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Wodér obecnie jest gazem szeroko wykorzystywanym w réznych dziedzinach przemystu, nauki oraz
medycyny. Przyktadowo jest kluczowym odczynnikiem w reakcjach uwodornienia w syntezie wielu
substancji czynnych lekow. Coraz wigkszg uwagg przyciaga rowniez jako ekologiczne paliwo — jego
spalanie prowadzi do powstania wody, co czyni go przyjaznym dla srodowiska. Przewiduje si¢, ze w
najblizszym czasie woddr bedzie odgrywat coraz wigkszg role w sektorze energetycznym. Kolejnym
waznym zastosowaniem wodoru jest jego rola w spektroskopii magnetycznego rezonansu jadrowego
(NMR) i obrazowaniu magnetycznym rezonansem jadrowym (MRI). Dzi¢ki swoim wyjatkowym
wlasciwosciom fizykochemicznym wodor znaczaco poprawia czuto§¢ NMR i MRL

Jedna z najbardziej interesujacych cech wodoru jest jego wystepowanie w dwoch odmianach —
ortowodorze i parawodorze. Mianowicie, czgsteczka wodoru (H;) sktada si¢ z dwoch atomoéw wodoru,
a kazde jadro atomu, bedace protonem, posiada unikatowa wilasciwos¢ zwang spinem. Ze spinem
jadrowym zwigzany jest moment magnetyczny, ktory mozna sobie wyobrazi¢ jako maty magnes
sztabkowy. Spiny dwoch jader czasteczki wodoru moga by¢ skierowane w t¢ samg strone, tworzac
ortowodor, lub w przeciwnych kierunkach, tworzac parawodor. Te dwie odmiany wodoru maja zupetnie
rézne wilasciwosci fizykochemiczne i nie przeksztatcajg si¢ samoczynnie w siebie nawzajem. Taka
konwersja jest mozliwa tylko w obecnosci odpowiedniego katalizatora. Pomimo, ze czasteczka wodoru
jest znana ludzkosci od XVII wieku i wiadomo obecnie juz o niej niemal wszystko, to stosunkowo
niedawno odkryto, ze niektore katalizatory mogg przeksztatca¢ parawodor w ortowodor w taki sposob,
ze widmo czasteczki ortowodoru w spektroskopii NMR ma niespotykany dotychczas ksztatt (PNL -
ang. Partial Negative Line). Powstawanie takiego widma nie jest zgodne z dotychczasowa wiedza na
temat czasteczki ortowodoru, co intryguje wielu naukowcow na caltym §wiecie. Aby wyjasnic¢ ten efekt,
zaproponowano dwie hipotezy. Pierwsza sugeruje, ze na katalizatorze dochodzi do konwers;ji
parawodoru w ortowododr ze specyficznym uporzadkowaniem spinéw jadrowych. Druga zaktada, ze w
wysokim polu magnetycznym czasteczki ortowodoru sa czgsciowo zorientowane, co powoduje
nietypowe sygnaly NMR. Obie hipotezy opieraja si¢ na solidnych zalozeniach, ale rdéznig sig
mechanizmami fizykochemicznymi. Hipotezy te musza zosta¢ poddane weryfikacji, a to wymaga
dalszych badan efektu PNL.

Dlatego naszym celem jest ostateczne poznanie i wyjasnienie natury wyjatkowego efektu PNL i
rozwianie wszelkich watpliwosci dotyczacych obecnego stanu wiedzy na ten temat. W ramach projektu
doktadnie zbadamy, jak efekt PNL zalezy od struktury i budowy katalizatora. W szczegdlno$ci
wyjasnimy, dlaczego w przypadku niektorych katalizatoréw PNL jest bardziej efektywny. Integralna
czescia projektu jest rowniez badanie, jak warunki eksperymentalne wpltywajg na obserwacje tego
zjawiska. W tym przypadku zbadamy, jak efekt PNL jest modulowany przez typ rozpuszczalnika oraz
wielko$¢ pola magnetycznego, w ktorym wykonywane sg eksperymenty PNL. Szczegotowa analiza
wynikéw pozwoli nam zweryfikowac stusznos$¢ obecnych hipotez thumaczacych PNL. Wyjasnimy, czy
za powstawanie PNL odpowiadaja procesy chemiczne, takie jak reakcja wymiany, czy moze fizyczne,
jak unikatowa orientacja czasteczek wodoru w polu magnetycznym.

Nasze badania pozwolg wyjasni¢ obecne kontrowersje i niedomoéwienia zwigzane ze zjawiskiem PNL
oraz zaspokoja ciekawos¢ i1 gtod wiedzy na ten temat panujacy w srodowiskach naukowych. Mamy
nadzieje, ze pokazg one, w jakim stopniu efekt PNL moze by¢ wykorzystany w badaniach waznych
procesow i czasteczek chemicznych. W szczegdlnosci zrozumienie PNL moze mieé¢ znaczenie w
badaniach ukladow majacych udokumentowane wiasciwosci biologiczne, takich jak biokatalizatory
nazywane hydrogenazami. Sg powazne przestanki, ze wystgpowanie oraz charakter PNL w tego typu
uktadach biologicznych moze dostarcza¢ informacji o oddzialywaniu wodoru z centrum
biokatalitycznym. Nasze badania moga rowniez mie¢ znaczenie w zastosowaniu PNL w badaniach
katalizatoréw chemicznych, w tym tych majacych znaczenie w przemysle farmaceutycznym. Nasze
badania pozwola tez na glgbsze zrozumienie procesow konwersji pomigdzy ortowodorem a
parawodorem. Szczegdtowa wiedza na ten temat ma kluczowe znaczenie chocby w procedurach
bezpieczenstwa podczas magazynowania wodoru, gdy jest on stosowany jako paliwo.



