Proponowane tematy prac licencjackich prowadzonych na Wydziale Chemii UW
w roku akademickim 2014/2015 dla studentow kierunku Energetyka i chemia

jadrowa.

Pracownia Fizykochemicznych Podstaw Technologii Chemicznej - Zaklad
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Dydaktyczny Technologii Chemicznej
Indywidualny temat zgltoszony przez kandydata / kandydatke i przedyskutowany z
przysztym opiekunem. Zakres tematyki realizowanej w Pracowni: chemia rodnikow,
autooksydacja lipidow, antyoksydanty, flawonoidy, katecholaminy, kalorymetria,
mikrofluidyka, kontrolowana polimeryzacja rodnikowa, kompleksy palladu —
aktywnosc¢ katalityczna i przeciwnowotworowa.

Synteza funkcjonalizowanych fulerendw C60 oraz C70 z uzyciem reakcji

cykloaddycji (opiekunowie: mgr Piotr Piotrowski i1 dr hab. inz. Andrzej Kaim, prof.
uw).

Zastosowanie wysokosprawnej chromatografii cieczowej (HPLC) do rozdziatu
ztozonych mieszanin pochodnych fulerenow C60 oraz C70 .(opiekunowie: mgr Piotr
Piotrowski 1 dr hab. inz. Andrzej Kaim, prof. UW).

Zbudowanie i rozruch stanowiska do mikroprzeptywowego tworzenia liposoméow (dr
inz. Krzysztof Churski)

Badanie kinetyki reakcji erucyny i erysoliny z rodnikiem dpph w rozpuszczalnikach o
roznej polarnosci” (opiekunowie: mgr Jakub Cedrowski i dr hab. Grzegorz
Litwinienko, prof. UW)

Wriasciwosci antyoksydacyjne erucyny i erysoliny (opiekunowie: mgr Jakub
Cedrowski i dr hab. Grzegorz Litwinienko, prof. UW)

Badanie rozpuszczalnosci zwiazkdéw biologicznie aktywnych w uktadach micelarnych
(opiekun: dr Hanna Wilczura-Wachnik)

Badanie oddzialywan peptyd- uktad modelowy biomembrany metodami ITC i UV-vis.
(opiekun: dr Hanna Wilczura-Wachnik)

Monitoring on-line wptywu ci$nienia i temperatury na struktury micelarne. (opiekun:
dr Hanna Wilczura-Wachnik)

Zastosowanie ITC do badania funkcjonalnej aktywnosci peptydow i polipeptydow.
(opiekun: dr Hanna Wilczura-Wachnik)

Oddzialywania antyoksydantow z biomembranami metoda Izotermicznego
Miareczkowania Kalorymetrycznego (opiekun: dr hab. Grzegorz Litwinienko lub dr
inz. Katarzyna Jodko-Piorecka ).

Izotermiczne Miareczkowanie Kalorymetryczne jako narz¢dzie do badan rozpoznania
molekularnego. (opiekun: dr hab. Grzegorz Litwinienko, prof. UW)

Funkcjonalizacja i badanie wtasciwosci pochodnych fulerenu Cgo (Opiekunowie: mgr
Robert Czochara i dr hab. Grzegorz Litwinienko, prof. UW).

Wykorzystanie metod DSC i TG do otrzymywania nanoczastek metali (opiekunowie:
dr Agnieszka Krogul, dr inz. Jadwiga Skupinska).



15. Synteza nanoczastek metali w obecnosci surfaktanta (opiekunowie: dr Agnieszka
Krogul, dr inz. Jadwiga Skupinska).

16. Funkcjonalizacja alkanow w obecno$ci kompleksow metali (opiekunowie: dr
Agnieszka Krogul, dr inz. Jadwiga Skupinska).

17. Wysokoci$nieniowe procesy z wykorzystaniem CO (opiekunowie: dr Agnieszka
Krogul, dr inz. Jadwiga Skupinska).

18. Testowanie reaktora cisnieniowego firmy Parr (opiekunowie: dr Agnieszka Krogul,
dr inz. Jadwiga Skupinska).

19. Synteza nanoczastek palladu o potencjalnym zastosowaniu do magazynowania
wodoru (opiekunowie: dr Agnieszka Krogul, dr inz. Jadwiga Skupinska).

20. Optymalizacja warunkOw syntezy nanoczastek srebra stabilizowanych rodnikami
TEMPO (opiekun dr Elzbieta Megiel).

21. Synteza kompozytu polistyrenu z nanoczastkami srebra o potencjalnie medycznych
zastosowaniach (opiekun: dr Elzbieta Megiel).

Zaklad Dydaktyczny Chemii Organicznej

Pracownia chemii Zwiqzkow Naturalnych

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

Promotor: dr Michat Woéjcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl), pok. 235, I p., Wydziat Chemii.
Praca teoretyczna lub praktyczna.

W ostatnich latach obserwuje si¢ wzrastajace zainteresowanie nowymi nanomateriatami o
potencjalnym zastosowaniu medycznym. Materiaty takie moga by¢ wykorzystywane na
dwoch kluczowych drogach: jako terapeutyki, badz jako uktady wspomagajace w diagnostyce
medycznej. Nieliczne nanouktady charakteryzuja si¢ takze wlasciwo$ciami predysponujacymi
je do obu zastosowan. Nowe terapeutyki charakteryzuja si¢ w szczegdlno$ci znacznie
lepszym powinowactwem ale takze moga by¢ potaczeniem wczesniej znanych substancji oraz
nanoprzenosnikow. W proponowane] pracy student przygotuje material teoretyczny
skupiajacy si¢ na wybranej kategorii terapeutykéw medycznych, opisze metody syzntez,
potencjalne zastosowania oraz przedstawi dalsze perspektywy rozwoju wybranej grupy.
Ewentualny wykonywanie pracy praktycznej bedzie wiazalo si¢ z przeprowadzeniem
kilkuetapowej syntezy chemicznej taczacej elementy chemii organicznej oraz nieorganicznej
(synteza nanoczastek), a takze charakteryzacje fizykochemiczng otrzymanych uktadow.
Proponowana literatura prezentujaca perspektywy tematu:

1. ,,Nanocarriers as an emerging platform for cancer therapy” , Peer, D., Karp, J.M., Hong, S.,
Farokhzad, O.C., Margalit, R., Langer, R. 2007 , Nature Nanotechnology 2 (12), pp. 751-760
2. ,,Magnetic nanoparticles in MR imaging and drug delivery”, Sun, C., Lee, J.S.H., Zhang,
M. 2008

Advanced Drug Delivery Reviews 60 (11), pp. 1252-1265
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3. ,,Nanomedicine: a systems engineering approach” ; Mingjun Zhang,Ning Xi; PSPP Ltd.
Singapore 2009

Synteza dynamicznie kontrolowanych metamaterialow zbudowanych z nanoczastek
srebra — na drodze do ,,peleryny niewidki”.

Promotor: dr Wiktor Lewandowski (wlewandowski@chem.uw.edu.pl), pok. 235, I p.,
Wydziat Chemii.

1011Praca obejmuje synteze (zwiazkow organicznych, nanoczastek) 1 badania
fizykochemiczne (NMR, TEM, SAXS, WAXRD, TGA, XPS, UV-Vis) — nacisk na syntez¢
organiczna, nieorganiczng i badania fizykochemiczne w zaleznosci od preferencji studenta. W
trakcie pracy student przejdzie szkolenie z
wykonywania pomiaréw lub analizy wynikéw badan
zlecanych. Praca polega na przygotowaniu nanoczastek
srebra i ztota, ktdre na powierzchni pokryte sa ciektymi

Arosonance ~ 446 nm  KTysztalami, ktore rdéwniez syntezowane sa przez
studenta. Takie nanoczastki, pod wptywem temperatury
organizuja si¢ w przestrzennie uporzadkowane
struktury. Superstruktury zbudowane z nanoczastek
wykazuja ciekawe wlasciwosci optyczne 1 moga by¢
zastosowane do uzyskania metamaterialow (typu

cool

,peleryna niewidka”).
Rys. 1. (gora) Model ulozenia nanoczastek srebra w przestrzeni ukazujacy odwracalnos¢
zmiany budowy superstruktury pod wpltywem temperatury; (dot) zdjecia TEM potwierdzajace
prawidlowo$¢ modelu.

Synteza mezogenicznych i promezogenicznych pochodnych dopaminy do modyfikacji
powierzchni nanoczastek magnetycznych" oraz '""Dynamiczna kontrola
cieklokrystalicznych nanoukladow za pomoca oddzialywan supramolekularnych.
Promotor: dr Michat Wojcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl).

Praca bedzie obejmowacé wieloetapowa syntez¢ pochodnych ligandow ciektokrystalicznych
lub  ligandow  zdolnych do  generowania  zachowania  ciekltokrystalicznego
(promezogenicznych) na drodze syntezy wieloetapowej. W wyniku syntezy otrzymane
zostang pochodne zakonczone fragmentem pochodzacym od dopaminy, pozwalajacym na
modyfikacj¢ powierzchni nanoczastek magnetycznych (tlenku Zzelaza, kobaltu). Ponizej
zamieszczono proponowany schemat syntezy:
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Synteza hybrydowych nanomaterialow typu grafen/nanoczastki metali o
kontrolowanych parametrach strukturalnych.

Promotor: dr Wiktor Lewandowski (wlewandowski@chem.uw.edu.pl), pok. 235, I p.,
Wydziatl Chemii.

Praca obejmuje syntez¢ (tlenku grafenu, grafenu, nanoczastek) i badania fizykochemiczne
(TEM, SAXS, WAXRD, TGA, XPS, UV-Vis) — nacisk na syntezg i badania w zaleznosci od
preferencji studenta. W trakcie pracy student przejdzie szkolenie z wykonywania pomiarow
lub analizy wynikoéw badan zlecanych.

10pis: Struktury hybrydowe, sktadajace si¢ z grafenu i nanoczastek metali sa interesujace
zarowno dla naukowcow, jak i inzynierow, ze wzgledu na szerokie mozliwo$ci zastosowan.
W niniejszym projekcie proponuje

S e rozwigzanie problemow z
" uzyskiwaniem  takich  struktur

poprzez kowalencyjne przylaczenie
102;1: nanoczastek do  karboksylowe;j

pochodnej grafenu.
Rys. Przyktadowe zdjecie TEM grafenu udekorowanego nanoczastkami — takie struktury
beda uzyskiwane w projekcie.

Modyfikacje chemiczne nanoczastek metali za pomocg pochodnych zwiazkow
naturalnych i ich zastosowanie w nanomedycynie.
Promotor: dr Michat Wojcik (mwojcik@chem.uw.edu.pl), pok. 235, I p., Wydziat Chemii.

Natura od zawsze byla jedna z podstawowych inspiracji dla nauki. Cho¢ metody syntezy
totalnej oraz przemystowej syntezy chemicznej sa wciaz rozwijane, to coraz wigkszy nacisk
kladzie si¢ na rozwo6j metod biotechnologicznych, pozwalajacych np. na otrzymanie
skomplikowanych substancji przy uzyciu organizméw zywych. Z analogiczna sytuacja
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mozemy mie¢ do czynienia w przypadku nowych substancji leczniczych opartych na
nanomateriatach. Perspektywa potaczenia nanoprzenos$nikow oraz obecnie stosowanych
substancji pochodzenia naturalnego moze wiazaé si¢ ze znacznym obnizeniem kosztow
syntez chemicznych oraz ich szkodliwosci w stosunku do $rodowiska naturalnego, przez co
bedzie mozliwa realizacjia postulatow ,,green chemistry”.

W proponowanej pracy student skupi si¢ na obecnie opisanych w literaturze przyktadach
potaczenia substancji naturalnych, badz pochodzenia naturalnego z nanomateriatami. Celem
bedzie opisanie mozliwych dréog syntez, przedstawienie wad 1 zalet takich polaczen oraz
ewentualnych perspektyw zasotsowania tych substancji w terapii.

Charakterystyka fizykochemiczna grafenu uzyskiwanego na drodze mikrobiologicznej
redukcji.

Promotor: dr Wiktor Lewandowski (wlewandowski@chem.uw.edu.pl), pok. 235, I p.,
Wydziat Chemii.

Praca obejmuje syntezg (tlenku grafenu) i badania fizykochemiczne (TEM, SAXS, WAXRD,
TGA, XPS, UV-Vis). W trakcie pracy student przejdzie szkolenie z wykonywania pomiaro6w
lub analizy wynikéw badan zlecanych. Nastgpnie, we wspotpracy z Wydzialem Biologii UW
przeprowadzona zostanie mikrobiologiczna redukcja tlenku grafenu do grafenu (oraz w
obecnosci jondw metali do grafenu modyfikowanego nanoczastkami), uzywajac bakterii
zdolnych do ,,oddychania” tlenkiem grafenu. Ostatnim etapem bedzie opracowaniem metody
oczyszczania grafenu od bakterii oraz analiza fizykochemiczna uzyskanego materiatu. Praca
ma na celu zastgpienie szkodliwych chemikaliow uzywanych na etapie redukcji ,,zielong”
metoda biologiczng. Schemat metody chemicznej ponize;.

1011

MATERIAL HYBRYDOWY:

GRAFIT TLENEK GRAFENU (GO) GRAFEN/NANOCZASTKI

utlenianie N =N redukcja
—— \ T T Jr——
| . + HAuCI,

Nanokrystaliczna celuloza materialem przyszlosci - studia literaturowe.
Promotor: dr Joanna Matraszek ( jmatraszek@chem.uw.edu.pl ).

Nanokrystaliczna celuloza (NCC) cieszy si¢ w ostatnich latach coraz wigkszym
zainteresowaniem ze wzgledu na swoje wiasciwosci fizykochemiczne. Jej atrakcyjnos$¢ jako
nowego materiatu zwigksza fakt, ze jest pozyskiwana ze zrddet naturalnych, co wpisuje si¢ w
ogoblny trent rozwoju ekoprzemystu.

W ramach pracy licencjackiej zostanie zebrany material dotyczacy sposoboéw syntezy,
modyfikacji powierzchni a takze zastosowania NCC.

Modyfikacja powierzchni NCC (nanokrystalicznej celulozy) przy uzyciu czasteczek
promezogenicznych.
Promotor: dr Joanna Matraszek ( jmatraszek@chem.uw.edu.pl ).
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W ostatnim okresie nanokrystaliczna celuloza cieszy si¢ duzym zainteresowaniem badaczy ze
wzgledu na jej wlasciwosci fizykochemiczne, dzigki ktorym mozliwe bedzie zastosowanie jej
nie tylko w codziennym zyciu ale takze w zawansowanych technologiach. Wprowadzenie
zmian w budowie czasteczki, na og6l, skutkuje zmiana niektérych wtasciwosci badanego
materiatu.

W trakcie wykonywania pracy licencjackiej student otrzyma czasteczki promezogeniczne i za
ich pomoca zmodyfikuje powierzchni¢ NCC a nastgpnie zbada wplyw oplaszczenia na
wlasciwos$ci nanocelulozy.

Synteza ligandow stuzacych do powierzchniowych modyfikacji nanoczastek zlota.
Promotor: dr Joanna Wolska (jokos@chem.uw.edu.pl, www.mieczkowski.edu.pl), Pracownia
Chemii Zwiazkéw Naturalnych, Wydziat Chemii UW.

Efektywnych metody otrzymywania uporzadkowanych struktur oraz kontrola tego
uporzadkowania sa jednym z wazniejszych wyzwan nauki. Chemiczne przylaczania
organicznych zwiazkow ciektokrystalicznych do powierzchni nanoczastek jest niezwykle
obiecujaca metoda na uzyskanie materialdow samoorganizujacych.

W trakcie trwania projektu licencjacki zostanie przeprowadzona kilkuetapowa synteza
zwiazkow organicznych o wlasciwosciach ciektokrystalicznych, ktore postuza do
powierzchniowej modyfikacji, uprzednio otrzymanych, nanoczastek ztota.

Nanomaterialy hybrydowe w zastosowaniach medycznych — badania literaturowe.
Promotor: dr Joanna Wolska (jokos@chem.uw.edu.pl, www.mieczkowski.edu.pl), Pracownia
Chemii Zwiazkéw Naturalnych, Wydziat Chemii UW.

Nanoczastki metali (NP) o powierzchniowych modyfikacjach za pomoca zwiazkéw o
dzialaniach biologicznych maja potencjalnie szerokie zastosowanie w medycynie. Projekt
licencjacki polegal bedzie na badaniach literaturowych dotyczacych terapeutycznych.

Synteza i badanie aktywnos$¢i biologicznej heterodimerdow serotoniny i fluoro-
podstawionej takryny, (student: Marta Wazynska).
Promotor: dr Anna Zawadzka.

Choroba Alzheimera (AD) jest najczestszym typem demencji wystepujacej u osob starszych.
Nie udalo sig jak dotad opracowac skutecznej terapii przyczynowej, a leczenie koncentruje si¢
na tagodzeniu  symptomdéw choroby poprzez stosowanie odwracalnych inhibitorow
cholinoesteraz. Celem pracy licencjackiej bgdzie synteza heterodimerow zawierajacych
serotoning oraz podstawiona atomem fluoru takryng, a nastgpnie okreslenie stopnia inhibicji
acetylo- oraz butyrylocholinoesterazy w badaniach biologicznych in vitro.

Opracowanie metody reakcji znakowania atomem fluoru wybranych molekutl o
dzialaniu cholinomimetycznym, (student: Pawel Halik).
Promotor: dr Anna Zawadzka.

W celu oceny mozliwoséci pokonywania bariery krew-mdzg wykorzystuje si¢ badanie PET-
metod¢ umozliwiajaca rowniez monitorowanie lokalizacji znakowanych molekut.

Celem pracy licencjackiej bedzie opracowanie metody wprowadzania atomu fluoru do
czasteczek wybranych cholinomimetykow, bedaca teoretyczna podstawa do analogicznej
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reakcji wprowadzania znakowanego fluoru '°F. Zwiazki te zostana nastgpnie poddane
badaniom biologicznym w kierunku inhibicji ludzkich cholinoesteraz.

Pracownia Chemii Biomolekul

Synteza halogenopochodnych L-tyrozyny znakowanych deuterem i trytem.
Kierownik projektu: dr Matgorzata Pajak, Pracownia Chemii Biomolekut.

Tematem projektu licencjackiego jest synteza 3’-chloro-L-tyrozyny oraz 3’-fluoro-L-tyrozyny
znakowanej w pierscieniu izotopami wodoru. Zwiazki te zostana otrzymane na drodze
wymiany izotopowej zachodzacej pomigdzy protonami pier§cienia aromatycznego 3’-CI-L-
Tyr oraz 3’-F-L-Tyr a deuterem lub trytem pochodzacym ze $rodowiska reakcji (DO lub
HTO).

Enzymatyczna synteza halogenopochodnych L-fenyloalaniny znakowanych izotopami
wodoru.
Kierownik projektu: dr Katarzyna Patka, Pracownia Chemii Biomolekut.

Tematem projektu licencjackiego jest synteza 2’-bromo-L-fenyloalaniny oraz 4’-bromo-L-
fenyloalaniny znakowanej w tancuchu bocznym izotopami wodoru. Zwiazki te zostana
otrzymane na drodze enzymatycznej reakcji addycji amoniaku do halogenopochodnych
kwasu E-cynamonowego. Deuter i trytem pochodzi ze Srodowiska reakcji (D,O lub HTO).

Enzymatyczna synteza halogenopochodnych L-tryptofanu znakowanych izotopami
wodoru.
Kierownik projektu: dr Elzbieta Winnicka, Pracownia Chemii Biomolekut.

Tematem projektu licencjackiego jest synteza bromo- i fluoropochodnych L-tryptofanu
znakowanych w tancuchu bocznym izotopami wodoru. Zwiazki te zostang otrzymane w
wyniku enzymatycznej syntezy. Substratami wykorzystanymi w tej reakcji beda S-metylo —L-
cysteina i bromo- lub fluoroindol. Deuter i trytem pochodzi ze $rodowiska reakcji (DO lub
HTO).

Laboratorium Chemii Supramolekularnej.

Synteza i wlasciwosci katalityczne nowych szkieletéw metaliczno-organicznych (Metal
Organic Frameworks, MOFs).

Promotor: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl), Laboratorium Chemii
Supramolekularnej, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych UW, pok. 3.24.

MOF-y, czyli Metal-Organic Frameworks, to krystaliczne, porowate i tatwe do modyfikacji
struktury, stanowiace unikalne Srodowisko m.in. dla katalizy. Proponowana praca bedzie
czescia szeroko zakrojonych badan realizowanych w ramach grantu MNiSW [ IDEAS PLUS”,
ktorego gldéwnym celem jest pokazanie, ze osadzenie katalizator6w homogenicznych
wewnatrz kanalow w MOF-ach utatwia opracowanie nowych systemow katalitycznych do
reakcji tandemowych poprzez ograniczenie wzajemnej dezaktywacji katalizatoroéw. W ramach
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tych badan zostanie zsyntezowany szereg potaczen katalizator — MOF, a nastgpnie badane
beda ich whasciwosci katalityczne. Wiecej na www.mchmielewski.pl.

Fluorescencyjne sensory i transportery anionow na bazie szkieletu
1,8-diaminokarbazolu - synteza i wlasciwos$ci kompleksotworcze.

Promotor: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl), Laboratorium Chemii
Supramolekularnej, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych UW, pok. 3.24.

Transport aniondw przez btony biologiczne ma duze znaczenie w wielu waznych dla zycia
procesach komoérkowych, takich jak usuwanie CO,, regulacja pH, zapewnienie rownowagi
osmotycznej i odpowiedniej objgtosci komorki. Proponowana praca bedzie czescia szeroko
zakrojonych badan realizowanych w ramach grantu Narodowego Centrum Nauki, ktorego
celem jest znalezienie zalezno$ci migdzy struktura a zdolno$cia do transportu aniondéw przez
dwuwarstwy lipidowe w pewnej nowej, szczegoOlnie obiecujacej klasie receptorow
molekularnych. W ramach tych badan zostanie zsyntezowany szereg acyklicznych,
makrocyklicznych i makrobicyklicznych receptorow na aniony, a nastgpnie zostana zbadane
ich wlasciwosci kompleksotworcze i transportowe w stosunku do modelowych aniondow.
Praca bedzie okazja do praktycznego zapoznania si¢ z problematyka i metodami chemii
supramolekularnej. Wigcej na www.mchmielewski.pl.

Synteza i wlasciwosci kompleksotworcze fluorescencyjnych rotaksanow i katenanow
selektywnych na aniony.

Promotor: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl), Laboratorium Chemii
Supramolekularnej, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych UW, pok. 3.24.

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

Fotoprzelaczalne receptory molekularne na bazie grupy acylohydrazonowej -
synteza i badania wlasciwosci kompleksotworczych.

Promotor: dr Michat Chmielewski (mchmielewski@chem.uw.edu.pl), Laboratorium Chemii
Supramolekularnej, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych UW, pok. 3.24.

Praca bedzie okazja do praktycznego zapoznania si¢ z problematyka i metodami chemii
supramolekularnej, a w szczegélnoSci z modna obecnie tematyka przelacznikow
molekularnych. W ramach projektu zostanie zsyntezowany i zbadany nowy receptor na
aniony zdolny do odwracalnej fotoizomeryzacji, jego przeksztatcanie w forme¢ metastabilna za
pomoca naswietlania lampa UV oraz wilasciwosci kompleksotworcze wszystkich form w
stosunku do anionow. Wigcej na www.mchmielewski.pl.

ZAKLAD DYDAKTYCZNY CHEMII TEORETYCZNEJ 1
KRYSTALOGRAFII
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Opiekun: dr hab. Tatiana Korona Pracownia Chemii Kwantowej
tania@tiger.chem.uw.edu.pl
1. Efekty podstawnikowe w widmach elektronowych dla wybranych czasteczek.

Celem pracy zbadanie zalezno$ci niskoenergetycznej czesci widma elektronowego dla
wybranej klasy czasteczek od rodzaju podstawnikow oraz ich umiejscowienia. Praca bedzie
wymagata analizy wynikow obliczen dla wzbudzen elektronowych, obliczonych metodami ab
initio oraz TD-DFT dla zoptymalizowanych geometrii czasteczek. Planowana jest tez analiza
macierzy gestosci przej$cia oraz roznicowych gestosci elektronowych.

Od studenta wymagana jest podstawowa wiedza nt. chemii teoretycznej, np. na poziomie
wyktadu Wstep do chemii kwantowej (WCh UW, 3. semestr) lub wykladu Mechanika i
chemia kwantowa z elementami spektroskopii molekularnej (ChJ/IN UW, 4. semestr).

2. Energie oddziatywania w kompleksach z wiazaniami wodorowymi - analiza za pomoca
metod supermolekularnych oraz rachunku zaburzen o adaptowanej symetrii.

Trwato$¢ wybranych komplekséw migdzyczasteczkowych o znaczeniu biologicznym,
stabilizowanych wiazaniami wodorowymi, bedzie zbadana z wykorzystaniem rozkladu
energii oddziatywania na sktadowe o jasnej interpretacji fizyczne;.

Od studenta wymagana jest podstawowa wiedza nt. chemii teoretycznej, np. na poziomie
wyktadu Wstep do chemii kwantowej (WCh UW, 3. semestr) lub wyktadu Mechanika i
chemia kwantowa z elementami spektroskopii molekularnej (ChJ/IN UW, 4. semestr).

3. Modelowanie oddzialywan kompleksow van der Waalsa zawierajacych fulereny za pomoca
metod ab initio

Trwato$¢ komplekséw van der Waalsa, w ktorych jednym ze sktadnikéw jest czasteczka
fulerenu, jest interesujacym zagadnieniem badawczym z uwagi na duZe zainteresowanie
fulerenami i ich pochodnymi. W proponowanej pracy przeprowadzona bedzie analiza
sktadnikow energii oddzialywania miedzy czasteczkami fulerenu a czasteczka gos$cia za
pomoca metod ab initio, takich jak np. rachunek zaburzen o adaptowanej symetrii SAPT oraz
przeprowadzone bedzie oszacowanie stabilnosci kompleksu. Od studenta wymagana jest
podstawowa wiedza nt. chemii teoretycznej, np. na poziomie wyktadu Wstep do chemii
kwantowej (WCh UW, 3. semestr) lub wyktadu Mechanika i chemia kwantowa z elementami
spektroskopii molekularnej (ChJ/IN UW, 4. semestr).

Zaklad Dydaktyczny Chemii Fizycznej

Dr Maciej Chotkowski; mchotk@chem.uw.edu.pl

1.0znaczanie izotopoéw promieniotwdrczych w probkach gleb
Przedmiotem realizowanej pracy licencjackiej bgdzie oznaczanie izotopdw gamma
promieniotworczych zawartych w dostarczonych przez studenta probkach gleb.
Charakterystyka dostarczonego materiatu zostanie dokonana z wykorzystaniem detektora
potprzewodnikowego HPGe.

2.0znaczanie izotopow promieniotworczych w probkach nawozow sztucznych
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Przedmiotem realizowanej pracy licencjackiej bgdzie oznaczanie izotopdéw gamma
promieniotworczych zawartych w probkach nawozow sztucznych. Charakterystyka
dostarczonego  materialu  zostanie = dokonana z  wykorzystaniem  detektora
potprzewodnikowego HPGe.

3.Charakterystyka Zrodla neutronowego

Przedmiotem realizowanej pracy licencjackiej bedzie charakterystyka zrodia
neutronowego. W tym celu zostana aktywowane stabilne izotopy np.: indu czy jodu,
zawarte w solach probek cieklych i stalych. Charakterystyka probek zostanie dokonana z
wykorzystaniem detektora ciektoscyntylacyjnego.

Dr hab. Michat Grden  mgrden@chem.uw.edu.pl
Zastosowanie analizy aktywacyjnej w badaniach nad elektrochemicznym rozpuszczaniem
metali (2 osoby)

Celem projektu jest zbadanie mozliwosci zastosowania analizy aktywacyjnej] w
badaniach nad rozpuszczaniem anodowym elektrod metalicznych w warunkach, w
ktorych typowe techniki elektrochemiczne napotykaja problemy. Warunki takie powstaja
gdy elektroda jest spolaryzowana w zakresie silnego wydzielania tlenu. Dwie techniki
ktore sa prawdopodobnie najczgsciej stosowane w elektrochemii w warunkach in-situ do
pomiaru rozpuszczalno$ci elektrod, t.j. wirujaca elektroda z pier§cieniem (RRDE) oraz
elektrochemiczna waga kwarcowa (EQCM), napotykaja tutaj wyrazne problemy: udziat
pradow redukcji tlenu na pierScieniu RRDE moze maskowaé prady redukcji jondéw
pochodzacych z rozpuszczania elektrody a powstawanie 1 odrywanie pecherzy gazu od
powierzchni elektrody EQCM moze w znaczacy sposob zaktdcié jej odpowiedz. Jednym
z rozwiazan jest uzycie metod ex-situ pozwalajacych na identyfikacje i pomiar iloSciowy
jonow pochodzacych z rozpuszczania elektrody w probkach badanego elektrolitu. Jedna z
mozliwych technik jest analiza aktywacyjna, w ktorej aktywacji poddawane sa probki
roztworu pobierane na roéznych etapach polaryzacji anodowej elektrody. Do badan
wybrane zostang przede wszystkim metale, ktorych oznaczanie z wykorzystaniem innych
technik ex-situ, takich jak n.p. spektrometria UV-vis wymaga dodatkowej preparatyki,
n.p. odpowiedniego skompleksowania, gdyz w badanym elektrolicie ich jony nie daja
kompleksow aktywnych w zakresie UV-vis. Nie stanowi to jednak przeszkody w analizie
aktywacyjnej, ktorej wynik jest niezalezny od postaci chemicznej oznaczanego
pierwiastka. Innym kryterium wyboru materiatu elektrody bedzie ich praktyczne
znaczenie, n.p. w ukladach do elektrolizy wody. Badanymi roztworami elektrolitow beda
kwasowe i zasadowe roztwory wodne, takze z dodatkiem substancji, n.p. jonow,
zwigkszajacych agresywnos$¢ roztworu. Przy doborze sktadu elektrolitu jedna ze
wskazowek bedzie mozliwos¢ interferencji innych sktadnikow roztworu z oznaczanym
pierwiastkiem w trakcie analizy aktywacyjnej.

Dr Zbigniew Rogulski rogul@chem.uw.edu.pl
1.Wykorzystanie zwiqzkow znakowanych weglem Uew diagnostyce nowotworow mozgu

Przedmiotem realizowanej pracy licencjackiej begdzie udziat w pracach nad okresleniem
rozwoju nowotworu mozgu (glejak) przy uzyciu zwiazkéw znakowanych izotopem wegla
'C. Pomiary in-vivo wykonane zostana przy uzyciu skanera PET/SPECT/CT. W trakcie
wykonywania pracy student pogiebi m.in. wiedzg z zakresu procedur zwiazanych z
ochrona radiologiczna oraz zapozna si¢ z zasadami pracy ze zwierzgtami
laboratoryjnymi.

Dr hab. Maciej Mazur; mmazur@chem.uw.edu.pl
1. Otrzymywanie monodyspersyjnych nanoczqstek ztota metodq radiolizy gamma.
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Nanoczastki ztota bgda otrzymywane w wyniku ekspozycgi wodnego roztworu kwasu
czterochlorozlotowego na promieniowanie gamma (zrédto 7Co). Badany bedzie wptyw
warunkow eksperymentalnych (stezenie, pH) na rozmiary nanoczastek. Przeprowadzona
zostanie wszechstronna charakterystyka fizykochemiczna otrzymanego nanoztota z
wykorzystaniem m. in. technik mikroskopowych (SEM, TEM, AFM), spektroskopowych
(Raman, UV-VIS) i rentgenowskich (XPS).

2. Nanosfery 7 sulfonianu polistyrenu 7 inkorporowanymi jonami galu: nowe nosniki w

obrazowaniu SPECT.
’Ga jest radionuklidem wykorzystywanym w tomografii emisyjnej pojedynczych
fotonéw (ang. Single Photon Emission Computed Tomography, SPECT) do
tréjwymiarowego obrazowania guzow, ognisk zapalnych oraz ostrych i przewlektych
zakazen.
Celem projektu licencjackiego bedzie opracowanie metody immobilizacji jonow Ga®*" w
nanosferach z sulfonianu polistyrenu (PSS). Nanosfery PSS moga peti¢ role nosnikow
lekéw umozliwiajac ich dotarcie do $ci§le okre§lonego organu lub tkanki. Jednocze$nie
dzicki inkorporowaniu ®’Ga wedrowka nanosfer w organizmie moze by¢ $ledzona z
wykorzystaniem obrazowania SPECT. W ramach realizacji pracy licencjackiej
opracowana zostanie metoda inkorporacji kationdw Ga®* w nanosferach oraz
przeprowadzona charakterystyka fizykochemiczna otrzymanych struktur.
W zaleznosci od dostepnosci izotopu “Ga przeprowadzone zostana rowniez probne
badania in vivo na szczurach z wykorzystaniem skanera SPECT.

3. Nanosfery PLGA modyfikowane radionuklidem *®4u: badania detekcji nanonosnikow

lekow z wykorzystaniem tomografii SPECT.
Nanosfery PLGA (kopolimer laktydu i glikolidu) bgda modyfikowane nanoczastkami
zlota domieszkowanego radionuklidem *Au. *®Au jest emiterem B iy, a jego okres
pottrwania wynosi 2.7 dnia, dzigki czemu moze by¢é wykorzystywany z jednej strony w
terapiach przeciwnowotworowych (B°), a z drugiej do obrazowania 3D metoda tomografii
SPECT (dzigki promieniowaniu 7).
W  ramach realizacji pracy licencjackiej komercyjne nanosfery PLGA beda
kondycjonowane w roztworze kwasu czterochloroztotowego (z dodatkiem radioizotopu),
a nastgpnie redukowane borowodorkiem sodu. Morfologia otrzymanych struktur bgdzie
badania w wykorzystaniem transmisyjnej mikroskopii elektronowej, a zawarto$¢ ztota
zostanie okre$lona na podstawie pomiaréw termograwimetrycznych. Przeprowadzone
zostang rowniez pomiary aktywnosci otrzymanych nanonosnikow (B, y). Opcjonalnie,
wykonane zostang pomiary in Vivo na uspionych szczurach, z wykorzystaniem tomografu
SPECT (wspoipraca z dr hab. Katarzyna Kaczynska z Instytutu Medycyny
Doswiadczalnej 1 Klinicznej PAN oraz dr Maciejem Chotkowskim z Wydziatu Chemii
uw).

Prof. dr hab. Pawet Krysinski; pakrys@chem.uw.edu.pl

1. Nanostruktury magnetyczne jako nosniki radionuklidow
Synteza nanostruktur magnetycznych na bazie tlenkéw metali o zréznicowanym rdzeniu.
Analiza wlasciwo$ci magnetycznych w zaleznosci od sktadu rdzenia. Badanie
adsorpcji/desorpcji kationéw metali czterowarto§ciowych na zmodyfikowane;j
powierzchni nanoferrytow jako modelowego uktadu nanoczastka-radionuklid.

dr hab. Andrzej Kudelski;  akudel@chem.uw.edu.pl)
1. ,Synteza i charakterystyka nowego typu nanorezonatorow srebrnych do ramanowskiej
analizy powierzchni”
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Celem proponowanych badan jest znaczace zwigkszenie czutosci i selektywnosci pomiarow
SHINERS (nazwana SHINERS - akronim nazwy angielskiej shell-isolated nanoparticle-
enhanced Raman spectroscopy) poprzez zastosowanie nanorezonatorow srebrnych nowego
typu. Jak pokazalo wiele wczesniejszych eksperymentéw, w przypadku standardowo
stosowanych kulistych nanoczastek srebra, nawet znaczna zmiana $rednicy nanoczastki
powoduje tylko niewielka zmiang¢ potozenia maksimum pasma plazmonowego. Dla silnie
anizotropowych nanoczastek Ag (na przyktad cienkich ptytek Ag o ksztalcie trojkatnym)
mozliwe jest jednak uzyskanie maksimum pasma plazmonowego w zasadzie przy dowolnej
dlugosci fali w zakresie promieniowania widzialnego. Innym rodzajem przestrajalnych
nanorezonatorow, ktore moga by¢ badane w ramach pracy licencjackiej, sa puste w srodku
nanoczastki Ag. Dzigki mozliwosci zmiany czgstoSci przy ktorej nanorezonator jest
najbardziej efektywny, mozna bedzie tatwiej potaczy¢ technik¢ nanorezonatorow z
klasycznym rezonansowym efektem ramanowskim, co pozwoli na dodatkowy wzrost
czutosci 1 selektywnosci techniki SHINERS.
2. ,Uruchamiana przez rezonans plazmonowy synteza roznych nanostruktur ze srebra.”

W wielu zastosowaniach (szczegélnie zwiazanych z lokalnym ogniskowaniem fali
elektromagnetycznej, na przyktad w fotokatalizie) o wiele lepsze niz nanoczastki kuliste sa
nanoczastki anizotropowe, takie jak nanodruty czy nanopryzmaty. Jedna z obiecujacych
metod otrzymywania anizotropowych nanoczastek niektérych metali, ktéora pozwala na
uzyskanie bardzo dobrej kontroli nad ksztattem i rozmiarem syntezowanych uktadow, jest
przeksztalcanie zoli metali uruchamiane przez rezonans plazmonéw powierzchniowych
(ang.; plasmon-driven transformation PDTr). Celem badan jest zwigkszenie kwantowej
wydajno$ci procesu PDTr i1 osiagnigcie lepszej kontroli nad ksztattem 1 wielko$cia
otrzymywanych nanoczastek.

Dr hab. Magdalena Pecul-Kudelska; mpecul@chem.uw.edu.pl

1."Obliczenia kwantowochemiczne wplywu zmian geometrii na stale ekranowania NMR
199Hg"Nasze wstgpne badania wskazuja, ze efekty relatywistyczne moga mie¢ kluczowe
znaczenie w obliczeniach wptywu zmian geometrii na state ekranowania NMR cigzkich
jader, w tym rteci. Projekt polegatby na obliczeniu pochodnych statych ekranowania
199Hg (mozliwy jest tez wybor innych cigzkich jader) po dtugosci wigzan 1 katach
ptaskich w kilku wybranych zwiazkach metodami z uwzglgdnieniem efektow
relatywistycznych 1 bez ich uwzglednienia, 1 porownaniu wynikoéw. Projekt ten ma
znaczenie dla doktadnej symulacji parametrow widm jadrowego rezonansu
magnetycznego metodami chemii kwantowej (w tym ustaleniu wielkosci statych
ekranowania stosowanych wzorcéw przesunigcia chemicznego), jako ze pochodne
stalych ekranowania po parametrach geometrycznych okreslaja wielko$¢ efektow
temperaturowych.

Dr Janusz Cukras  januszc@chem.uw.edu.pl

1.Analiza konformacyjna malych chiralnych czqsteczek organicznych (na przyklad
limonenu, karwonu, metylocyklopropanonu, proliny, fluorocyklopropanonu) za pomocq
metod obliczeniowych chemii.

Opis: Aby moc poprawnie przewidzie¢ widmo danej substancji trzeba uwzgledni¢ fakt
istnienia r6znych jej konformerow (izomerow konformacyjnych). Za pomoca analizy
konformacyjnej mozna okresli¢ wzgledna ilo$¢ danego konformeru w probce oraz wktad jego
widma w catkowite widmo substancji. Jest to wazny wstgpny etap dobrego modelowania
widm czasteczek roznych zwiazkow.
2.Modelowanie widm ECD i MCD malych chiralnych czqsteczek organicznych.
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Opis: Widma ECD i MCD sa cennym zrédlem informacji o wlasciwosciach
czasteczek organicznych i czasteczek o znaczeniu biologicznym. Modelujemy je w celu
utatwienia interpretacji danych eksperymentalnych ECD i MCD oraz w celu poréwnania z
widmami eksperymentalnymi i teoretycznymi nowo odkrytej spektroskopii dichroizmu
magnetochiralnego (MChD).
3.Modelowanie struktur prostych klastrow czqsteczkowych i ich wtasciwosci.

Opis: Struktury takie jak klastry wody sa bardzo wazne z punktu widzenia wielu
dziedzin nauki: biologii, chemii atmosfery czy fizyki. Na przyktad istnieniu wigzania
wodorowego, ktore jest forma oddzialywania w klastrze migedzyczasteczkowym,
zawdzigczamy fakt, ze woda jest ciekla w zakresie temperatur 0—100 °C. W przyrodzie
wystepuje wiele roznych klastrow o bardzo duzym znaczeniu, ktére warto badaé z punktu
widzenia ich energii oddziatywania czy interpretacji widm w podczerwieni.
4.Modelowanie struktury i wlasciwosci kompleksow zwiqzkow gazow szlachetnych.

Opis: Chemia zwigzkéw gazdéw szlachetnych jest stosunkowo nowa dziedzina,
rozwinigta szczegdlnie przez naukowcoOw w Helsinek na koncu XX i poczatku XXI wieku.
Pomimo tego, ze zwiazki te sa juz scharakteryzowane eksperymentalnie, mamy odnosnie do
nich wiele pytan, na ktére mozna odpowiedzie¢ za pomoca metod modelowania chemii
kwantowej.

Zaklad Dydaktyczny Chemii Nieorganicznej i Analitycznej
> Opiekun: dr Ewelina Zabost (Pracownia Teorii i Zastosowan Elektrod)

1. Synteza oraz badania wptywu zmiany standw elektronowych biokompozytow
przewodzacych na jego parametry fizykochemiczne (2 osoby).

Propozycja pracy licencjackiej dotyczy syntezy oraz badan fizykochemicznych dwédch

nowych rodzajow biokompozytow hydrozelowych zmodyfikowanych biopolimerami zawierajacymi
centra redox oraz uktady metaliczne i potprzewodnikowe. W ramach projektu zoptymalizujemy
warunki syntezy materiatdow oraz zbadamy takie parametry fizykochemiczne jak: proces transportu
elektronéw, przewodnictwo, morfologie, taczac wptyw stanéw elektronowych danego materiatu na

ich wiasnosci fizykochemiczne, ktore potem mogaq znalez¢ przetozenie na ich aplikacyjnosc.

> Opiekun: prof. dr hab. Agata Michalska-Maksymiuk (Pracownia Teoretycznych Podstaw

Chemii Analitycznej) >

1. Modyfikacja nanoczastek optycznie czutych - droga do uzyskania optymalnych
parametréw analitycznych nanoczastek.

2. Nanostruktury przewodzace w jednorazowych elektrodach jonoselektywnych.

3. Nowe membrany jonoczute dla sensoréw potencjometrycznych
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