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Nowe podejscie do skomplikowanych reakg;ji.
Przenosny uktad do czasorodzielczego losowego
probkowania i Laplace'owskiego NMR

Spektroskopia magnetycznego rezonansu jgdrowego (NMR) jest jednym z najbardziej
wszechstronnych narzedzi analitycznych znanych ludzkosci. Od czasu jej powstania pod koniec lat 40.
ubiegtego wieku, zostata z powodzeniem wdrozona jako narzedzie badawcze w wielu dziedzinach,
takich jak chemia organiczna, kontrola zywnosci i lekéw, badania biologiczne, a nawet w postaci
obrazowania za pomocg rezonansu magnetycznego (MRI) w diagnostyce medyczne;.

Jednym z unikalnych zastosowan analitycznych NMR jest badanie ztozonych reakgcji. Mozliwosci
monitorowania reakcji pozwalajg nam badac zmiany stezenia reagentéw w czasie. Ostatnio
przedstawiliSmy nowy sposéb analizy ztozonych proceséw polimeryzacji wykorzystujgcy potgczenie
dwdch niezaleznych technik NMR: czasorozdzielczego losowego préobkowania oraz czasorozdzielczej
dyfuzometrii NMR. Pierwsza technika pozwala sledzi¢ zmiany stezenia czgsteczek w mieszaninie
reakcyjnej. W tym samym czasie druga dostarcza nam informacje o zmianach mobilnosci reagentéw i
ich masy czasteczkowej. Potgczenie obu metod zaowocowato nowym, gtebszym zrozumieniem
procesu polimeryzacji i znacznie bardziej ztozonym wglagdem w mechanizm reakgiji.

W tym projekcie planujemy zwiekszy¢ mozliwosci nowej metody i zakres jej stosowalnosci.
Zamierzamy zaadaptowac jg do tanich, przenosnych spektrometréw niskopolowych, aby méc Sledzi¢
ztozone reakcje chemiczne prowadzone w standardowych kolbach i reaktorach laboratoryjnych,
zamiast ograniczac sie tylko do prostych reakcji zachodzgcych w probdwce NMR.

Chcemy przetestowaé nowy, Swiezo zaprojektowany ukfad na dwdch klasach polimeryzacii.
Fotopolimeryzacja to rozwijajgca sie dziedzina w chemii materiatowej, ktéra zyskuje ogromne
znaczenie, poniewaz biokompatybilny druk 3D jest oparty na tej reakcji. Drugg klasg jest polimeryzacja
oparta na chemii typu click, bazujgca na prostej i eleganckiej metodologii zaproponowanej przez
laureatéw Nagrody Nobla w dziedzinie chemii z 2022 roku Bertozzi, Meldala i Sharplessa.Ostatnim
celem projektu jest potgczenie nowo opracowanej metodologii z automatyka i uczeniem maszynowym
w celu stworzenia automatycznego systemu do optymalizacji reakcji wymienionych powyzej. Ten nowy
system pozwoli nam na catkowitg kontrole reakcji i osiggniecie pozgdanej dtugosci polimerdw oraz
optymalnej wydajnosci reakgiji.



