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Badania naukowe obejmujg nastepujgce zagadnienia:

Molekuty w zewnetrznym niejednorodnym polu elektrycznym

Molekuty w polu tadunkow punktowych

Wplyw rozpuszczalnika na widma NMR i wibracyjne (IR i Raman)




Opis uktadow molekularnych bedacych pod wptywem sit zewnetrznych

rozrywanie i tworzenie nowych wigzan. Ma to bezposredni zwigzek z
eksperymentami AFM. Obecnie stosujemy to podejscie do badania
uktadéw molekularnych pod (wysokim) ciSnieniem.

- Przejscia konformacyjne w pierScieniu pyranozowym
- Izomeryzacja azobenzenu i stilbenu

cis-stilbene cis-azobenzene




Opis uktadéw molekularnych bedacych pod wptywem sit zewnetrznych

()

(c) C12H1oN2-Cs (d) C12H1oN2-Coyy

Fig. 2 High energy isomers of C,;H,, and C,,H;(N, obtained via an
enforced geometry optimization by pushing together all symmetry
related pairs of carbon atoms in the phenyl rings of cis-stilbene and
cis-azobenzene, respectively
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Zainteresowania naukowe prof. Krzysztofa Nieszporka zwigzane sg z trzema
zagadnieniami. Stosujac klasyczng dynamike molekularng badane sg
nastepujgce uktady:

1) Micelizacja i solubilizacja substancji biologicznie aktywnych. Metody
dynamiki molekularnej oferuja mozliwos¢ uzyskania informacji na temat
solubilizacji wybranych czasteczek organicznych. Mozna okresli¢c np. miejsce
lokowania sie czasteczki w miceli oraz jej orientacje przestrzenna.

Teoretyczne badania micelizacji i solubilizacji substancji biologicznie
aktywnych (dynamika molekularna)
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2) Symulacje proces6w separacji nanoporowatym grafenem. Sposrod wielu
potencjalnych zastosowan grafenu mozna go rowniez wykorzysta¢c w
procesach separacji membranowej. Poniewaz szybkoSC permeacji jest
odwrotnie proporcjonalna do gruboSci membrany, grafen wydaje sie
idealnym materiatem. Dodatkowo jest on bardzo odporny mechanicznie i
nieprzepuszczalny nawet dla atomow helu. Ponadto, nowoczesne metody
syntezy oraz nowe technologie takie jak skaningowy mikroskop jonowy

(Focus Ion Beam FIB) umozliwiajg otrzymywanie w arkuszu grafenowym
nanoporow o scisle okreslonej geometrii. Dotychczasowe badania wskazujg
na duza zlozonoS¢ procesu separacji w ktorej oprocz efektéw sita
molekularnego istotng role odgrywajq np. efekty adsorpcyjne.




Symulacje metodami dynamiki molekularnej procesow separacji nanoporowatym
grafenem
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3) Dynamika reorientacyjna wody w warstwie solwatacyjnej jonow Hofmeistera.
Przez dziesieciolecia wplyw jonow na rozpuszczalnosc biatek w wodzie wigzana
byla ze strukturg wigzan wodorowych w roztworze. Wierzono, ze niektore z tych
jonow powodujg wieksze uporzadkowanie struktury roztworu (jony
kosmotropowe) a inne niszczq sie¢ wigzan wodorowych (jony chaotropowe).

Dynamika molekularna definiuje wigzanie wodorowe za pomocg parametrow
geometrycznych ukladu donor-akceptor wigzania. Stwarza to mozliwosc¢

sledzenia zmian orientacji czgsteczek podczas tworzenia/zrywania wigzania
wodorowego. Badania tego typu przyczynily sie w ostatnich latach do
wyjasnienia aktywnosSci jonow z szeregu Hofmeistera. Okazalo sie, ze wplyw
jonOw na wigzania wodorowe w roztworze pomiedzy czasteczkami wody
ogranicza sie tylko do pierwszej warstwy solwatacyjnej a obserwowane efekty
maja zwigzek z dynamika reorientacyjng wody w warstwach solwatacyjnych
jonow.




Dynamika reorientacyjna wody w warstwie solwatacyjnej jonéw Hofmeistera

<Cwmmsn zdolnos¢ wysalania biatek

aniony: PO, SO, CH,COO", Cl-, Br, NO,, CIO;, I, SCN-

kationy:  NH,, Rb", K%, Na*, Cs*, Li*; Mg®, Ca®; Ba**

efekt chaotropowy -
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by¢ dostosowany do zainteresowan naukowych studenta.




Zastosowanie metod spektroskopowych do wykrywania/oznaczania réznego typu
substancji, np. w kosmetykach, produktach naturalnych 1 spozywczych, itp.

Moje najnowsze badania dotyczg otrzymywania magnetycznych hydrozeli i ich
zastosowania do regeneracji tkanek migkkich (np. wqtroba, migsnie, rogowka). Jest to
niezwykle ciekawy temat a zainteresowanych nim studentow prosze o kontakt.

W przypadku prac licencjackich tematyka moze by¢ bardziej ogdlna 1 moze zosta¢ zapropono-
wana przez studenta, co zreszta najczescie] ma miejsce. W razie pytan prosze o kontakt:
mbarczak@umcs.pl —

Laboratorium jest wyposazone w
nowoczesng aparatur¢ pomiarowa
dostepng dla studentow podczas
prowadzenia badan.




* Nanomateriaty

* Uporzadkowane warstwy zaadsorbowane

* Reakcje chemiczne zachodzgce na granicach faz
* Symulacje komputerowe

* Metoda Monte Carlo

* Struktury fraktalne
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2. Powstawanie hierarchicznych struktur supramolekularnych na powierzchniach
plaskich - symulacje Monte Carlo.
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3 Fraktale stochastyczne w chemii
4. Otrzymywanie nanomateriatow z zastosowaniem technik top-down

Tematy prac licencjackich mogg byc¢ rowniez dostosowane do indywidualnych
zainteresowan naukowych studenta.




Tematem pracy bedg symulacje komputerowe adsorpcji i samoorganizacji

czasteczek  funkcjonalnych na  powierzchniach plaskich  zawierajacych

niejednakowe centra adsorpcyjne. Celem badan bedzie okreslenie roli
powierzchniowej dystrybucji centrow aktywnych w procesie tworzenia
superstruktur przez zaadsorbowane czgsteczki. Metodg stosowang w pracy beda
obliczenia technikg Monte Carlo w uktadach siatkowych.




Tematem pracy bedzie samoorganizacja czgsteczek funkcjonalnych na

powierzchniach zawierajgcych dodatkowe elementy strukturalne takie jak rowki
czy uskoki krystaliczne. Realizacja zadan pracy polegaC na wykonaniu symulacji
Monte Carlo w ukladach siatkowych zawierajacych czasteczki funkcjonalne o
roznym ksztatcie. Celem obliczen bedzie zbadanie w jaki sposob niejednorodnosc
strukturalna powierzchni wptywa na budowe warstw zaadsorbowanych ztozonych z
rozpatrywanych czasteczek.




1. Zjawisko perkolacji w uktadach rzeczywistych i modelowych
2. Polimery z odciskiem molekularnym: adsorpcja na powierzchniach

heterogenicznych
3. Modele adsorpcji na powierzchniach chiralnych
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Stanowisko: starszy wyktadowca

Tematyka badan naukowych obejmuje nastepujgce zagadnienia:

Adsorpcja zwigzkéw aromatycznych z roztworow wodnych na
adsorbentach weglowych: opis rownowagi, efekty entalpowe oraz
kinetyka adsorpcji

Teoretyczny opis adsorpcji prostych zwigzkéw aromatycznych z
roztworow wodnych na wielosciennych nanorurkach weglowych
(MWCNTS5)

Usuwanie jonow metali ciezkich z roztworow wodnych

Zastosowanie adsorbentow w ochronie srodowiska ze szczegolnym
uwzglednieniem zasobow wodnych




1 i 60
¢ [mglim 3] ¢ [mg/dm?3]

Izotermy adsorpcji fenolu z roztworow wodnych na niemodyfikowanych (a) i utlenionych (b)
powierzchniach wieloSciennych nanorurek weglowych. Symbole oznaczajg zmierzone wartosci
izoterm (Sheng i inni, 2010), natomiast linie sq izotermami teoretycznymi obliczonymi z
rownania (DA).
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