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Veel moderne kunststoffen zijn sterk en licht, maar moeilijk te 
herstellen of te recycleren. Een veelbelovende oplossing is het 
gebruik van chemische reacties die bindingen gecontroleerd 
kunnen vormen en verbreken. De Diels–Alder-reactie maakt zo 
materialen mogelijk die zichzelf kunnen herstellen, hervormd 
kunnen worden of recycleerbaar zijn. Dit proefschrift onderzoekt 
hoe deze reacties beter begrepen en geoptimaliseerd kunnen 
worden om duurzamere materialen te ontwerpen. Met behulp van 
computerberekeningen werd een brede reeks Diels–Alder-
reacties bestudeerd om trends in reactiesnelheid en stabiliteit te 
identificeren. De resultaten werden samengebracht in een 
database, waarna machine learning werd geëvalueerd als een 
snelle methode om veelbelovende reacties te voorspellen zonder 
telkens uitgebreide berekeningen uit te voeren. Daarnaast wordt 
onderzocht hoe Diels–Alder-reacties kunnen worden versneld met 
katalysatoren. Hierbij ligt de focus op zwakke, reversibele 
interacties die de reactie versnellen zonder het zelfherstellende 
en recycleerbare karakter van het materiaal te verstoren. Omdat 
grote moleculen flexibel zijn en in verschillende vormen kunnen 
voorkomen, introduceert dit proefschrift BoltCAR, een 
computationeel hulpmiddel dat rekening houdt met alle 
relevante moleculaire conformaties en hun bijdrage aan het 
globale reactiegedrag. Deze moleculaire inzichten worden 
vervolgens gekoppeld aan grootschaligere simulaties van 
polymeervorming en - gedrag, en gevalideerd aan de hand van 
laboratoriumexperimenten. Tot slot wordt een praktisch kader 
voorgesteld om te beoordelen of nieuwe materiaalconcepten niet 
alleen wetenschappelijk sterk zijn, maar ook ecologisch en 
sociaal verantwoord, vóór verdere ontwikkeling. 
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