Nr rejestracyjny: 2021/41/B/ST4/01286; Kierownik projektu: dr Mateusz Urbanczyk

Szybkie metody Laplace’owskiego NMR badania czasozaleznych
pProcesow

Spektroskopia Magnetycznego Rezonansu Jadrowego (NMR) jest jednym z najbardziej uniwer-
salnych narzedzi analitycznych znanych ludzkosci. Od swojego zarania w péznych latach czterdzie-
stych dwudziestego wieku, zostala uzyta w takich badaniach jak: chemia organiczna, kontrola lekow
i zywnosci, badania biologiczne a nawet w formie Obrazowania metoda Rezonansu Magnetycznego w
diagnostyce medycznej.

Jednym z wyjatkowych zastosowan NMRu sa badania materialéw niejednorodnych, takich jak np.
piaskowiec, guma i inne. Tego typu materialy majg wyjatkowe znaczenie we wspdlczesnym $wiecie. Dla
przyktadu, piaskowiec jest czesto nosnikiem z16z ropy naftowej. W celu badaniach takich materialéw
powstal osobny dzial NMRu zwany Laplace’owskim NMR (LNMR). Technika ta wykorzystuje w
pomiarze trzy zjawiska: podtuzna i poprzeczna relaksacje, oraz dyfuzje. Dwa pierwsze parametry
opisuja jak spin jadra powraca do réwnowagi, ostatni za$ opisuje jak szybko molekuta porusza sie
w prébce. Wiasciwosci te sa niezwykle czule na otoczenie i przez to pozwalaja na badania réznych
materiatow.

Potencjal LNMR znaczaco wzrasta wraz z rozszerzeniem widma na dwa wymiary, tworzac mapy
korelacyjne miedzy relaksacjami oraz wspoélczynnikiem dyfuzji. Tego typu mapy zawieraja znaczaco
wiecej informacji, niestety kosztem czasu pomiaru. Kazdy punkt drugiego wymiaru (zwanego posred-
nim) jest mierzony poprzez powtérzenie calego pomiaru ze zmienionym jednym parametrem. Powoduje
to, ze niekiedy potrzeba godzin by zmierzy¢ pojedyncza mape. Uniemozliwia to niestety wykorzystanie
dwuwymiarowego LNMR do badania czaso-zaleznych proceséw jak na przyktad reakcja chemiczna.

Celem niniejszego projektu jest umozliwienie stosowania dwuwymiarowych pomiarow LNMR dla
monitorowania reakcji oraz innych proceséw czaso-zaleznych. Zostanie to osiagniete poprzez zastoso-
wanie dwéch nowych technik umozliwiajacych ominiecie problemu dlugiego czasu pomiaru. Techniki
te to:

1. Ultraszybki Laplace’owski NMR, (Ultra-fast Laplace NMR - UF-LNMR)
2. Czasorozdzielczy Laplace’owski NMR (Time-resolved Laplace NMR - TR-LNMR)

Pierwsza technika, bazuje na zakodowaniu posredniego wymiaru wzdtuz prébki. Dzieki temu za
pomoca pojedynczego pomiaru mozna odczytaé oba wymiary mapy. Pozwala to na skrécenie czasu
mierzenia do sekund. Dzieki temu poprzez wielokrotne powtarzanie pomiaru staje sie mozliwa obser-
wacja zmian w probce w funkcji czasu.

Druga technika zwana tez kroczaca klatka, bazuje na klasycznym kodowaniu drugiego wymiaru.
Jednakze, punkty posrednie sg mierzone losowo i pomiar powtarza si¢ podczas czasu trwania calej
reakcji (lub innego badanego procesu). Nastepnie po pomiarze zmierzone dane dzieli si¢ na malte pod-
zbiory (klatki), ktore wzajemnie na siebie zachodza. Poprzez to, ze kazda klatka odpowiada sredniemu
czasowi jej pomiaru i krok miedzy klatkami jest nieduzy, mozna przesledzi¢ przebieg badanego procesu
z wysoka rozdzielczoscia czasows.

Wykorzystanie obu tych technik umozliwi zastosowanie dwuwymiarowego LNMR, do badan pro-
ces6w, ktorych nie mozna bylo wczesniej zbadaé za pomocag LNMR. Pozwoli to lepiej zrozumieé takie
procesy jak kataliza heterogeniczna, absorpcja, procesy polimeryzacji i wiele innych.

Metody te zostana uzyte przede wszystkim do zrozumienia mechanizméw waznych w przemysle
takich jak: hydrogenacja czy polimeryzacja.

Dodatkowo, szybki LNMR zostanie wykorzystany do badania innych czasozaleznych proceséw, taki
jak: produkcja zywnosci, absorpcja, reakcje w cieczach jonowych, polimeryzacja.



