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ZAKEAD DYDAKTYCZNY FIZYKI I RADIOCHEMII

Pracownia Radiochemii

1. Badanie wlasciwosci fizykochemicznych roztwordow soli uranylowej(VI) w wybranej
cieczy jonowej

Kierownik: dr Agnieszka Siporska (asipor@chem.uw.edu.pl)

Zmierzone zostana gestosci, lepkosci, przewodnictwa wiasciwe, szybko$¢ propagacji fali
ultradzwigkowej oraz charakterystyka elektrochemiczna roztwordéw soli uranylowej(VI) w
wybranej cieczy jonowej. Otrzymane wartosci pozwola na obliczenie wielkosSci
pozwalajacych na analiz¢ oddziatywan w tych roztworach.

2. Wplyw podstawienia izotopowego H/D na wlasciwosci fizykochemiczne mieszanin
zawierajacych ciecze jonowe
Kierownik: dr Anna Makowska (milew(@chem.uw.edu.pl)

Pracownia Fizvkochemii Dielektrykow 1 Magnetykow
InFemto Research Group

1. Ultraszybka migawka kerrowska: badanie dynamiki orientacyjnej prostych
czgsteczek o wysokiej symetrii poprzez symulacje dynamiki molekularnej oraz pomiary
elektro-optycznego i femtosekundowego optyczno-optycznego efektu Kerra

Kierownik: dr Kamil Polok (polok@chem.uw.edu.pl)

Poszukujemy  ambitnego 1  samodzielnego studenta do  realizacji  projektu
licencjackiego/magisterskiego, w ramach ktérego badana begdzie dynamika orientacyjna
czasteczek chloroformu, bromoformu i czterochloroetylenu. Zadaniem studenta bedzie
pomiar efektu orientacyjnego wywotanego przez stacjonarne pole elektryczne (elektro-
optyczny efekt Kerra) oraz relaksacji efektu orientacyjnego wywotanego ultrakrotkim
impulsem laserowym w réznych temperaturach (optyczno-optyczny efekt Kerra). Nastgpnie
zostana przeprowadzone symulacje dynamiki molekularnej w celu wyznaczenia wielkosSci
odpowiedzi orientacyjnej oraz czasOw reorientacji czasteczek. Wyniki symulacji zostana
skonfrontowane z eksperymentem.

2. Wplyw femtosekundowego impulsu laserowego na dynamike¢ molekularng prostych
czasteczek

Kierownik: dr Kamil Polok (polok@chem.uw.edu.pl)

Poszukujemy ambitnego i samodzielnego studenta do realizacji projektu
licencjackiego/magisterskiego, w ramach ktérego badany bedzie wptyw impulsu laserowego
na dynamik¢ w prostych ukladach molekularnych. Zadaniem studenta begdzie
przeprowadzenie symulacji dynamiki molekularnej dla wybranej cieczy w stanie rownowagi,
w trakcie oddzialywania z femtosekundowym impulsem laserowym i tuz po nim. Na
podstawie symulacji zostana wyznaczone odpowiedzi kerrowskie i1 odpowiadajace im
niskoczgstosciowe widma ramanowskie. Nastepnie trzeba bgdzie stwierdzi¢, jaki wplyw na




skladowe zarejestrowanego sygnalu maja intensywno$¢ i1 czas trwania zastosowanego
impulsu.

3. Ultraszybka dynamika anizotropowych nanoczastek zlota wywolana impulsem
femtosekundowym

Kierownik: dr Kamil Polok (polok@chem.uw.edu.pl)

Poszukujemy ambitnego i samodzielnego studenta (lub pary studentow) do realizacji projektu
licencjackiego/magisterskiego dot. femtosekundowej dynamiki w nanoczastkach zbudzonych
za pomoca ultrakrotkiego impulsu laserowego. Projekt bedzie realizowany we wspdlpracy z
drem Wojcikiem i drem Lewandowskim, zajmujacymi si¢ synteza nanoczastek. Zadaniem
studenta bgdzie synteza nanoczastek o okreslonym ksztalcie i wymiarach (np. nanopreciki lub
nanopryzmaty), w odpowiednim otoczeniu i z jak najmniejszym (lub zadanym) rozrzutem
rozmiar6w oraz ich charakteryzacja (np. poprzez analizg zdj¢¢ z mikroskopu elektronowego i
widm UV/VIS). Gdy zostana juz poznane parametry probki, zostana przeprowadzone
eksperymenty femtosekundowe z wykorzystaniem technik optycznego efektu Kerra i
absorpcji przejsciowej, dla ktorych nastepnie trzeba bedzie zaproponowacé i1 dopasowac
modele opisujace rejestrowane sygnaty. Ostatnim etapem bedzie powiazanie wartosci
parametrow modelu z parametrami probki, takimi jak otoczenie, wymiary nanoczastek i ich
stosunek, a takze rozrzut otrzymanych rozmiardéw.

W przypadku zgloszenia si¢ pary studentow jedna osoba skupi si¢ gtéwnie na syntezie, druga
za$ na badaniach femtosekundowych.

Ponizej przyktadowy schemat relaksacji nanoczastek sferycznych po wzbudzeniu impulsem
femtosekundowym.

s
Borta A

AU plasmon

~
/ dephasing incoherently excitec

Ve E
/ BR0k electrons and
ground level \ cold electron-sea

e-e scattering

heat transfer to
1lps

surrounding

\

g e-ph scattering
: < 1-10ps

phonons hot electron-sea



4. Struktura i dynamika cieczy jonowych i ich mieszanin z rozpuszczalnikami
organicznymi

Kierownik: dr Kamil Polok (polok@chem.uw.edu.pl)

Poszukujemy  ambitnego 1  samodzielnego studenta do  realizacji  projektu
licencjackiego/magisterskiego, w ramach ktérego badana bedzie dynamika i struktura cieczy
jonowych 1 ich mieszanin z rozpuszczalnikami organicznymi. Zadaniem studenta bedzie
wykonywanie symulacji dynamiki molekularnej i rejestracja sygnatu optycznego efektu Kerra
dla przygotowanych probek, a nast¢pnie obrobka i analiza otrzymanych wynikow. Projekt
bedzie wykonywany we wspdlpracy z prof. Abdenacerem Idrissi z Uniwersytetu w Lille,
gdzie beda wykonywane pomiary IR, Ramana oraz NMR.

5. Wigzania wodorowe w prostych ukladach molekularych: symulacje dynamiki
molekularnej oraz pomiary femtosekundowego optyczno-optycznego efektu Kerra
Kierownik: dr Kamil Polok (polok@chem.uw.edu.pl)

Poszukujemy  ambitnego i1  samodzielnego studenta do  realizacji  projektu
licencjackiego/magisterskiego, w ramach, ktorego badana bedzie dynamika i struktura
prostych uktadéw molekularnych, w ktérych wystepuja wiazania wodorowe. Zadaniem
studenta begdzie wykonanie symulacji dynamiki molekularnej dla wybranej mieszaniny (lub
kilku mieszanin) czasteczek dla réznych stezen (lub tez temperatur). Do wyboru studenta
beda czasteczki bedace tylko akceptorem wiazania wodorowego (np. aceton), tylko donorem
(np. chloroform) badz zar6wno jednym i drugim (np. woda, metanol).

W celu opisania uzyskanej sieci wigzan wodorowych zostana wyznaczone liczby i czasy
zycia tworzonych wigzan wodorowych z rozrdznieniem na rodzaj akceptora i donora, czasy
reorientacji czasteczek oraz rozmiary tworzonych przez czasteczki klasterow.

Nastepnie zostana wyznaczone funkcje korelacji polaryzowalno$ci w celu wyznaczenia
odpowiedzi kerrowskiej 1 widma Ramana. Wyniki te zostana poréwnane z eksperymentem.
Uzyskane z symulacji funkcje korelacji predkosci i predkosci katowej zostana nastepnie
wykorzystane do opisania ruchéw czasteczek w sieci wiazan wodorowych.

ZAKLAD DYDAKTYCZNY CHEMII ORGANICZNE]

Pracownia Syntezy Nanomaterialdw Organicznych i Biomolekul
orupa badawcza Radiochemia dla medycyny 1 przemystu

1. Synteza metylowych pochodnych L-tyrozyny i tyraminy znakowanych izotopami
wodoru.
Kierownik: dr Malgorzata Pajak (mpajak@chem.uw.edu.pl)

2. Biotransformacje L-fenyloalaniny i jej halogenopochodnych oraz keto- i
hydroksykwaséw znakowanych izotopami wodoru.
Kierownik: dr Katarzyna Palka (kskowera@chem.uw.edu.pl)

3. Biotransformacje halogeno- i metylopochodnych L-tryptofanu znakowanych
izotopami wodoru.
Kierownik: dr Elzbieta Winnicka (eboroda@chem.uw.edu.pl)




Pracownia Stereokontrolowanej Syntezy Organicznej
orupa badawcza Laboratorium Chemii Supramolekularnej (budynek CNBCh)

http://www.mchmielewski.pl

1. Nowoczesne materialy w katalizie: synteza i wlasciwosci katalityczne nowych
szkieletow metaliczno-organicznych (Metal Organic Frameworks, MOFs)

Kierownik: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl)

MOF-y, z ang. Metal-Organic Frameworks, to krystaliczne, porowate 1 tatwe do modyfikacji
materialy, stanowiace unikalne $rodowisko m.in. dla katalizy. Proponowana praca begdzie
czes$cia szeroko zakrojonych badan realizowanych w ramach grantu MNiSW IDEAS PLUS”,
ktérego glownym celem jest immobilizacja katalizatorow wewnatrz nanoskopowych luk w
krysztatach MOF-6w 1 zbadanie, w jaki sposdb ograniczona przestrzen wptywa na chemo-,
regio- i stereoselektywnos$¢ reakcji. W ramach tych badan zostanie zsyntezowany szereg
potaczen katalizator — MOF, a nast¢pnie badane beda ich whasciwosci katalityczne. Wigcej na
http://www.mchmielewski.pl.

2. Chemia supramolekularna anionéw: fluorescencyjne sensory i transportery anionow
na bazie szkieletu 1,8-diaminokarbazolu - synteza i wlasciwosci kompleksotworcze
Kierownik: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl)

Transport aniondw przez btony biologiczne ma duze znaczenie w wielu waznych dla zycia
procesach komorkowych, takich jak usuwanie CO2, regulacja pH, zapewnienie réwnowagi
osmotycznej 1 odpowiedniej objetosci komorki. Proponowana praca bedzie czgscia szeroko
zakrojonych badan ktorych celem jest znalezienie zalezno$ci migdzy struktura a zdolnoscia do
transportu aniondow przez dwuwarstwy lipidowe w pewnej nowej, szczegdlnie obiecujacej
klasie receptoréw molekularnych. W ramach tych badan zostanie zsyntezowany szereg
acyklicznych, makrocyklicznych i makrobicyklicznych receptoréw na aniony, a nast¢pnie
zostang zbadane ich wlasciwosci kompleksotworcze i transportowe w stosunku do
modelowych anionow. Praca bgdzie okazja do praktycznego zapoznania si¢ z problematyka i
metodami chemii supramolekularnej. Wigcej na http://www.mchmielewski.pl.

3. Chemia supramolekularna anionow: synteza i wlasciwosci kompleksotworcze
fluorescencyjnych rotaksanow i katenanéw selektywnych na aniony

Kierownik: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl)

Praca begdzie okazja do praktycznego zapoznania si¢ z problematyka i metodami chemii
supramolekularnej, poczawszy od opracowania kilkuetapowej syntezy modelowych
receptorow molekularnych, poprzez ich templatowana anionami makrocyklizacj¢ prowadzaca
do czasteczek powiazanych mechanicznie, az po wnikliwe badania strukturalne i
charakteryzacje ich wlasciwosci kompleksotworczych w stosunku do modelowych anionow
nieorganicznych. Wigcej na http://www.mchmielewski.pl.

4. Chemia supramolekularna anionow: fotoprzelaczalne receptory molekularne na bazie
grupy acylohydrazonowej — synteza i badania wlasciwosci kompleksotworczych
Kierownik: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl)

Praca begdzie okazja do praktycznego zapoznania si¢ z problematyka i metodami chemii
supramolekularnej, a w szczegdlnosci z modna obecnie tematyka przetacznikoéw
molekularnych. W ramach projektu zostanie zsyntezowany i1 zbadany nowy receptor na
aniony zdolny do odwracalnej fotoizomeryzacji, jego przeksztalcanie w forme metastabilng za
pomoca naswietlania lampa UV oraz wilasciwosci kompleksotworcze wszystkich form w
stosunku do anionow.



Pracownia Syntezy Organicznych Nanomaterialéw i Biomolekut
http://nanoorgmat.chem.uw.edu.pl

1. Synteza nanoczgstek metalicznych i polprzewodnikowych w kierunku zastosowan w
panelach fotowoltaicznych.

Kierownik: dr Wiktor Lewandowski (wlewandowski@chem.uw.edu.pl)

Praca obejmuje synteze (nanoczastek) i badania fizykochemiczne (TEM, SAXS, UV-Vis) —

nacisk na syntezg. W trakcie pracy student przejdzie

T S STy aulipey szkolenie z wykonywania pomiaréw i analizy wynikow.
i : Praca zacznie si¢ od przygotowania nanoczastek ztota i
% % potprzewodnikowych. Nastepnie takie nanoczastki, beda
heat il na powierzchni pokrywane ligandami

Aresonance ~ 446 nm  ciektokrystalicznymi (dostarczonymi przez

cool  mm prowadzacego) co spowoduje ich organizacje w

niezwykte przestrzenne struktury. Ostatnim krokiem
bedzie wymiana czg$ci ligandow na matoczasteczkowe
jony i obserwacja zmian utozenia nanoczastek.

Cel: uzyskanie bardzo bliskiego  upakowania
nanoczastek (tylko w jednym kierunku) co pozwoli na zastosowanie tych materialow w
panelach fotowoltaicznych.

Rys. 1. (géra) Model utozenia nanoczastek srebra w przestrzeni ukazujacy odwracalnos¢
zmiany budowy superstruktury pod wpltywem temperatury; (dot) zdjecia TEM potwierdzajace
prawidtowos$¢ modelu.

2. Nanotechnologia w dostarczaniu lekow: synteza i aplikacje hybryd organiczno-
nieorganicznych na przykladzie nanoczastek zlota pokrytych glutationem, sprz¢zonych

z kwasem foliowym, docelowo modyfikowanych promieniotworczymi izotopami (praca
teoretyczna lub praktyczna).

Kierownik: dr Michat Wojcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl)

W ostatnich latach obserwuje si¢ wzrastajace zainteresowanie nowymi nanomateriatami o
potencjalnym zastosowaniu medycznym. Materialy takie moga by¢ wykorzystywane na
dwoch kluczowych drogach: jako terapeutyki, badz jako uktady wspomagajace w diagnostyce
medycznej. Nieliczne nanouktady charakteryzuja sig takze wlasciwosciami predysponujacymi
je do obu zastosowan. Nowe terapeutyki charakteryzuja si¢ w szczegodlnosci znacznie
lepszym powinowactwem ale takze moga by¢ polaczeniem wcze$niej znanych substancji oraz
nanoprzeno$nikow. W proponowanej pracy student przygotuje materiat teoretyczny
skupiajacy si¢ na wybranej kategorii terapeutykow medycznych, opisze metody syntezy,
potencjalne zastosowania oraz przedstawi dalsze perspektywy rozwoju wybranej grupy.
Ewentualny wykonywanie pracy praktycznej bedzie wiazato si¢ z przeprowadzeniem
kilkuetapowej syntezy chemicznej taczacej elementy chemii organicznej oraz nieorganicznej
(synteza nanoczastek), a takze charakteryzacje fizykochemiczng otrzymanych uktadoéw. Takie
uktady doecelowo begdzie mozna réwniez znakowa¢ promieniotworczymi izotopami, ktore
pozwola wykorzysta¢ te materialy réwniez w medycynie do obrazowania guzow.




3. Synteza nanoczastek metalicznych i polprzewodnikowych w kierunku zastosowan w
diodach elektroluminescencyjnych.
Kierownik: dr Wiktor Lewandowski (wlewandowski@chem.uw.edu.pl)

Praca obejmuje syntez¢ (nanoczastek) i badania fizykochemiczne (TEM, SAXS, UV-Vis) —
nacisk na syntez¢. W trakcie pracy student przejdzie
e szkolenie z wykonywania pomiardéw i analizy wynikow.

' Praca zacznie si¢ od przygotowania nanoczastek
% potprzewodnikowych. Nastepnie takie nanoczastki, beda

heat e na powierzchni pokrywane ligandami
Aresonance ~ 446 nm  cjeklokrystalicznymi (dostarczonymi przez

cool  mm prowadzacego) co spowoduje ich organizacjg w

niezwykle przestrzenne struktury. Odpowiednie ligandy
zapewnig przetaczalnos$¢ struktury.

Cel: uzyskanie przetaczalnego upakowania nanoczastek
PbS co pozwoli na zastosowanie tych materiatow w diodach elektroluminescencyjnych.

Rys. 1. (géra) Model utozenia nanoczastek srebra w przestrzeni ukazujacy odwracalno$¢
zmiany budowy superstruktury pod wplywem temperatury; (dot) zdjecia TEM potwierdzajace
prawidlowo$¢ modelu.

4. Synteza mezogenicznych i promezogenicznych pochodnych dopaminy do modyfikacji
powierzchni nanoczastek magnetycznych
Kierownik: dr Michat Wojcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl)

5. Dynamiczna kontrola cieklokrystalicznych nanoukladéow za pomoca oddzialywan
supramolekularnych — na drodze do nowych typéw pamigeci komputerowej (praca
praktyczna)

Kierownik: dr Michat Wojcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl)

Praca bedzie obejmowaé wieloetapowa syntezg¢ pochodnych ligandow cieklokrystalicznych
lub  ligandow  zdolnych  do  generowania  zachowania  cieklokrystalicznego
(promezogenicznych) na drodze syntezy wieloetapowej. W wyniku syntezy otrzymane
zostang pochodne zakonczone fragmentem pochodzacym od dopaminy, pozwalajacym na
modyfikacje powierzchni nanoczastek magnetycznych (tlenku zelaza, kobaltu). Student
wykona rowniez syntez¢ odpowiednich nanoczastek. Materialy takie maja potencjalne
zastosowania jako pamig¢ w komputerach.

ZAKLAD DYDAKTYCZNY CHEMII FIZYCZNEJ

Pracownia Elektrochemii

1. Modyfikacja inaktywowanych komorek drozdzy nanoczastkami z fluorku galu-68 -
nowy biozgodny Srodek kontrastujacy w pozytronowej tomografii emisyjnej.

Kierownik: dr hab. Maciej Mazur, prof. UW (mmazur@chem.uw.edu.pl)

Celem projektu licencjackiego bgdzie wykorzystanie bialkowo-polisacharydowych otoczek
komoérek drozdzy jako szablondw do osadzania nanoczastek z fluorku galu (GaOOH). Jony



Ga’" beda inkorporowane w strukturze biotemplatu, po czym po oddzieleniu supernatantu
dodawany bedzie roztwor fluorkéw, co powinno skutkowa¢ wytraceniem fluorku galu.
Oczekuje sig, ze utworzony GaF; bedzie tworzyt nanoczastki wbudowane w strukture
bioszablonu.

Po opracowaniu procedur preparatywnych przeprowadzone zostang proby syntezy z
wykorzystaniem radioizotopu *®*Ga. Przeprowadzona zostanie wszechstronna charakterystyka
fizykochemiczna otrzymanych struktur, w tym pomiary radiometryczne.

2. Inkorporacja jonéw nadrenianowych i nadtechnecjanowych w nanosferach
hydrozelowych.

Kierownik: dr hab. Maciej Mazur, prof. UW (mmazur@chem.uw.edu.pl)

Ren 1 technet sa pierwiastkami o podobnych wtasciwosciach fizykochemicznych, a ich
promieniotworcze izotopy znajduja zastosowanie w terapii i diagnostyce medyczne;.

Celem pracy licencjackiej bedzie opracowanie metod inkorporacji zwiazkéw renu i technetu
w nanoczastkach z poli(N-izopropyloakrylamidu). Struktury takie maja stanowi¢ modelowe
uktady teranostyczne do zastosowan w medycynie.

Przeprowadzone zostana wszechstronne badania fizykochemiczne otrzymanych struktur oraz
opcjonalnie badania toksycznos$ci w warunkach in vitro 1 in vivo.

3. Dopowanie superparamagnetycznych nanoczgstek 'zimnymi'" lantanowcami jako
nowej platformy w radioterapii.

Kierownik: prof. dr hab. Pawet Krysinski (pakrys@chem.uw.edu.pl)

Praca obejmowaé bedzie synteze¢ nanoczastek z wbudowanymi "zimnymi" lantanowcami,
takimi jak Tb, Gd lub Ho oraz zbadanie ich wtasciwo$ci magnetycznych i luminescencyjnych.
Tego typu multimodalne nanoczastki w dalszych etapach moga zosta¢ przeksztalcone w
zawierajace odpowiednie radionuklidy - emitery tzw. migkkiego promieniowania -, co
pozwoli na bezposrednie naswietlenie guza nowotworowego. W naszych wstgpnych
badaniach stwierdziliSmy, ze mozna tatwo wbudowac tréjdodatnie kationy lantanowcow do
nanferrytow, poprzez czgSciowe zastapienie kationow Fe3+. Jednakze, jak pokazaty wstepne
wyniki naszych badan, proste dopowanie nanoczastek mikroilosciami radionuklidu
lantanowca powoduje jedynie jego adsorpcj¢ na powierzchni. Aby zwiazaé trwale kation
lantanowca z nanoczastka konieczna jest synteza nanoczastek domieszkowanych kationami
lantanowca w ilosci ok. 10-20%. Trescia pracy bedzie optymalizacja sktadu rdzenia, w
ktorym kation lantanowca (p6zniej - radionuklid) bedzie réwnomiernie roztozony w fazie
nanoczastki.

4. Nanostruktury magnetyczne jako nosniki radionuklidow
Kierownik: prof. dr hab. Pawet Krysinski (pakrys@chem.uw.edu.pl)

5. Wilasciwosci elektrokatalityczne kompozytu PEDOT-nanoczastki zlota
Kierownik: dr hab. Barbara Patys, prof. UW (bpalys@chem.uw.edu.pl)

6. Charakterystyka elektrochemiczna i spektroskopowa kompozytu nanoczastek platyny
i tlenku grafenu
Kierownik: dr hab. Barbara Patys, prof. UW (bpalys@chem.uw.edu.pl)

7. Charakterystyka elektrochemiczna i spektroskopowa kompozytu nanoczastek zlota i
tlenku grafenu
Kierownik: dr hab. Barbara Patys, prof. UW (bpalys@chem.uw.edu.pl)




Pracownia Elektrochemicznych Zrédel Energii

1. Oznaczanie izotopow alf/beta promieniotworczych w prébkach srodowiskowych.
Kierownik: dr Maciej Chotkowski (mchotk@chem.uw.edu.pl)

Przedmiotem bada bedzie oznaczanie catkowitej aktywno$ci izotopow alfa/beta
promieniotworczych ~w  probkach  $rodowiskowych z  wykorzystaniem  detektora
ciektoscyntylacyjnego.

2. Badanie procesu elektrodepozycji uranu z roztworéw niewodnych.

Kierownik: dr Maciej Chotkowski (mchotk@chem.uw.edu.pl)

Przedmiotem pracy bedzie badanie procesu depozycji uranu z roztworéOw niewodnych.
Otrzymane depozyty beda charakteryzowane z  wykorzystaniem  spektrometrii
promieniowania alfa.

Pracownia Fizvkochemii Nanomaterialow

1. Badanie procesu oczyszczania Sciekéw farbiarskich przy uzyciu grafitopodobnego
azotku wegla
Kierownik: dr hab. Michal Bystrzejewski (mibys@chem.uw.edu.pl)

2. Badanie procesow regeneracji grafitopodobnego azotku wegla po procesie adsorpcji
bl¢kitu metylowego
Kierownik: dr hab. Michal Bystrzejewski (mibys@chem.uw.edu.pl)

3. Wplyw metali alkalicznych i metali ziem alkalicznych na wlasciwosci adsorpcyjne
grafitopodobnego azotku wegla
Kierownik: dr hab. Michal Bystrzejewski (mibys@chem.uw.edu.pl)

4. Optymalizacja parametryczna syntezy spaleniowej nanowlokien weglika krzemu
Kierownik: dr hab. Andrzej Huczko, prof. UW (ahuczko@chem.uw.edu.pl)

5. Optymalizacja parametryczna syntezy spaleniowej struktur grafenopodobnych
Kierownik: dr hab. Andrzej Huczko, prof. UW (ahuczko@chem.uw.edu.pl)

Pracownia Oddzialywan Miedzyczasteczkowych
Grupa prof. Joanny Sadlej

1. Znieczulanie ksenonem: modelowanie molekularne oddziatywania atomu ksenonu z
neur otr ansmiterami aminokwasowymi.

Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)

Ksenon jest gazem stosowanym przez anestezjologdéw do wywotaniu znieczulenia ogélnego.
Mechanizm jego dziatania jest stabo poznany. Dwa gtéwne hipotetyczne mechanizmy to
oddziatywanie z receptorem N-metylo-D-asparaginowym oraz oddziatlywanie z
neurotransmiterami  aminokwasowymi. Rozpracowanie obu mechanizméw wigze sie z
doktadnym poznaniem sposobu, w jaki atom ksenonu oddziatuje z aminokwasami.

2. Ku sensorom peptydowym na powier zchni metalu: widma oscylacyjne oligopeptydow.
Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)




Badania widm oscylacyjnych kroétkich oligopeptydow za pomoca modelowania metodami
chemii kwantowej na potrzeby interpretacji eksperymentalnych widm i planowania
eksperymentu.

3. Modelowanie molekular ne konformer 6w matych chiralnych czasteczek organicznych
(np. limonenu, karwonu, metylocyklopropanonu, proliny, fluorocyklopropanonu).
Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)

Aby méc poprawnie przewidzie¢ widmo dangj substancji trzeba uwzgledni¢ fakt istnienia
roznych jg konformeréw (izomeréw konformacyjnych). Za pomoca anaizy konformacyjnej
mozna okresli¢ wzgledng ilos¢ danego konformeru w prébce oraz wktad jego widma w
catkowite widmo substancji. Jest to wazny wstepny etap dobrego model owania widm.

4. Modelowanie widma elektronowego i magnetycznego dichroizmu kotowego (ECD i
M CD) matych chiralnych czasteczek organicznych.

Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)

Widma ECD i MCD s3 cennym Zrédtem informacji o czasteczkach organicznych i czasteczek
0 znaczeniu biologicznym. Modelujemy je w celu utatwienia interpretacji danych
eksperymentalnych ECD i MCD oraz w celu porownania z widmami eksperymentalnymi i
teoretycznymi nowo odkrytel spektroskopii dichroizmu magnetochiralnego (MChD).

5. Modelowanie struktur i wtasciwosci kompleksow czasteczkowych majacych znaczenie
w chemii atmosfery.

Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)

Struktury takie jak klastry wody sq bardzo wazne z punktu widzenia wielu dziedzin nauki:
biologii, chemii atmosfery czy fizyki. Na przyktad istnieniu wiazania wodorowego, ktére jest
forma oddziatywania w klastrze miedzyczasteczkowym, zawdzieczamy fakt, ze woda jest
ciekta w zakresie temperatur 0-100 °C. Jest wiele innych klastréw, ktérych istnienie jest
wazne dla dynamiki procesow chemicznych, ktére zachodza w przyrodzie. Badamy takie
uktady wazne z punktu widzenia proceséw zachodzacych w atmosferze.

6. Modelowanie struktury i wtasciwosci kompleksoéw zwiazkéw gazéw szlachetnych.
Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc(@chem.uw.edu.pl)

Chemia zwigzkéw gazéw szlachetnych jest nowa dziedzing, rozwinieta szczegdlnie przez
naukowcow w Helsinek na koncu XX i poczatku XXI wieku. Znamy takie czasteczki, jak
HXeOH, HXeSH, HCCXeH, HKrCl, ktére w dodatku tworza kompleksy z innymi
czasteczkami, np. HXeOH--H,O. Pomimo tego, ze zwiazki te s3 juz scharakteryzowane
eksperymentalnie, gtéwnie w matrycach niskotemperaturowych, mamy odnosnie do nich
wiele pytan, na ktére mozna odpowiedzie¢ za pomoca metod modelowania chemii
kwantowe.

7. Modelowanie energii  oddziatywania stanéw  stacjonarnych kompleksow
molekularnych z udziatem zwiazkéw gazéw szlachetnych za pomoca rachunku zabur zen
0 adaptowane] symetrii.

Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc(@chem.uw.edu.pl)

Badanie natury oddziatywania miedzymolekularnego dla struktur komplekséw utworzonych
przez nowo odkryte zwiazki gazow szlachetnych, np. HKrCl---HCI, HKrF---HF HXeOH-:-H,S,
HXeSH---H,0 itp. Obliczenia te beda prowadzone za pomoca programu SAPT, rozwinietego
miedzy innymi naWydziale Chemii.




8. Rozszerzanie funkcjonalnosci interfeilsu miedzy programem wizualizujacym
czasteczki Avogadro, a programem do obliczen kwantowomechanicznych DALTON.
Kierownik: dr Janusz Cukras (januszc@chem.uw.edu.pl)

Programy do budowania struktur czasteczek oraz wizudizacji wynikéw obliczen
kwantowomechanicznych s3 podstawowym narzedziem przy pracy w modelowaniu
molekularnym. Avogadro jest jednym z preznig rozwijanych programow tego typu, opartym
na standardach Open Source. Jedna z bardzo przydatnych dla chemika obliczeniowego
funkcjonalnoSci Avogadro bytaby mozliwie petna obstuga programu DALTON za pomoca
odpowiednio zaprogramowanego interfejsu.

Pracownia Oddzialywan Miedzyczasteczkowych
Grupa prof. Andrzeja Kudelskiego

1. Synteza nowego typu nanorezonatorow do prowadzenia analiz powierzchni przy
pomocy spektroskopii Ramana.
Kierownik: dr hab. Andrzej Kudelski, prof. UW (akudel@chem.uw.edu.pl)

Pracownia Oddzialywan Miedzyczasteczkowych
Grupa prof. Wiktora Kozminskiego

1. Przypisanie sygnalow NMR dla bialek nieustrukturyzowanych
Kierownik: prof. dr hab. Wiktor Kozminski (kozmin@chem.uw.edu.pl)

2. Wyznaczenie struktury bialka lub peptydu
Kierownik: prof. dr hab. Wiktor Kozminski (kozmin@chem.uw.edu.pl)

Pracownia Spektroskopii Jadrowego Rezonansu Magnetycznego

1. Zastosowanie spektroskopii MRJ do implementacji algorytmu Deutscha-Jozsy
Kierownik: dr Piotr Garbacz (garbacz@chem.uw.edu.pl)

ZAKEAD DYDAKTYCZNY CHEMII TEORETYCZNEJ I KRYSTALOGRAFII

Pracownia Teorii Biopolimerow
Grupa dra hab. Andrzeja Sikorskiego

1. Projektowanie kompozytow polimerowych - zjawisko perkolacji.
Kierownik: dr hab. Andrzej Sikorski (sikorski@chem.uw.edu.pl)

2. Polimery silnie rozgalezione jako nosniki lekow.
Kierownik: dr hab. Andrzej Sikorski (sikorski@chem.uw.edu.pl)

Pracownia Chemii Kwantowe]

1. Opracowanie nowego zbioru benchmarkowych komplekséw miedzyczasteczkowych
do badania metod znajdowania energii oddzialywania
Kierownik: dr hab. Tatiana Korona (tania@tiger.chem.uw.edu.pl)

2. Zbadanie stosowalnosci nowych przyblizen lokalizacji korelacji elektronowej do
obliczen wlasnoSci czasteczkowych pierwszego i drugiego rzedu
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Kierownik: dr hab. Tatiana Korona (tania@tiger.chem.uw.edu.pl)

3. Obliczenia struktury geometrycznej wybranych polimerow weglowodorow pi-
elektronowych
Kierownik: dr hab. Leszek Stolarczyk (leszek@tiger.chem.uw.edu.pl)

ZAKEAD CHEMII NIEORGANICZNEJ I ANALITYCZNEJ

Pracownia Teorii 1 Zastosowan Elektrod

1. Badania oddzialywan lekéw przeciwnowotworowych z grupy alkilofosfolipidow na
modelowe blony komorek zdrowych i nowotworowych.

Kierownik: dr Joanna Juhaniewicz (jjuhaniewicz@chem.uw.edu.pl)

2. Wplyw struktury modelowej blony biologicznej na dzialanie naturalnych peptydow
antybiotykowych.
Kierownik: dr Joanna Juhaniewicz (jjuhaniewicz@chem.uw.edu.pl)

3. Rola jonow cynku w agregacji amyliny w przebiegu cukrzycy typu II.

Kierownik: dr Joanna Juhaniewicz (jjuhaniewicz@chem.uw.edu.pl)
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