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Zwigzki M-CHs zawierajgce w swojej strukturze metale takie jak Hg, Pb czy Pt
charakteryzujg sie wyjgtkowo toksycznymi wiasciwosci wzgledem organizmoéw zywych?.
Dodatkowo wykazujg one stosunkowo wysokg trwato$¢ w $rodowisku?, co prowadzi do
diugotrwatej ekspozycji na ich dziatanie. Poznanie mechanizmow transformacji chemicznych
prowadzgcych do powstawania tych toksycznych zwigzkoéw jest kluczowym dla zrozumienia,
jakie czynniki wptywajg na ich emisje oraz rozpowszechnienie w otoczeniu. Umozliwia to
skuteczniejsze ksztattowanie strategii dgzgcych do zmniejszenia negatywnych skutkéw ich
oddziatywania. Celem projektu byto opracowanie szczegoétowego mechanizmu tworzenia
zwigzkow X-M-CHs (M=Hg, Pb, Pt) na drodze reakcji dekarboksylacji soli kwasu octowego,
a takze wybranych wiasciwosci fizykochemicznych z wykorzystaniem innowacyjnych technik
spektrometrii mas skorelowanych z wynikami obliczenn kwantowo-chemicznych.

Pierwszym etapem bylo zarejestrowanie fragmentacyjnych widm masowych
wybranych jonéw prekursora w celi kolizyjnej wysokorozdzielczego spektrometru mas Xevo-
G2-XS Q-TOF (Waters), metodg Collision — Induced Dissociation (CID). W nastepnym kroku
wyznaczono eksperymentalne wartosci energii aktywacji badanych transformacji
chemicznych. W tym celu wykorzystano spektrometr mas LC-MS 8050 (Shimadzu)
rozszerzony o unikalny system kontroli ci$nienia w celi kolizyjnej i selektywnie $ledzono
intensywnosci wybranych kanatéw fragmentacyjnych powstatych jondw prekursora
i produktow w pieciu cisnieniach w warunkach wysokiej prézni z uzyciem metody Multiple
Reaction Monitoring (MRM). W ostatniej czesci pracy wykonano obliczenia kwantowo-
chemiczne metodami DFT oraz przeprowadzono analize topograficzng gestosci elektronowe;j
substratéw oraz produktow zawierajgcych rozne rdzenie metaliczne. Na podstawie
przeprowadzonej analizy strukturalnej w ramach teorii Atoms in Molecules, przeanalizowano
réznice gestosci elektronowej wyznaczonej w punktach krytycznych (BCP) wigzan oraz
skorelowano je z wtasciwosciami fizyko-chemicznymi atoméw metali. Dodatkowo, zmierzone
wartosci eksperymentalnie barier aktywacji proceséw dekarboksylacji zostaty skorelowane
Zz modelem teoretycznym.
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