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Pierécienie aromatyczne w porfirynach i ich naturalnych pochodnych sg jednymi z najwazniejszych
uktadéw chemicznych na $wiecie: warunkuja one istnienie zycia na naszej planecie transportujac tlen w
uktadzie krwiono$nym (jako cze$¢ hemoglobiny) czy umozliwiajac ro$linom na przechwytywanie ener-
gii stonecznej dzigki chloroplastom. Na przestrzeni ostatnich dziesigcioleci wyjatkowe zdolnosci ma-
kro- i policyklicznych czasteczek aromatycznych do przetwarzania energii i transportowania elektronow
zaczeto wykorzystywac w niemal wszystkich dziedzinach nauki i przemystu, ze szczeg6lnym uwzgled-
nieniem medycyny (terapie nowotworowe, obrazowanie, farmakoterapia, itd.) i nowoczesnych materia-
tow (elektronika molekularna, ogniwa stoneczne, fotokonwertery, biosensory, materiaty fotolumine-
scencyjne, itd.), czyniac aromatyczno$¢ jedna z najwazniejszych i najchetniej eksplorowanych koncep-
cji w chemii —wg danych z bazy 1SI Web of Science w 2018 roku kazdego dnia publikowano okoto 45
artykutow zawierajacych stowo ,,aromatic” (lub ,,antiaromatic”) w tytule, stowach kluczowych lub abs-
trakcie. Z drugiej jednak strony, brak $cislej definicji na gruncie mechaniki kwantowej i wynikajaca z
tego faktu olbrzymia réznorodno$¢ zwigzkdéw aromatycznych (w literaturze mozna znalez¢ ponad 60
typow aromatycznosci!) oraz liczne kontrowersje dotyczace regut klasyfikacji i potilosciowej kwanty-
fikacji aromatycznoS$ci, przyczynily si¢ do postrzegania tej koncepcji przez duzg czgs¢ spotecznosci
chemicznej jako niejasnej, podejrzanej, czy wrecz niepotrzebnej. Czy jest tak w istocie?

W ramach niniejszego projektu proponujemy zasadniczg zmiang paradygmatu koncepcji
(anty)aromatycznosci i jej identyfikacji/ewaluacji, ktora pozwoli w pelni wykorzysta¢ potencjat predyk-
cyjny teorii rezonansu chemicznego bazujac na nastepujacych hipotezach badawczych:

1. Rezonans wigzan chemicznych, prowadzacy do delokalizacji elektronow i stabilizacji energe-
tycznej czasteczki, ma w istocie nature entropowo-informacyjna: interferencja wielu mozliwych
konfiguracji wigzan chemicznych w czasteczce (tzw. form rezonansowych) sprawia, ze tracimy
informacje o przynaleznosci elektronow do poszczegdlnych pozycji wigzan w czasteczce.

2. Jedna z najbardziej fundamentalnych cech aromatycznych zwiazkéw chemicznych, ksztattuja-
cych ich wyjatkowe wtasciwosci termodynamiczne, magnetyczne i optyczne, jest ich zdolnos¢
do przeciwdziatania destrukcyjnym efektom wzbudzenia elektronowego na uktad n-skoniugow-
anych wigzan chemicznych poprzez takg redystrybucje form rezonansowych, ktéra maksyma-
lizuje produkcje lub minimalizuje utrate entropii rezonansowej, pozwalajac w ten sposob za-
chowa¢ maksymalng entropi¢ informacyjna uktadu.

Zasadniczym celem tego interdyscyplinarnego projektu jest wykorzystanie zaawansowanych narzedzi
teorii informacji (w tym tzw. teorii komunikacyjnej wigzania chemicznego) do ,,odkodowania” infor-
macji zawartej w funkcji falowej stanu podstawowego wybranych (topologicznie zroznicowanych) czg-
steczek aromatycznych i determinujacej ich wyjatkowe wlasciwosci fizykochemiczne, a takze glgbsze
zrozumienie tego w jaki spos6b informacja ta ewoluuje w najnizszych stanach wzbudzonych czgsteczki,
pod wptywem zewngtrznego pola magnetycznego czy tez w biegu reakcji chemicznych. Mamy nadzieje,
ze walidacja zaproponowanej zasady maksymalnej entropii rezonansowej dla materiatéw skoniugowa-
nych otworzy zupehie nowe kierunki w dziedzinie badan nad reaktywnoS$cig chemiczng a opracowane
narzedzia | wytworzone oprogramowanie beda duzym wsparciem w projektowaniu nowych materiatow
do sztucznej fotosyntezy i fotoindukowanego transferu elektrondw, fotowoltaiki molekularnej i wielu,
wielu innych. Wymiernym rezultatem projektu bedzie wytworzone oprogramowanie, specjalna strona
poswiecona projektowi oraz publikacje naukowe w renomowanych czasopismach z listy filadelfijskiej.



