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ABSTRACT

This thesis presents a detailed investigation into the design, synthesis, and utilization 

of functional porous polymeric microparticles and macroporous antimicrobial polymer 

gels, aimed at addressing key challenges in catalysis and antimicrobial applications. 

Firstly, porous and nonporous microparticles via distillation-precipitation 

polymerization has been done, wherein varying contents of amine functionality are 

incorporated. These microparticles serve as catalysts for the Knoevenagel 

condensation reaction between 4-nitrobenzaldehyde and malononitrile. Porous 

microparticles exhibit superior catalytic activity, achieving complete conversion in 

ethanol at 50°C, owing to their larger accessible surface area. The proposed 

mechanism is determined by using density functional theory, elucidating the role of 

basic nitrogen sites in catalysis. Further, the fabrication of macroporous antimicrobial 

polymer gels (MAPGs) functionalized with quaternary ammonium cations of varying 

hydrocarbon chain lengths has been done using cryogelation. Antimicrobial activity, 

as well as the mechanical properties of the macroporous gels, was found to be 

influenced by the alkyl chain length attached to the quaternary ammonium cations as 

well as by the amount of crosslinker used for the fabrication of the gel. The gels based 

on the quaternized C8 monomer displayed the highest antimicrobial activity and 

mechanical stability as compared to the gels based on the C4 and C6 monomers. The 

escalation in antimicrobial performance with increasing hydrophobic alkyl chain has 

been attributed to enhanced hydrophobic interactions with bacterial cell walls.

Furthermore, porous and nonporous microparticles functionalized with quinuclidine 

were synthesized for catalyzing the Baylis–Hillman reaction. Porous microparticles 

exhibited exceptional catalytic efficiency, achieving full conversion within 16 hours at 

50 °C. The optimized system demonstrated promising recyclability over multiple 

cycles, underscoring its potential for sustainable catalytic processes. In addition, the 

synthesis of macroporous antimicrobial polymer gels incorporating quaternized 

quinuclidine with varying alkyl chain lengths has been done. Enhanced antimicrobial 

activity has been observed with longer alkyl chains, validated by molecular dynamics 

simulations elucidating the interaction with bacterial membranes.

Additionally, the synthesis of porous microparticles immobilized with DMAP for 

catalyzing the Baylis–Hillman reaction has been done, which was optimized using DFT 

calculations to determine the energetics of reaction pathways. The catalyst's 
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reusability and efficiency across various reactants have been evaluated, offering 

insights into reaction kinetics and mechanisms. Lastly, smart solvent-responsive 

polymer gels functionalized with quaternized DMAP varying in alkyl chain length with 

inherent antimicrobial properties are designed and fabricated. Extensive 

characterization studies employing FTIR, and solid-state NMR provide insights into gel 

properties. Molecular dynamics simulations further elucidate gel interactions with 

bacterial membranes, contributing to a comprehensive understanding of their 

antimicrobial efficacy.
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सारांश

यह थीिसस संवादा�क गंुजाइश, सं�ेषण, और काया��क धारावािहक पॉलीम�रक माइ ोधातु और

मै ोपोरस एंटीमाइ ोिबयल पॉिलमर जेल के िडज़ाइन, िसंथेिसस, और उपयोग का िव+ृत अ.यन

/+ुत करती है, जो कैटिलिसस और एंटीमाइ ोिबयल अनु/योगों म0 मु1 चुनौितयों का समाधान करने

का उ4े5 रखती है। पहले, िड89लेशन-िनपटान पॉिलमरीकरण के मा.म से धातुरीय और अधातुरीय

माइ ोधातु बनाए गए ह:, िजसम0 अमाइन काय�;मता की िविभ= सामि>यों को शािमल िकया गया है। ये

माइ ोधातु नोएवेनगेल आंतरदी8@ अिभि या के िलए कैटिल9 के Aप म0 काम करते ह:, जो 4-

नाइटB ोब0ज8Cहाइड और मैलोनोनाइटB ाइल के बीच Dोवेनागल आंतरदी8@ अिभि या है। धातुरीय

माइ ोधातु बड़े पृF ;ेG के कारण 50 °C पर एथेनॉल म0 पूण� प�रवत�न /ा@ करते ह:, इसके िलए उIोनें

उJम कैटिलिटक गितिविध /कट की है। /+ािवत अिभि या मेकेिनक काय� गणनाओं Lारा पुिM की

गई है, जो कैटिलिसस म0 बेिसक नाइटB ोजन साइटों की भूिमका को OM करती है। और भी,  ायोजेलेशन

का उपयोग करके िविभ= हाइडB ोकाब�न Pंृग लंबाई के Qाटन�री एमोिनयम कैशR के साथ संयुS

मै ोपोरस एंटीमाइ ोिबयल पॉिलमर जेल का िनमा�ण िकया गया है। एंटीमाइ ोिबयल गितिविध के साथ-

साथ मै ोपोरस जेलों की मैकेिनकल गुणवJा को भी Qाटन�री ऐमोिनयम कैशR के संलU लंबाई के

Lारा /भािवत पाया गया है और जेल के िनमा�ण के िलए  ॉसिलंकर के /योग से। C8 मोनोमर पर

आधा�रत जेV उWतम एंटीमाइ ोिबयल गितिविध और यांिGक 8Xरता /दिश�त करते ह: जो C4 और

C6 मोनोमर पर आधा�रत जेV के तुलना म0 होते ह:। एYाइल Pंृग की बढ़ती 8Xित म0 एंटीमाइ ोिबयल

गितिविध म0 उ=ित को बढ़ावा िदया गया है जो जीवाणु कोिशकाओं के अपने भारी अंश के साथ वृिM

संवादों के साथ सुधा�रत अिभि याओं का [ागत करता है।

इसके अित�रS, िQ\ु8]िडन के साथ संयुS धातुरी और अधातुरी माइ ोधातु बे^न_क को

बे^न_क अिभि या के िलए संशोिधत िकया गया। धातुरीय माइ ोधातु अिLतीय कैटिलिटक कुशलता

/दिश�त करते ह:, 50 °C पर 16 घंटों म0 पूण� प�रवत�न /ा@ करके अaिधक कैटिलिटक /भाव /दिश�त

करते ह:। अनुकूिलत /णाली बbमुखी च ों पर अcे प�रणाम /दिश�त करती है, िजससे इसकी Xायी

कैटिलिटक /ि याओं के िलए संभावना�कता को /मुखता दी जाती है। साथ ही, िविभ= अYाइल Pंृग

लंबाई के साथ Qाटना�इज़ िविभ= हाइडB ोकाब�न Pंृग के साथ संयुS मै ोपोरस एंटीमाइ ोिबयल पॉिलमर

जेल का िसंथेिसस िकया गया है। लंबे अYाइल Pंृग के साथ उ=त एंटीमाइ ोिबयल गितिविध को देखा

गया है, िजसे जीवाणु मेdेन के साथ अंति � या को OM करने वाले मोलेeुलर गितिविधयों के Lारा

सaािपत िकया गया है। 
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इसके अित�रS, कैटलाइिजंग बेिलस-िहलमैन अिभि या के िलए डीएमएपी के साथ संशोिधत पोरस

माइ ोधातुओं का सं�ेषण िकया गया है, िजसे �रएgन पथ की ऊजा� वायुमान का िनधा�रण करने के

िलए डीएफटी गणनाओं का उपयोग करके अनुकूिलत िकया गया था। कैटिल9 की पुनः /योिगता और

/भावशीलता को िविभ= अिभि याओं के साथ मूkांिकत िकया गया है, जो /िति या की गितकी और

तंिGकों म0 दशा�ते ह:। अंत म0, बु8lमान रोग संवेदनशील पॉिलमर जेल िडज़ाइन और िनमा�ण िकए गए ह:,

जो अंतिन�िहत एंटीमाइ ोिबयल गुणों के साथ अYाइल Pंृग लंबाई म0 िविभ=ता िदखाते ह:। जेल के गुणों

के बारे म0 जानकारी /दान करने के िलए एफटीआईआर और ठोस-राn एनएमआर का उपयोग करने

वाले oापक िव�ेषण अ.यन िकए गए ह:। अणुज गितिविधयों के िसमुलेशन ने जेल के जीवाणु मेdेन

के साथ अंति � या को OM िकया है, िजससे उनकी एंटीमाइ ोिबयल /भाव;मता के सम> pान को

संबोिधत िकया गया है।
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