Nr rejestracyjny: 2017/25/B/ST4/01110; Kierownik projektu: dr inz. Marcin Kozanecki
POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Z polimerami stykamy si¢ na co dzien. Sg one stosowane we wszystkich dziedzinach gospodarki, a takze
W nowoczesnej medycynie, na przyklad w postaci sktadnikow systemow do kontrolowanego uwalniania lekéw
oraz biomateriatow (m.in. implantow). Wiele produktow, od opon samochodowych do opatrunkéw
hydrozelowych, zawiera polimery w formie usieciowanej, co oznacza, ze dtugie, liniowe tancuchy polimeréw sa
polaczone ze sobg tworzac trojwymiarows, nierozpuszczalng i elastyczng sie¢. Mimo ze przemysl obecnie
wytwarza wiele rozmaitych polimeréw w roznorodnych formach, wcigz nie znamy odpowiedzi na wszystkie
pytania dotyczace mechanizmow reakcji chemicznych i procesow fizycznych zachodzacych podczas wytwarzania
i modyfikacji polimeroéw. Poglgbienie naszej wiedzy na temat tych zjawisk pozwoli doktadniej sterowaé procesami
syntezy i modyfikacji polimerow, przez co stanie si¢ mozliwe otrzymywanie produktow o lepszych lub zupetie
nowych wilasciwos$ciach.

W naszym projekcie zbadamy wybrane, istotne procesy bedace podstawa wytwarzania i modyfikacji
polimerow, by lepiej zrozumie¢ dynamike i mechanizm tych reakcji. Nasze podejscie do tego zagadnienia rézni
si¢ od poprzednich prac w tej dziedzinie co najmniej dwoma istotnymi elementami. Po pierwsze, badania
bedziemy prowadzi¢ wykorzystujac rownolegle prace do$wiadczalne i symulacje komputerowe. Po drugie,
zarowno symulacje jak i doswiadczenia bedg prowadzone nowymi metodami, ktore nie byly jeszcze szeroko
stosowane do badania podstawowych proceséw w chemii i fizyce polimerow. Zastosowanie symulacji
wykonywanych nowatorska metoda DLL (Dynamic Lattice Liquid) to nie tylko oszczednos$¢ czasu i kosztow w
porownaniu do eksperymentu. Symulacje pozwolg przeanalizowa¢ réwniez takie problemy, ktorych
doswiadczalne zbadanie jest bardzo trudne lub wrecz niemozliwe. W symulacjach mozemy bada¢ wyizolowane,
pojedyncze zjawiska, mamy peing kontrole nad warunkami prowadzenia testow, mozemy wyeliminowac
niepozadane efekty uboczne, zaktdcenia pomiarowe, a takze ograniczenia techniczne. Stosowanie danej techniki
symulacyjnej musi by¢ poprzedzone testami wykazujacymi, ze symulacje dobrze odtwarzajg rzeczywisto$¢ tam,
gdzie mozliwe jest porownanie z eksperymentem. Wowczas mozemy poszerzy¢ zastosowanie symulacji na
obszary niedostepne dla badan doswiadczalnych. W doswiadczeniach bedziemy inicjowac reakcje za pomoca
promieniowania jonizujgcego, co pozwala dostarcza¢ do badanego uktadu znana ilos¢ energii w okreslonym czasie
i prowadzi¢ badania bez koniecznosci dodawania jakichkolwiek srodkéw chemicznych. Promieniowanie
jonizujace powoduje powstawanie wolnych rodnikow, ktore inicjujg procesy polimeryzacji i sieciowania. Ich
przebieg bedziemy badaé stosujac szybka detekcje spektrofotometrycznag (czyli Sledzac w czasach rzedu mikro- i
milisekund pochtanianie $wiatta przez probke).

Wykonujac rownolegle doswiadczenia i symulacje bedziemy bada¢ roézne wersje reakcji polimeryzacji
(klasyczna i potaczong z sieciowaniem), a dalszych etapach rozne warianty samego procesu sieciowania. Bedzie
to sieciowanie miedzyczasteczkowe — z utworzeniem trojwymiarowej sieci polimerowej lub
wewnatrzczasteczkowe, czyli wzajemna reakcja rodnikéw w obregbie jednego tancucha polimeru. Ta ostatnia
reakcja prowadzi do powstawania nanozeli — molekularnych klatek testowanych obecnie jako nosniki lekéw i
gendéw dla medycyny. Bedziemy dazyli do zrozumienia dynamiki i mechanizmu obserwowanych procesow.
Zbadamy, w jaki sposob wlasciwosci wyjsciowych materiatdéw 1 warunki doswiadczalne wptywajg zarowno na
przebieg samych reakcji, jak i na strukturg koncowych produktow. Realizacja naszego projektu przyczyni si¢ nie
tylko do jakosciowego i ilosciowego opisania badanych reakcji i procesow, ale rowniez do uzyskania informacji
praktycznych, ktore w przysztosci pozwolg otrzymywaé ztozone, funkcjonalne materiaty polimerowe o z gory
zadanych wiasciwosciach.



