP) oraz polepszy¢ nasze
zrozumienie dotyczace nanomagnetyzmu molekularnego (NMM).

Opis badan

Badania zostaty podzielone na siedem pakietow (PB) badawczych, z ktorych kazdy okresla konkretny cel projektu,
ustrukturyzowane w trzy sekcje A-C. Cz¢s¢ A dotyczy czgscei syntetycznej ligandéw oraz ich kompleksow, czgs$¢
B jest powiazana z badaniami dotyczacymi katalizy ATRP, natomiast cz¢$¢ C skupia si¢ na badaniach NMM.

Badania teoretyczne do ATRP (DFT, Predici) - PB7 Projektowanie kompleksow Cu' } Badania teoretyczne do MNM (DFT/ab-initio) - PB7
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Racjonalne projektowanie odbedzie poprzez wprowadzenie koncepcji projektowania w formie cigglej,
odbywajace si¢ z zastosowaniem trojstopniowej funkcjonalizacji. Rozpoczynamy z a priori zaprojektowanej
czasteczki TM1, bazujac na przegladzie literatury, obliczeniach teoretycznych oraz istniejacych danych
eksperymentalnych. Pomyslna synteza (A: PB1+PB2), prowadzi do charakterystyki wstepnej sekcji B (PB3)
oraz/lub C (PB5) celem ustalenia czy budowa i wiasciwosci czasteczki TM1 nadaja si¢ do zbadania
charakterystyki wtasciwej ATRP (PB4) i/lub NMM (PB6). Owe podej$cie oszczedza czas oraz zasoby, lecz
jednoczesnie zwigksza nasze zrozumienie dotyczace wymagan strukturalnych niezbednych do zaobserwowania
zaktadanych wtasciwosci. W szczegolnosci pozwoli to na a posteriori zaprojektowanie nowej czasteczki TM2,
bez wad czasteczki TM1. Pomoze w tym pakiet badawczy PB7, bazujacy na obliczeniach teoretycznych, co w
ostatecznym rozrachunku pozwoli na zademonstrowanie wielofunkcyjnego charakteru makrocyklicznych
kompleksow miedzi(Il) w polimeryzacji rodnikowej z przeniesieniem atomu oraz nanomagnetyzmie
molekularnym.

Rezultaty projektu

Zaproponowane zwiazki przyczynig sie do zwigkszenia uniwersalnosci procesu ATRP przy konstrukcji wielu
materiatdéw polimerowych jak i rowniez poglebienia zrozumienia dziedzin chemii koordynacyjnej, polimeryzacji
oraz katalizy. Dodatkowo, wglad w bardzo rzadko wystepujace nanomagnetyki molekularne bazujace na
zwigzkach miedzi(IT), pozwoli nam zrozumie¢ jak nalezy je projektowaé na poziomie atomowym oraz jakie
mechanizmy relaksacji magnetycznej si¢ z tym wigza. Ostatecznie, zaproponowane dziatania bedg mie¢ wymierny
wplyw naukowy oraz edukacyjny, mogac prowadzi¢ do komercyjnej produkeji polimerdéw oraz przyspieszenia
nastgpienia Drugiej Rewolucji Kwantowe;j.



