Proponowane tematy prac licencjackich dla studentow Kierunku Inzynieria
Nanostruktur

Temat: Samoorganizujace nanoczatki zlota
Opiekun: dr Joanna Wolska (jokos@chem.uw.edu.pl, www.mieczkowski.edu.pl), Pracownia
Chemii Zwigzkow Naturalnych, Wydziat Chemii UW

Uzyskanie efektywnych metod otrzymywania uporzadkowanych struktur oraz kontrola tego
uporzadkowania jest jednym z wazniejszych wyzwan nauki. Chemiczne przylgczania
organicznych  zwigzkéw  cieklokrystalicznych ~ do
powierzchni nanoczastek, gdzie metaliczne jadro
otoczone jest przez ligandy organiczne, jest niezwykle \\Q} j i

obiecujaca metoda na  uzyskanie = materialow M;:r%

@ - nanoczastka zlota

- ligand cieklo krystaliczny

samoorganizujacych.

Projekt licencjacki bedzie taczyt metody syntezy

organicznej [ nieorganicznej y badaniami

fizykochemicznymi.  Projekt bedzie polegat na

kilkuetapowej syntezie zwigzku organicznego, ktéry postuzy do powierzchniowej
modyfikacji, uprzednio otrzymanych, nanoczgstek ztota. Nastepnie uzyskana hybryda
zostanie poddana badaniom mikroskopowym (mikroskopia polaryzacyjna oraz TEM),
kalorymetrycznym (DSC), spektroskopowym (IR) oraz dyfrakcyjnym (SAXS)w celu
okreslenia samoorganizacji nanoczastek w struktury dwu- lub trojwymiarowe.

Temat: ""Zastosowanie syntezy spaleniowej do otrzymywania wybranych
nanomaterialow"
Opiekun: Dr hab. inz. Andrzej Huczko, prof. UW

"Synteza spaleniowa to bynajmniej nie tytutowe "spalanie", ale
wysokotemperaturowa/wysokocisnieniowa autogeniczna (w sensie

energetycznym) i egzotermiczna reakcja typu ‘redox’, gdzie w wyniku szybkiej reakcji
mieszaniny reagentow (silny utleniacz + silny reduktor) w zmodyfikowanej bombie
kalorymetrycznej powstaja sprzyjajace warunki do powstawania nowych materiatow -
przyktadowo zwigzkow niestechiometrycznych, nanometrowych czy tez nowych faz. Tg
technikg produkowane sa w Pracowni Fizykochemii Nanomateriatow efektywnie nanowlokna
weglika krzemu ze sproszkowanego krzemu oraz organicznych utleniaczy (przyktadowo
teflon)."”

Temat: Otrzymywanie i charakterystyka multiwarstw polielektrolitowych.
Dr Marcin Strawski

Przeciwnie natadowane polielektrolity tworza w procesie samoorganizacji uktady
wielowarstwowe. Uklady takie mogg znalez¢ zastosowanie w modyfikacji powierzchni
statych (np. w celu podniesienia stopnia zwilzalno$ci danej powierzchni) lub nawet uktadow
komorkowych. Izolacja materiatu w membranie polielektrolitowej sprawia, ze moze on by¢
atrakcyjnym obiektem dla transplantologii. By jednak komorke zabezpieczy¢ przed atakiem
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immunologicznym, a jednoczesnie nie zaktocié jej funkcjonowania uzyta membrana musi by¢
cienka i szczelna.

Praca bedzie dotyczy¢ tworzenia i badania uktadow polielektrolitowych na powierzchniach
stalych w celu okreslenia ich morfologii, grubosci (mikroskopia AFM) jak 1 zdolnosci do
transportu substancji (badania ellektrochemiczne), ktore na dalszych etapach beda uzyte do
pokrywania materialu komoérkowego.

Temat: Porownanie efektywnosci nanorezonatorow Ag o réznej wielkosci i ksztalcie.
Opiekun: dr hab. Andrzej Kudelski

W trakcie wykonywania pracy planowana jest synteza nanoczastek Ag o roznym ksztalcie i
wielkosci, a nastgpnie porownanie efektywnos$ci roznych ukladéw zawierajacych taka sama
ilos¢ srebra jako nanorezonatorow do pomiaru widm powierzchniowo wzmocnionego
rozpraszania ramanowskiego (SERS). Celem planowanych badan jest sprawdzenie, jakie
nanoczastki beda najbardziej efektywne jako podtoza SERS.

Temat: Proby syntezy ukladow hybrydowych nieorganiczno-organicznych opartych o
Ag(11)SO4.
dr hab. Wojciech Grochala

Temat: Obliczenia metodami DFT struktury Kkrystalicznej, elektronowej i wlasnos$ci
magnetycznych dla faz M2Ag(SO4)2 (M=Cs, NMe4, Ba0.5)
dr hab. Wojciech Grochala

Temat: Reaktywnos$¢ nowego utleniacza, Ag(II)SO4, w stosunku do zwiazkow
organicznych.
dr hab. Wojciech Grochala

Temat: Charakteryzacja nowych faz opartych o Ag(11)SO4 metodami spektroskopii
oscylacyjnej, elektronowej, EPR, i metodami kalorymetryczno-termicznymi
dr hab. Wojciech Grochala

Temat: Magnetyczne i magneto-transportowe badania nanokrystalicznych manganitéw
dr hab. Marek P¢kata

Temat: Zastosowanie nanostruktur weglowych w elektroforezie kapilarnej.
Prof. M. Trojanowicz

Elektroforeza kapilarna jest nowoczesng metoda chemii analitycznej, coraz powszechniej
stosowang szczegodlnie w biochemii, analizie klinicznej i srodowiskowej. Zastosowanie
nanostruktur weglowych moze sprzyjac¢ zarbwno poprawie rozdzielczo$ci metody - a wiec
umozliwia¢ jednoczesng detekcje bardzo wielu zwigzkow, lub tez wptywac na poprawe
wykrywalnosci w r6znych metodach detekcji. Nanostruktury weglowe takie jak nanorurki,
wlokna oraz grafen - bez lub z dodatkowa modyfikacja chemiczng powierzchni - zostang
zastosowane w optymalizacji oznaczania wybranych peptydow i prostych biatek.



Czy grafen i nanorurki uszkadzaja biatka?
Symulacje oddziatlywania z enzymami

Prof. dr hab. Stawomir Filipek, e-mail: sfilipek@chem.uw.edu.pl, www: biomodellab.eu
Lepsze zrozumienie zjawisk zachodzacych na powierzchni grafenu i nanorurek w szczegdlnosci
oddziatywan zwigzkdw chemicznych oraz biomolekut bedzie grato istotng role w uzyciu tych
materiatdw jako nanorusztowan w tak réznorodnych zastosowaniach jak procesy katalizy, czujniki
chemiczne i biologiczne, nanoelektronika czy ogniwa stoneczne. Badania mechanizmdw adsorpcji
na powierzchni grafenu i nanorurek, orientacji biomolekut oraz jak te oddziatywania wptywajq na
transport elektrondéw bedq miaty znaczny wptyw na postep w przysztych zastosowaniach tych
materiatéw.
Praca licencjacka bedzie polegata na sprawdzeniu metodami symulacji dynamiki molekularnej
w jakim stopniu grafen i nanorurki modyfikujg strukture i wtasnosci wybranego enzymu.

1. Otrzymywanie i badanie wlasciwosci nowych ,inteligentnych” mikro- i nanozeli

2. Mikro- i nanozele jako materiaty stosowane w uklfadach kontrolowanego
uwalniania substancji czynnych

3. Materiaty hybrydowe sktadajace sie z mikro-/nanozeli i nanoczastek metali,
potprzewodnikéw , kropek kwantowych” jako materialy stosowane w uktadach
kontrolowanego uwalniania substancji czynnych i diagnostyce medycznej

Opiekun: dr Marcin Karbarz
e-mail: karbarz@chem.uw.edu.pl

Zele polimerowe mozna okresli¢ jako jedng makromolekute tworzaca tréjwymiarowa sieé
wypetniong rozpuszczalnikiem. Duza zawartos$ci rozpuszczalnika oraz stata konsystencja powoduje,
ze materialy te tacza w sobie cechy charakterystyczne dla ciat statych i cieczy. Specyficzne
wihasciwosci tych materiatéw i czuto$¢ na warunki srodowiskowe wptywaja na szerokie mozliwosci
ich zastosowania. Jednak gtdwnym ograniczeniem dla praktycznych zastosowan srodowisko czutych
zeli jest diugi czas odpowiedzi na zmieniajgce sie warunki $rodowiskowe oraz niezadowalajgce
wiasciwosci mechaniczne. Jedng z mozliwosci rozwigzania tych problemdw jest otrzymanie zeli o
niewielkich rozmiarach tzw. mikro- i nanozeli. W ostatnich latach zele o rozmiarach mniejszych od
1 pm ciesza sie duzym zainteresowaniem w biotechnologii i medycynie jako nosniki lekéw; chodzi o
kontrolowane dostarczanie i uwalnianie lekow. Specyficzna budowa zeli powoduje, ze powstaje
swojego rodzaju zbiornik/rezerwuar do magazynowania farmaceutykéw. W odpowiedzi na fizyczne
lub chemiczne bodzce zewnetrzne, mikro- i nanozele mogg uwalniaja¢ zawartos¢, chronigc jg
wczesniej przed szkodliwymi czynnikami zewnetrznymi, np. enzymami trawiennymi, lub chronigc
zdrowe komorki przed toksycznym lekiem. Wazng rzeczg jest, ze zelom mozna nadawac wiasciwosé
kierowania sie w okreslone miejsca organizmu poprzez ich biofunkcjonalizacje odpowiednimi
receptorami zdolnymi do specyficznego rozpoznania konkretnego obiektu (komérki, tkanki) i
procesu fizykochemicznego. Uwalnianie z struktury zelu substancji czynnych moze nastepowac na
kilka sposobdéw. Jedna z nich opiera sie na zmianach objetosci zeli pod wptywem niewielkich zmian
parametréw otoczenia. Mozna wykorzystac¢ réznice w wartosci wspotczynnika dyfuzji molekut w
strukturze zelu napeczniatego oraz skurczonego. Inny sposéb opiera sie na gwattownym kurczeniu
sie hydrozelu, w trakcie ktérego woda wydostaje sie na zewnatrz wraz z rozpuszczonymi w niej
substancjami aktywnymi. Istnieje takze mozliwo$¢ wprowadzenia do organizmu leku uwiezionego w
zelu znajdujacym sie w fazie skurczonej. Zel pod wptywem odpowiedniego bodzca, np. temperatury
lub pH, pecznieje i uwalnia powoli substancje aktywna. Do tego typu zastosowan najbardziej
odpowiednie wydajg sie by¢ zele pH- i termoczute, gdyz parametry te w sposéb naturalny ulegajg
zmianie w organizmie ludzkim. W innych sposobach wykorzystuje sie degradacje sieci polimerowej.
Degradacji moze ulega¢ cata sie¢ polimerowa, wigzania w monomerze petnigcym role czynnika
sieciujacego lub wigzania chemiczne odpowiedzialne za utrzymywanie leku w strukturze zelu.

Materiaty hybrydowe skitadajace sie z mikro-/nanozeli i nanoczastek metali,
pétprzewodnikéw ,kropek kwantowych” posiadaja bardzo interesujace wtasciwosci. Sktadnik zelowy
nadaje im m.in. biokompatybilno$¢ i czuto$¢ na warunki zewnetrzne natomiast nanokrysztaty
ciekawe wilasciwosci optyczne. Przykitadowo hybryda utworzona z termo czutego zelu i
nanokrysztatéw ztota jest czuta zaréwno na $wiatto jak i temperature. Absorbowane przez
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nanokrysztaty ziota Swiatto o okreslonej dtugosci powoduje lokalne zwiekszenie temperatur co
skutkuje skurczeniem sie termo czutego zelu, ktdry moze uwolni¢ substancje czynng. Natomiast
silne wtasciwosci fluoroscencyjne ,kropek kwantowych” mogg by¢ wykorzystywane w diagnostyce
medycznej.

1. Enzymatyczne mikrosensory fluorescencyjne

Praca eksperymentalna, dotyczy przygotowania/ charakterystyki biouczulanych,
fluorescencyjnych mikrosfer poliakryalnowych.

Opiekun: Prof. A. Michalska-Maksymiuk

2. Enzymatyczne nanosensory fluorescencyjne.

Praca eksperymentalna, dotyczy przygotowania/ charakterystyki biouczulanych,
fluorescencyjnych nanostruktur.

Opiekun: Prof. A. Michalska-Maksymiuk

3. Jednorazowe czujniki elektrochemiczne wykorzystujace nanostruktury weglowe.
Praca eksperymentalna, dotyczy przygotowania/ charakterystyki czujnikow
elektrochemicznych wykorzystujacych nanostruktury weglowe (nanorurki, nanowtokna).
Opiekun: Prof. A. Michalska-Maksymiuk

Zastosowanie nanorurek weglowych jako nosnikow lekdw i ich oddziatywania z
modelowymi btonami komoérkowymi.

Praca teoretyczna lub eksperymentalna

dr Dorota Matyszewska (dorota.matyszewska@chem.uw.edu.pl), Prof. Renata Bilewicz
(bilewicz@chem.uw.edu.pl)

Nanorurki weglowe w badaniach sg czesto stosowane jako alternatywny nosnik lekdéw w
poréwnaniu do szeroko stosowanych liposomdw. W poréwnaniu z nimi, sg one odporne na dziatanie
enzymoéw, lecz w zaleznosci od swoich wiasciwosci moga wykazywac dziatanie toksyczne. Celem
studenta/tki w ramach przygotowywania pracy licencjackiej bedzie dokonanie przegladu
literaturowego na temat nanorurek weglowych modyfikowanych  wybranymi lekami
antynowotworowymi (np. doksorubicyng) stosowanych jako potencjalne nosniki lekdw, ich wptywu
na btony komérkowe, a takze podsumowanie metod przytaczania lekéw do nanorurek. W czesci
eksperymentalnej mozliwe bedzie wykonanie eksperymentow majacych za zadanie okreslenie
wptywu nanorurek weglowych modyfikowanych lekiem na wiasciwosci modelowych bion
biologicznych przygotowanych metoda Langmuira.

Badanie oddziatywania nanoczastek ztota z modyfikowanym podfozem ztotym przy
uzyciu techniki rezonansu plazmonéw powierzchniowych (SPR).
Praca eksperymentalna
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dr Agnieszka Wieckowska, awiec@chem.uw.edu.pl
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Rezonans plazmondéw powierzchniowych jest doskonata technika do badania oddziatywan
biomolekularnych w czasie rzeczywistym, bez potrzeby znakowania poszczegdinych indywidudw.
Jedna z substancji umieszczana jest na powierzchni sensora podczas gdy druga, rozpuszczona w
roztworze, przeptywa nad sensorem. Na podstawie zmian kata przy ktorym wystepuje rezonans
pomiedzy plazmonami a padajacym sSwiattem mozna wnioskowac¢ o sile oddziatywan badanych
substancji. Zastosowanie tej techniki nie ogranicza sie tylko do biatek, ale przy jej uzyciu mozna
bada¢ oddziatywania biomolekut takze w ukfadach hybrydowych =z nie-biologicznymi
komponentami. Praca licencjacka bedzie polegata na syntezie nanoczastek ztota i zbadaniu metodg
SPR ich oddziatywania z modyfikowanym poditozem ztotym. Rdézne sposoby modyfikacji podtoza
beda oparte na modyfikowanych nanorurkach otrzymywanych w zespole prof. Biernata z
Politechniki Gdanskiej. Uktad o najwiekszym powinowactwie zostanie uzyt jako elektrochemiczny
bioczujnik tlenu.

~Mikrobioogniwa przeptywowe =z wykorzystaniem nanorurek  kowalencyjnie
modyfikowanych enzymami”

Praca eksperymentalna

Dr Krzysztof Stolarczyk kstolar@chem.uw.edu.pl ,Prof. Renata Bilewicz (bilewicz@chem.uw.edu.pl)

Bioogniwa paliwowe sg obecnie uwazane za jedne z przysztych zrddet energii. Enzymatyczne
bioogniwa sa urzadzeniami matej mocy do zasilania czujnikdw, miernikdw i samozasilajgcych sie
czujnikow, implantowanych urzadzen medycznych. Gtéwnym problemem zastosowania jest ich
trwatosé, ktéra jest zbyt krotka, a takze uzyskiwane moce bioogniwa, ktore sg czasami zbyt mate z
punktu widzenia zastosowania.

Celem niniejszego projektu jest opracowanie prototypu bioogniwa przeptywowego
zbudowanego z bioelektrod na bazie nanorurek kowalencyjnie modyfikowanych enzymami do
zasilania urzadzen medycznych wszczepialnych pacjentom. Bioogniwo ma wykorzystywacé zrodta
energii naturalnie wystepujace w ptynach ustrojowych (glukoze, rozpuszczony ditlen itd.) i ich
konwersje w energie elektryczna.
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Bioogniwo wszczepione do szczura (Cosnier etal. PLoS ONE
2010,5,e10476)

monitorowania stezenia tlenu w organizmie cztowieka”
Praca eksperymentalna

Dr Krzysztof Stolarczyk kstolar@chem.uw.edu.pl ,Prof. Renata Bilewicz (bilewicz@chem.uw.edu.pl)
StopieA natlenienia organizmu jest parametrem informujgcym o stanie natlenienia krwi
organizmu ludzkiego. Kontrola natlenienia krwi jest jednym z podstawowych badan wykonywanych
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u rodzacych sie dzieci, inkubowanych noworodkéw, pacjentow w $pigczce farmakologicznej itd.
Obecnie do kontroli nasycenia krwi tlenem najczesciej stosuje sie pulsoksymetry, ogniwa Clarka i
gazometrie. Stosowane metody i urzadzenie majg duzo wad np. duze rozmiary, wymagajq
pobrania krwi, dlatego sa stosowane
sporadycznie w diagnostyce medycznej.

Najnowsze badania wskazujg mozliwosé
stosowania bioogniw, jako samo
zasilajacych urzadzen, niewymagajacych do
pracy zewnetrznego zrddta energii, dzieki
wykorzystaniu substancji chemicznych
zawartych w organizmie, przetwarzajac
energie chemiczng zachodzacych reakcji
redoks w  energie elektryczng, co
stanowitoby przetom w medycynie oraz
implantowanych urzadzeniach. Do
konstrukcji czujnika zostanie zastosowana
biobateria zbudowana z anody cynkowej i
katody pokrytej nanorurkami weglowymi
modyfikowanymi kowalencyjnie lakaza, jako
samozasilajacy sie czujnik tlenu
wszczepialny do organizmu.

Wptyw sztucznych nosnikow elektronéw na proces utleniania dinukleotydu
nikotynoamidoadeninowego.

Praca eksperymentalna

Maciej Karaskiewicz (mkaraskiewicz@chem.uw.edu.pl), Prof. Renata Bilewicz
(bilewicz@chem.uw.edu.pl)

Dinukleotyd nikotynoamidoadeninowy (NAD), z biologicznego punktu widzenia, jest bardzo wazng
molekuta, ktéra bierze udziat w wielu szlakach metabolicznych organizméw zywych. Jest
kofaktorem (labilnym centrum aktywnym) wielu enzymow z grupy oksydoreduktaz bedac
jednoczesnie donorem elektronéw. Jednym z biokatalizatorow, ktére do pracy wymagajq obecnosci
NAD jest NAD-zalezna dehydrogenaza glukozy, ktéra katalizuje utlenianie glukozy do kwasu
glukonowego i redukcje NAD+ Reakcja ta mogtaby zachodzi¢ na anodzie enzymatycznego
bioogniwa paliwowego i tym samym stanowi¢ podstawowe zrddto elektrondw.

_t NADH ) C glukoza
NAD'

glukonolakton

Schemat procesu zachodzgcego podczas utleniania glukozy katalizowanego przez NAD-zalezng
dehydrogenaze glukozy.
Praktyczne zastosowanie dehydrogenazy glukozy mozliwe bedzie dopiero wtedy, gdy nadpotencjat
utleniania NADH zostanie obnizony do takiej wartosci by anoda, skonstruowana w oparciu o ten
system posiadata dos¢ niski potencjat. W ramach projektu przeprowadzane beda eksperymenty
elektrochemiczne, majace na celu okreslenie wptywu réznych nosnikéw elektronow (mediatorow)
na proces utleniania NADH.

Konstrukcja elektrod bioogniwa paliwowego na réznych materiatach weglowych.
Praca eksperymentalna

Maciej Karaskiewicz (mkaraskiewicz@chem.uw.edu.pl), Prof. Renata Bilewicz
(bilewicz@chem.uw.edu.pl)
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Enzymatyczne bioogniwa paliwowe to urzadzenia elektrochemiczne, ktére sq w stanie produkowaé
energie elektryczng zuzywajac proste substancje wystepujace w przyrodzie, takie jak tlen i
glukoza. Ich przewagq nad tradycyjnymi ogniwami jest praca w warunkach bardzo zblizonych do
fizjologicznych, prostota oraz catkowita biokompatybilnos$¢ i biodegradowalnos$é. Do konstrukcji
tego typu uktadéw uzywa sie enzymow z grupy oksydoreduktaz (lakaza, dehydrogenaza glukozy
czy oksydaza bilirubiny), ktére wymagajg odpowiedniego unieruchomienia na elektrodzie. Poniewaz
biokatalizatory sgq bardzo delikatnymi biatkami nie bez znaczenia jest technika immobilizacji jak
rowniez materiat, z ktérego wykonana jest sama elektroda. Najodpowiedniejszymi materiatami sg
rézne formy wegla, poniewaz w przeciwienstwie do elektrod metalicznych nie powoduja denaturacji
biatek.

y o Sl b, 4
Zdjecia (kolejno od prawej) nanorurek weglowych, przewodzacej tkaniny weglowej oraz
mikrowtokien weglowych papieru TORAY.
Tematem pracy jest zbadanie wptywu i réznych materiatdw weglowych na procesy katalizowane
przez lakaze czy dehydrogenaze glukozy i poréwnanie otrzymanych wynikéw. Przeprowadzona
zostanie seria eksperymentéw elektrochemicznych, a nastepnie podjeta proba ztozenia bioogniwa i
badanie jego wtasciwosci w uktadzie przeptywowym.

Lipidowe mezofazy do konstrukcji urzadzen molekularnych
Praca eksperymentalna

dr Ewa Nazaruk, (enaz@chem.uw.edu.pl), Prof. Renata Bilewicz (bilewicz@chem.uw.edu.pl)

Celem projektu bedzie opracowanie metody unieruchamiania biatka membranowego w
ciektokrystalicznej matrycy o strukturze kubicznej. Umozliwi to badania wlasciwosci tych biatek w
formie natywnej i wykorzystanie ich do konstrukcji urzadzern molekularnych.

Obecnos¢ w strukturze fazy kubicznej zdefiniowanych hydrofilowych i hydrofobowych domen,
umozliwia wprowadzenie zaréwno rozpuszczalnych jak i membranowych biatek, ktére w tej matrycy
zachowujg swg natywng strukture oraz aktywnos$¢. Membranowe biatka redoks sa wyjatkowo
wrazliwe i tracg zwykle aktywnos$¢, gdy sq izolowane ze swego naturalnego s$rodowiska - btony
biologicznej. Te negatywne z punktu widzenia ich zastosowan cechy mozna usungé poprzez
rekonstytucje tych biatek do matrycy, ktéra przypomina naturalne $srodowisko.
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Oksydoreduktaza ferredoksyna - NADP® jako potencjalny enzym do konstrukcji bioogniwa
Praca literaturowa lub eksperymentalna

mgr Dominika typ (dlyp@chem.uw.edu.pl), Prof. Renata Bilewicz (bilewicz@chem.uw.edu.pl)

Oksydoreduktaza ferredoksyna-NADP* (FNR) jest powszechnie
wystepujgcym enzymem w réznorodnych organizmach zywych.
Najczesciej opisywana jest jednak z uwagi na uczestnictwo w
ostatnim etapie tafAcucha elektronowego przebiegajacego w
fotosystemie |, gdzie FNR mediuje przeniesienie elektronéw ze
zredukowanej formy ferredoksyny na NADP® z wytworzeniem
NADPH. Celem studenta/tki w ramach przygotowywania pracy
licencjackiej bedzie przeglad literatury poswieconej

oksydoreduktazie ferredoksyna-NADP* w kontekscie zastosowania
tego biatka do konstrukcji bioogniwa. Mozliwe bedzie réwniez Struktura ferredoksyny
wykonanie eksperymentdw majgcych na celu okreslenie wptywu

enzymu na gestosci pradow bioogniwa oraz jego wptyw na
zachowanie innych enzymoéw obecnych w uktadzie.

Wiasciwosci elektrochemiczne fullerenéw Cso modyfikowanych grupa tiooctowa
praca eksperymentalna

Joanna Pawiowska, jmalecka@chem.uw.edu.pl

Fulereny sg zwigzkami hydrofobowymi, co pozwala na wykorzystanie ich do blokowania aktywnosci
wirusdw HIV-1 i HIV-2, odpowiedzialnych za szerzenie sie choroby AIDS. Pochodne tiooctowe tych
zwigzkow charakteryzujg sie lepsza rozpuszczalnosci niz czysty Ceo. Poznanie wiasciwosci
elektrochemicznych badanych pochodnych pozwoli na wykorzystanie ich do tworzenia maszyn
molekularnych, np. rotaksanéw lub pseudorotaksandéw.

Wiasciwosci elektrochemiczne fullerenéw Cso modyfikowanych grupa tiooctowa i ich
zastosowanie w maszynach molekularnych (praca literaturowa)

Joanna Pawtowska, jmalecka@chem.uw.edu.pl

Fulereny sg zwigzkami hydrofobowymi, co pozwala na wykorzystanie ich do blokowania aktywnosci
wirusow HIV-1 i HIV-2, odpowiedzialnych za szerzenie sie choroby AIDS. Pochodne tych zwigzkow
charakteryzujg sie natomiast lepszg rozpuszczalnosci niz czysty Ceo i mogq by¢é wykorzystane w



wielu dziedzinach nauki - w nanomedycynie czy nanotechnologii do tworzenia przetgcznikéow
molekularnych sterowanych potencjatem.

J. Am. Chem. Soc. 2011, 133, 3184-3190

Magnetyczne hydrozele oparte na tancuchu poliakrylamidowym.
Wytwarzanie oraz badanie przejs¢ fazowych wywotanych polem magnetycznym

Opiekun pracy: dr Wojciech Hyk
Wydziat Chemii UW

ul. Pasteura 1

02-093 Warszawa

pokdj nr 152

e-mail: wojhyk@chem.uw.edu.pl

Hydrozele traktowaé¢ mozna jako sieci potgczonych ze soba w nieregularny sposdb fancuchow
polimerowych, wypetnione wodnym roztworem. ktaczg zatem cechy ciat statych oraz cieczy.
Wprowadzenie do matrycy hydrozelu czastek wykazujacych silne wtasciwosci magnetyczne nadaje
hydrozelom wilasciwosci magnetyczne. Mono-domeny czastek ferromagnetycznych o rozmiarach w
zakresie mikro i nanometréw sg elementarnymi nosnikami momentu magnetycznego w tego typu
zelach. Dodatkowo, hydrozele oparte na fancuchu poliakrylamidowym  (np. N-
izopropyloakrylamidowym, NIPA) nalezg do grupy tzw. ,inteligentnych zeli”, tj. wrazliwych na
zmiane warunkow otoczenia. Hydrozele NIPA ulegajg przejsciu fazowemu wywotanemu zmiang
temperatury otoczenia. Zmiana temperatury wywotuje drastyczng zmiane objetosci zelu (przejscie
od stanu napeczniatego do stanu skurczonego). Odkryto, ze kurczliwo$é zeli moze odgrywac
funkcje, ktore realizujg miesnie, aktywatory w zaawansowanej robotyce, mikromaszynach,
biomedycynie oraz w uktadach kontrolowanego transportu.

Celem pracy jest znalezienie optymalnej drogi syntezy zelu opartego na tancuchu N-
izopropyloakrylamidowym zawierajgcego mikro- lub nanoczastki o wiasciwosciach
ferromagnetycznych. Uzyskany zel magnetyczny w pierwszej fazie badan scharakteryzowany
zostanie pod katem zmian namagnesowania wywotanego zewnegtrznym polem magnetycznym.
Kolejne fazy badan bedq zwigzane z okresleniem wptywu zewnetrznego pola magnetycznego na
dynamike przejscia fazowego magnetycznego zelu oraz na transport substancji w matrycy zelowej
w fazie napeczniatej oraz skurczonej.

Tytul: Zbadanie wplywu sprzezenia rotacji i wibracji oraz efektow relatywistycznych na
cieplo wlasciwe i entropi¢ molowa wodoru.
Opiekun: prof. dr hab. Bogumit Jeziorski

Opis: Przewiduje, ze korzystajgc z niedawno obliczonych bardzo dokfadnych
poziomow rowibracyjnych molekut wodoru i deuteru student wykona obliczenia ciepta
wiasciwego i entropii molowej tych substancji przy pomocy poziomow obliczonych na
roznym poziomie doktadnosci, wykona wykresy zaleznosci tych funkcji
termodynamicznych od temperatury [
przedyskutuje wptyw roznych efektéw fizycznych na ostateczny wynik. Jako punkt
odniesienia nalezy przyja¢ standardowy model rotatora sztywnego/oscylatora



harmonicznego.

Tytut: Modelowanie oddziatywan kompleksow van der Waalsa zawierajacych
fulereny za pomoca metod ab initio
Opiekun: Dr hab. Tatiana Korona

Opis: Trwatos¢ komplekséw van der Waalsa, w ktérych jednym ze sktadnikéw jest
czgsteczka fulerenu, jest interesujgcym zagadnieniem badawczym z uwagi na duze
zainteresowanie fulerenami i ich pochodnymi. W proponowanej pracy
przeprowadzona bedzie analiza sktadnikbw energii oddziatywania miedzy
czgsteczkami kompleksu za pomocg metod ab initio, takich jak np. rachunek
zaburzen o adaptowanej symetrii SAPT.

Tytut: Samoorganizacja w ukladach zawierajagcych kopolimery -
symulacja metoda Monte Carlo.
Opiekun: Dr hab. Andrzej Sikorski

Opis: Statystyka tancucha polimerowego. Reprezentacja makroczgsteczek w
uproszczonych modelach. Zastosowanie modeli sieciowych polimerow. Symulacja
Monte Carlo: algorytmy wzbogacania/usuwania PERM oraz wymiany kopii. Badanie
wptywu architektury wewnetrznej makroczasteczek (liniowe, cykliczne, gwiazdziscie
rozgatezione) oraz sekwencji segmentow (kopolimery naprzemienne, losowe,
blokowe) na strukture uktadu. Wizualizacja uzyskanych  mikrostruktur.

Tytut: Przewodnictwo w nanokompozytach polimerowych.
Opiekun: Dr hab. Andrzej Sikorski

Opis: Proste modele wykorzystywane do badania witasnos$ci nanokompozytow
polimerowych. Przewodnictwo w uktadach zawierajgcych polimery. Perkolacja i
maksymalne zapetnienie powierzchni. Perkolacja w zlozonych ukftadach
molekularnych, a zwtaszcza w uktadach zawierajgcych tarncuchy polimerowe. Metoda
losowej adsorpcji sekwencyjnej. Algorytmy dla duzych gestosci (algorytm ruchow
kooperacyjnych, algorytm cieczy dynamicznej).
Algorytm  Hoshena-Kopelmana. Analiza struktury warstw kompozytowych
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TEMATY PRAC LICENCJACKICH dla makrokierunku INZYNIERIA NANOSTRUKTUR
1) “Modelowanie struktury elektronowej tasm grafenowych metodami ab initio”

2) “Modelowanie struktury elektronowej taSm grafenowych domieszkowanych borem i
azotem uzywajgc metody ciastego-wigzania (tight-binding)”

3) “Modelowanie efektow kwantowych w laserowych strukturach azotkowych”
4) "Model pol silowych dla grafenu)
Tematy 1), 2) & 4) sa scisle zwiazane z realizacja projektu SiCMAT, Inowacyjna

Gospodarka, “Opracowanie Technologii Otrzymywania Nowoczesnych Materialow
Polprzewodnikowych na Bazie Weglika Krzemu”



