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Gtownag ideg projektu naukowego bedzie zbadanie wptywu wysokiego cisnienia oraz ograniczenia przestrzennego realizowanego
poprzez zastosowanie materialow porowatych o kontrolowanej $rednicy i geometrii poréw na:

a. Poliaddycje wybranych uktadéw aminowo-epoksydowych,

b. Polimeryzacje przebiegajaca z otwarciem pierscienia laktonowego (tzw. ROP polimeryzacja) na przyktadzie takich laktonéw,
jak: 6-walerolakton, e-kaprolakton, y-butyrylolakton, a-angelica,

c. Polimeryzacje rodnikowa monomerycznych cieczy jonowych,

d. Reakcje mutarotacji, tautomeryzacji w wybranych cukrach m. in. sorbozie, rybozie oraz substancjach aktywnych: m. in.
glibenklamidzie, omeprazolu, ibuprofenie.

Pierwszy watek dotyczy badan prowadzonych w warunkach wysokiego cisnienia w bardzo waznych materiatach znajdujacych
zastosowania w roznych gateziach przemystu. Zastosowanie wysokiego cisnienia podczas chemicznych konwersji tychze
zwiazkow pozwoli zoptymalizowac warunki reakcji oraz uzyskaé¢ makromolekuty o okreslonych fizykochemicznych
wiasnosciach takich jak: $rednia masa czasteczkowa, polidyspersyjnosé, struktura, przewodnictwo statopradowe, jak réwniez
rozktad izomeréw w przypadku proceséw izomeryzacji. Dodatkowo chcieliby$Smy wyznaczy¢ szybkosé, energie i objetos¢
aktywacji przeprowadzonych reakcji. Te podstawowe parametry opisujace kinetyke proceséw chemicznych bedg stuzyty do
dyskusji nad mechanizmem przemian chemicznych zachodzacych w warunkach wysokich cisnien. Inng motywacja ww. badan
jest stworzenie modelu teoretycznego do przewidywania szybkosci i objetosci aktywacji reakcji w réznych warunkach
termodynamicznych. Jest to niezmiernie wazne w kontekscie planowania przebiegu reakcji i eliminowania przemian ubocznych.
W tym celu zamierzamy zaadoptowac¢ entropowy model Avramova, ktdry jest czesto stosowany do opisu dynamiki molekularnej
szkiet w r6znych warunkach T i p.

Kolejnym, istotnym etapem niniejszego projektu beda systematyczne badania nad procesem izomeryzacji i polimeryzacji w
uktadach mezoporowatych. Pragniemy sprawdzi¢, jak geometria poréw, oddziatywania pomiedzy sciankami o réznej
funkcjonalnosci a uktadami izomeryzujacymi i polimeryzujacymi wptywaja na Kinetyke, wiasciwosci produktu koricowego,
populacje izomeréw, rozktad mas czasteczkowych, morfologie makromolekut, itd. Warto dodaé, ze w tych warunkach mozliwe
jest otrzymanie nanodrutéw i nanowtdkien o nowatorskich wiasciwos$ciach, ktére moga znalez¢ zastosowanie w unikalnych
nanotechnologiach medycznych, optycznych, elektronicznych, itd. Badania nad uktadami ‘confined’ beda miaty tez bardzo duze
znaczenie w kontekscie substancji aktywnych. Chcielibysmy sprawdzi¢, czy mozliwe jest zahamowanie procesu izomeryzacji,
badz manipulacja koncentracjg izomeréw w sacharydach oraz wybranych APIs poprzez dobér odpowiednich matryc o okreslonej
Srednicy pora. Zdobyta wiedza moze przyczynié sie do rozwoju nowych, znacznie bezpieczniejszych nanoformulacji o
ulepszonych parametrach farmakologicznych.

Innym, niezwykle ciekawym watkiem, jest opis zjawisk obserwowanych w materiatach porowatych poprzez koncepcje ujemnych
cisnien. Warto nadmieni¢, ze w literaturze rozpatrywano r6zne mechanizmy polimeryzacji, proponowano wiele teorii prébujacych
ttumaczy¢ wptyw ograniczenia przestrzennego na szybko$¢ zachodzacych proceséw. Jednakze watek ujemnego cisnienia prawie
w ogble nie pojawit sie w tych rozwazaniach. Z drugiej strony sg artykuty naukowe, ktore jasno pokazuja, ze cisnienie
generowane wewnatrz poru moze osigga¢ warto$¢ powyzej 80 MPa. Nalezy doda¢, ze nasze najnowsze prace dotyczace dynamiki
molekularnej szkiet potwierdzaja powyzsza teze. Wydaje sig, ze wyjasnienie wptywu ujemnego cisnienia na postep izomeryzacji
lub polimeryzacji pozwoli na zrewidowanie teorii dostepnych w tej tematyce w literaturze i stworzenie nowej koncepcji przemian
chemicznych zachodzacych w porach.

Finalnym i zarazem najbardziej ryzykownym punktem naszego projektu badawczego bedg pierwsze, pionierskie pomiary
wysokocisnieniowe na uktadach polimeryzujacych ograniczonych przestrzennie. Oczekujemy, ze poprzez odpowiednia
kombinacje obydwu parametrow mozliwe bedzie uzyskanie jeszcze wiekszej kontroli nad reakcjami chemicznymi. Planujemy
wyznaczy¢ podstawowe parametry reakcji, by w petni zrozumie¢ mechanizm zachodzacych przemian. Innym, niezwykle
ciekawym watkiem bedzie sprawdzenie, jak cisnienie i ograniczenie przestrzenne wptywajg na parametry otrzymanych
materiatéw, ich strukture oraz morfologie. Badania te moga przyczynic sie w przysztosci do rozwoju nowych metod syntezy
nanopolimerdw o kontrolowanej strukturze oraz wiasnosciach fizykochemicznych.

Badania zaproponowane w ramach tego projektu sg interdyscyplinarne i dotycza fundamentalnych zagadnien dotyczacych
kinetyki, mechanizmu reakcji polimeryzacji i izomeryzacji prowadzonej w warunkach wysokiego ci$nienia oraz ograniczenia
przestrzennego. Gtéwnym motywem naszych prac bedzie uzyskanie jak najwiekszej kontroli nad przebiegiem reakcji, sterowanie
wiasnosciami fizykochemicznymi, strukturg i morfologig otrzymanych produktéw. Systematyczne badania w tym temacie
przyczynig sie w duzym stopniu do rozwoju wiedzy, jak réwniez skutkowaé bedg nowymi aplikacjami w dziedzinie syntezy
materiatdw polimerowych oraz farmaceutycznych. W konsekwencji doprowadzi to do stworzenia nowych nanopolimeréw
(nanowtdkien, nanodrutéw) i nanosubstancji aktywnych o unikalnych wiasciwosciach.



