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Streszczenie popularnonaukowe projektu

Obecnie uszkodzenia radiacyjne poczatkowo postrzegane jako majgce tylko negatywny efekt
taki jak np. w kosmosie promieniowanie kosmiczne na astronautéw sg obecnie uwazane jako
pozytywny czynnik wyzwalajgcy w procesach poradjacyjnych, m.in. w przypadku formowania
sie materii w o$rodkach miedzygwiezdnych, co ma pierwszorzedne znaczenie w przyszte;
eksploracji kosmosu. Co wiecej, napromieniowanie mozna wykorzystaé¢ do ukierunkowania
reakcji chemicznej w kierunku pozgdanego produktu poprzez kontrolowania formowania sie
i pekania danego wigzania chemicznego (patrz Ryc. 1).

Nagrody Nobla za rozwoj ,,chemii kliknie¢” i organokatalizy zostaty juz przyznane, jednak nie-
znana jest chemia odwrotnej ,reakcji klik”, za pomoca ktérej odzyskuje sie dane substraty.
Zwtaszcza taka chemia w stanach natadowanych i wzbudzonych bardzo rézni sie od typo-
wych warunkéw syntezy w chemii organiczne;.

Celem jest zrozumienie fizycznych mechanizméw emisji i jonizacji w celu jakosciowego
wykorzystania uktadu eksperymentalnego z wigzkami tzw. ,cross-beam” dla tych syste-
mow. Nasza metodologia pozwoli zidentyfikowa¢ kluczowe procesy odpowiedzialne za ob-
serwacje ,de-click” i wymagane do dalszego rozwoju nowatorskiego eksperymentu. Zbu-
dujemy obszerng baze danych naszych teoretycznych ustalen poczawszy od heterocyklicz-
nego zwigzku opartego na azocie - 1H-1,2,3-triazolu. Dla ww. czgsteczki bedzie to wstepny
test poréwnujacy metodologie z pomiarami eksperymentalnymi ,,cross-beam” w celu wstep-
nego okreslenia parametréw dla wielokrotnie natadowanych triazoli i ich dalszych modyfikaciji
dla klastréw pochodnych triazolu. Teoretycznie otrzymane szczegoétowe warunki pozadanej
chemii ,de-click”, tj. tadunek, podstawniki chemiczne, wzbudzenia do okreslonych stanow
wzbudzonych oraz energia zdepozytowana na czgsteczce zostang odkryte i dostarczony do
eksperymentalnych uktadéw ¢ross-beam"; eksperymenty niewatpliwie okreslg stosunki mas
do tadunkéw azydku i alkinu, udowadniajgc, ze nasza koncepcja jest mozliwa.

Chemia organiczna
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Rycina 1: Schemat odwracalnej reakcji ,klikniecia” dla pochodnych 1H-1,2,3-triazolu (R1,Rs)
kontrolowanej przez zrédto promieniowania w funkcji stanu jonu macierzystego tj. tadunku
(q), stanu wzbudzonego (1) i/lub zdepozynowanej energii (E).

Atrakcyjno$c¢ tego projektu polega zaréwno na uogdlnieniu podejscia teoretycznego w celu
uzyskania oryginalnego narzedzia do badania fragmentacji wywotanej promieniowaniem jo-
nizujgcym, jak i w szerokiej perspektywie na zastosowaniu w przemianach katalitycznych.
Ta praca pozwala chemikom teoretykom powigza¢ spotecznos$¢ laseréw i fizyki molekular-
nej z zastosowaniami w chemii organicznej, takimi jak m.in. wigzaca aniony fotoindukowana
organokataliza.



