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Tematyka badan Zespot badawczy

T e T e Zespot Nieorganicznych Materiatéw Molekularnych

molekularne Prof. dr hab. Barbara Sieklucka

Zaawansowana synteza Zespot Chemii Koordynacyjnej
nieorganiczna i obliczenia DFT Prof. dr hab. Janusz Szklarzewicz

Projektowanie faz krystalicznych Zespot Inzynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej

o zadanych wtasciwosciach Prof. dr hab. Katarzyna Stadnicka

Zespot Strukturalnej Dyfraktometrii Proszkowej

Badania obiektow zabytkowych

Prof. dr hab. Wiestaw tasocha




UNIWERSYTET JAGIELLONSKI
W KRAKOWIE

ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH — TEMATYKA BADAWCZA

MAGNESY MOLEKULARNE
Uktady molekularne wykazujace
dalekozasiegowe uporzgdkowanie
magnetyczne
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GABKI MAGNETYCZNE

Odwracalna zmiana wfasciwosci magnetycznych

pod wptywem hydratacji/dehydratacji
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH — TEMATYKA BADAWCZA

FOTOMAGNESY MOLEKULARNE LUMINESCENCYJNE MAGNESY MOLEKULARNE
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH — TEMATYKA BADAWCZA

CHIRALNE MAGNESY MOLEKULARNE MAGNESY MOLEKULARNE O NIELINIOWYCH
WtASCIWOSCIACH OPTYCZNYCH MSHG
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH — APARATURA

Dyfraktometr monokrystaliczny BRUKER D8-QuestECO

Okreslanie struktur krystalicznych otrzymanych potgczen molekularnych



WYDZIAL. CHEMII U]
UNIWERSYTET JAGIELLONSKI

W KRAKOWIE PANEL CHEMIA NOWYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH

Magnetometr SQUID VSM3 (Quantum Design) wyposazony w:

lampe ksenonowga — do pomiardw wtasciwosci fotomagnetycznych
przystawke cisnieniowg — do pomiaréw wtasciwosci magnetycznych
pod zwiekszonym ciSnieniem

Charakterystyka wtasciwosci magnetycznych i fotomagnetycznych
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH — APARATURA

Mikroskop IR Nicolet iN10
wyposazony w przystawke temperaturowg

Badanie spektroskopowe:

- pojedynczych krysztatéw

- przemian fazowych

- w funkcji temperatury (od 77K)
- w atmosferze gazu obojetnego

Komora rekawicowa (GloveBox)

Synteza w warunkach beztlenowych
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Microcal Origin — e

interpretacja oraz analiza i

wtasciwosci magnetycznych Phi — symulacja i interpretacja wtasciwosci

i spektroskopowych magnetycznych, analiza i dopasowanie widm EPR,
efekty cieplne fazowych przejs¢ magnetycznych

Shape 2.1 - analiza geometrii molekularnej
(Continuous Shape Measure) i chiralnosci
- (Continuous Chirality Measure)
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH - AKTUALNE PROJEKTY BADAWCZE
* Projekt NCN Opus 8 2014/15/B/ST5/04465 ”Poszukiwanie mulifunkcjonalnych magneséw molekularnych)" 2015-2018

* Projekt NCN SONATA BIS 4 2014/14/E/ST5/00357 "Nanoprzestrzenna inzynieria krystaliczna nowych rozgatezionych
magnetykéw molekularnych" (NanMagMol), 2015-2019

* Projekt NCN OPUS 8 2014/15/B/ST5/02098 "Nowe podejscie do oddziatywan typu anion-m: addukty supramolekularne z
udziatem anionowych komplekséw jondw metali d-elektronowych i czgsteczek organicznych z niedoborem gestosci

elektronowej " (Anion-m), 2015-2018

* Diamentowy Grant "Elektroaktywne ligandy dioksotiadiazolowe w konstrukcji multifunkcjonalnych
magnesdw molekularnych" 0041/DIA/2015/44, MNiSW 2015-2019

* Projekt MNiSW luventus Plus "Od magnetycznych polimeréw koordynacyjnych do nanomagneséw kwantowych,,
0370/1P3/2015/73 finansowany przez Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyzszego, 2015-2017

* Projekt MNiSW luventus Plus "Konstrukcja zaawansowanych przetgcznikow molekularnych wykorzystujgcych
przejscia spinowe i przeniesienie tadunku" 0060/1P3/2015/73 MNiSW, 2015-2017

* "Diamentowy Grant" nr: 0195/DIA/2013/42 "Funkcjonalne materiaty molekularne oparte na kompleksach niklu(ll) i
policyjanometalanach", MNiSW 2013-2017

* UE COST Action: CA15128 — Molecular Spintronic (MOLSPIN) 2016-2020

e UE COST Action: CM1203 — Polyoxometalate Chemistry for Molecular Nanoscience (PoCheMoN) 2012-2016

g NARODOWE Ministerstwo Nauki g y ; S t
m CENTRUM i Szkolnictwa Wyzszego _Elf\d_l\ﬁ_ fu M et v E D E
NAUKI

e —
SEVENTH FRAMEWORK v

i 5 £
) \NNETWORK OF EXCELLENCE EUROPEAN COOPERATION
PROGRAMME §

IN SCIENCE AND TECHNOLOGY
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH
WSPOLPRACA MIEDZYNARODOWA

Prof. Shin-ichi Ohkoshi % xa ~
Department of Chemistry, School of Science, ( ’ U,E‘ jCT ;__l
The University of Tokyo, Tokyo (Japonia) =< THE UNIVERGLTY G DI

Prof. Corine Mathoniere

...- ®
Institute de Chimie de Matiere Condensee de Bordeaux (Francja) ! " ]CI l ICb

Prof. Kim R.Dunbar
Department of Chemistry, Texas A&M University College Station, TX 77843 (USA) AM

Prof. Christian Nather ‘
Institut flr Anorganische Chemie, Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel (Niemcy)

Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel

Prof. Liviu F. Chibotaru
Division of Quantum and Physical Chemistry, Katholieke Universiteit Leuven (Belgia)

Dr Oksana Zaharko PAUL SCHERRER INSTITUT
Laboratory for Neutron Scattering, Paul Scherrer Insitute, CH-5232 Villigen, ' - —
(Szwajcaria) -
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ZESPOL NIEORGANICZNYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH
ZAPRASZAMY DO REALIZACIJI PRACY MAGISTERSKIEJ

Prof. dr hab. Barbara Sieklucka

Dr hab. Robert Podgajny
Dr Beata Nowicka

Dr Dawid Pinkowicz

Dr Tomasz Korzeniak

Dr Szymon Chorazy

Dr Olaf Stefanczyk

Mgr Bernard Czarnecki
Mgr Mateusz Reczynski

http://www2.chemia.uj.edu.pl/znmm
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Zespot Chemii Koordynacyjnej

Pracownicy Prof. dr hab. Janusz Szklarzewicz
Dr Ryszard Grybos
Dr Dariusz Matoga
Dr Mariusz Radon
Mgr Joanna Baliriska

Doktoranci: Mgr Patrycja Paciorek
Mgr Piotr Zabierowski
Mgr Anna Czyrnek

Magistranci: Anna Ryniewicz
Monika Tomecka
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Tematyki badawcze realizowane obecnie w
Zespole Chemii Koordynacyjnej

1. Synteza nowych zwigzkow, synteza katalizowana centrum koordynacyjnym, ,green
chemistry” — jednoetapowa synteza nowych, nieznanych wczesniej zwigzkdw w potaczeniu z
wysoka wydajnoscig, selektywnoscig oraz stosowaniem rozpuszczalnikow przyjaznych dla

sSrodowiska. |
A+B 2:1:: G{:
H,O, EtOH | Kompleks Rl v
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2. Synteza nowych materiatéow:
- typu MOF, w tym tez o mieszanych metalach

\ f‘%;a;;,,
SR
s

~

- metalofarmaceutykow : np. projekt POIG ,Kompleksy wanadu - innowacyjne
metalofarmaceutyki w leczeniu cukrzycy” oraz nowe projekty (leki antydepresyjne)

|NNOWACYJ NA ) P UNIA EUROPEJSKA
i B ODAREA orlRCres oSt

Projekt nr POIG.01.03.01-174/09

Projekt wspolfinansowany ze $rodkéw Europejskiego Funduszu Rozwoju Regionalnego
w ramach Programu Operacyjnego Innowacyjna Gospodarka 2007-2013

ent (arbitrary units)

Curre
&
g
3

/ ; CuANAH (scans 1-20)
/ 320/  ——CuANAH
! ——ANAH ligand

i

16 -14 -1,2
Potential vs Fc'/Fc (V)
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3. Modelowanie zwigzkéw koordynacyjnych i centrow d-elektronowych w enzymach
e Struktura elektronowa, stany spinowe, oddziatywania metal —ligand

* Mechanizmy reakcji z udziatem kompleksow metaI| przejsuowych
50

—
_%?er O, mmm |
M

Ex p\ 0\ Phlp (1997),
rpretation: Blombergs, Siegbahn (2005)

I}llﬂ

40 |
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Energia wigzania (kcal/mol)

0Ff

]
«— Non-hybrid Hybrid <
. k Lt
niskospinowy (LS) posrednio-spinowy (IS) e} -
S=0 (singlet) S=1 (tryplet) wysokospinowy (HS)

N 5=2 (kwintet)
ay/"®  Oksydaza

cytochromu ¢
PDB: 1QLE

]
Mioglobina
PDB:1MBN

G 9 S B2 Fe(P)(NH3)

Fe(P)(Im) MT@W

Obliczenia kwantowochemiczne (DFT, ab initio), ich interpretacja i zastosowania
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Chemia Nowych Materiatow

Wiestaw tasocha

Zespot Strukturalnej Dyfraktometrii
Proszkowej

Zaktad Krystalochemii i Krystalofizyki
pok. 307, tel 6632053, 6632054

lasocha@chemia.uj.edu.pl
http://www.chemia.uj.edu.pl/"lasocha
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Sktad Zespotu i
wspotpraca:

Prof. Wiestaw tasocha
Dr Marcin Koziet
mgr Marcin Oszajca

e WSPOLPRACA eInstytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN
A. Rafalska-tasocha Dr D.Mucha, A. Dobija, M. Grzesiak, K, Luberda
E. Opozda UHP Kielce

W.Surga  UHP Kielce eInternational Centre for Diffraction Data, USA

eProf. Henk Schenk, Lab. Crystallograhy, Univ.
dr Maciej Grzywa, Augsburg Amsterdam

dr Barttomiej Gawef, Norwegia eUniwersystet Warszawski Prof. Wojciech Grochala

Laboratory of Technology of Novel Functional Materials,
Interdisciplinary Center for Mathematical and Computational Modeling
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Dyfraktometry X'Pert i X’Pert PRO MPD

reakcyjnga, nisko- i wysokotemperaturowg, optymalizowane do
badan strukturalnych (zwierciadto ogniskujace, pomiary w
rotujgcych kapilarach) i mikrodyfrakcyjnych
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Posiadana aparatura badawcza jest porownywalna z wyposazeniem
wiodacych osrodkow swiatowych. Prowadzimy rowniez wspotprace
naukowg i badania w osrodkach synchrotronowych
(ESRF — Grenoble, Diamond — W.Brytania,

PETRA Ill w DESY — Niemcy)
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Krysztat odrzucony
przez badajacych

ZSDP

f*’ Stat sie...(po zmieleniu)

zrodtem danych
strukturalnych

~ N/
Przyktady badan: I | O//Tj@}N\\”—@

a — peroksozwigzki i polimetalany Mo(VI), 1 T —— : '\ e
W(VI) i V(V). . | g C H n N n

b — preparaty farmakologiczne, badania “ £ ] H HoH H
000 R O H
strukturalne (synchrotron) s | \ ] H
, Pt H oy M

c — ostatnio badane kompleksy...
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Na poczatku byty: zwigzki o polimerycznych nieorganicznych anionach, krysztaty
widkniste, materiaty warstwowe.
Zastosowania: Kataliza, sorbcja, itp...

Metodyglyobalnej optymalizacji Fon

Pobka3-1 20,0V 11.7mm x2.00k SE(M)

Metody charge flipping

Metodami dyfrakcji proszkowej rozwigzano w Zespole szereg struktur
witdknistych i warstwowych zwigzkéw o ztozonosci do 27 atomdéw (ab initio) w czesci
asymetrycznej. Tradycja i Nowoczesnos¢ (od prof.Chojnackiego)
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Synteza i badania fizykochemiczne nowych
zwigzkow

® Nowe peroxo- zwigzki Mo(VI), W(VI) & V(V).
Zwigzki wysoce nietrwate (wybuch przy ucieraniu lub

zatapianiu) — badania sg wyzwaniem dla procedur
pomiarowych!

Tematyka BOMBOWA

Zastosowania: Katalizatory, utleniacze,
generatory tlenu singletowego

e Materiaty warstwowe i polimery

koordynacyjne
Zastosowania: inzynieria krystaliczna, sorbcja




\ >

’4/5‘ UNIWERSYTET JAGIELLONSKI
%) W KRAKOWIE

WYDZIAL. CHEMII UJ

PANEL CHEMIA NOWYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH

Nowe algorytmy
optymalizacyjne
Zastosowanie algorytmu

kooperatywnego w procesie
wskaznikowania

Test 1. Ukfad tetragonalny, a=b =8.670 A; c = 20.927 A

1iteraga 2iterada

3iteracja 4 iteracja
& . . . e = : L 254
» - .o - L LI .-
. .
LT S . ‘- ., - LA -:_.'I-E-.lh:i o . e ._-"-#:'#:.. . '.Ii
| -
. " _--. .. '.__ * '-.-. 204 LY '.- ...
- . "
. w e .
15 e 15 . _
< - . . < & T 154 2
° = - S
.
104 "
e ' 0 104
54 .
-
5
vvvvvvvvv T T T
3 5 6 7 9 o 1 5 7 9 6 8 9
ab[A] a,b[Al a, b[A] a.bfAl
T 25+ i
Siteraga 6 iteragja 7 iteracja
224 iR 1) u &
2] * "? . 20
184 .
16 .
T 144 < z
Yy 9 ©
10
84
6 .
]
T T T T T T T
5 6 9 0
a,b[A] blA] a,b[A]
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Badania z zakresu ochrony zabytkow
Badanie autentycznosci, datowanie, dobdr technik konserwatorskich (przystawka
do mikrodyfrakcji)
badane obiekty: zabytkowe monety, elementy uzbrojenia (grot z czasow
rzymskich), pigmenty...

18-19 wrzesnia 2008 - X-ray techniques in investigations of the object of curtural heritage
12,13 maj 2010 — Around Rembrant and his workshop
2012 - 2014 Kolejne konferencje pod auspicjami IUCr (Commision of Art)



W WYDZIAL. CHEMII U]

""'\/ UNIWERSYTET JAGIELLONSKI
&%/ W KRAKOWIE PANEL CHEMIA NOWYCH MATERIALOW MOLEKULARNYCH

Dotychczasowi magistranci i doktoranci:
— losy po studiach

e Trondheim, Augsburg — praca naukowa,
e Delft, Lyon, Londyn, Genewa, AGH - studia doktoranckie
e PAN, Pliva, Comarch - zatrudnienie

Badane pot3aczenia to: farmaceutyki, katalizatory, magnesy
molekularne, i inne trudne potfaczenia
otrzymane na Wydziale Chemii !

Rocznie syntezujemy i poddajemy badaniom ok. 20 nowych zwigzkow z grupy
polimetalandw, peroksopolimetalanéw, potaczen gabek protonowych z
kwasami organicznymi

Tematyka badan:
e Syntezai badania strukturalne (metody proszkowe) nowych ciekawych
materiatéw. Badania obiektow zabytkowych.

Prace magisterskie sq zazwyczaj podstawq publikacji czy posterow na konferencjach
naukowych
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Zapraszamy do wspotpracy

Bo dla wszystkich materiatow:
Czy to nowoczesne, czy tez zabytkowe
Metody i sprzet nasz, absolutnie NOWE

DZIEKUJE ZA UWAGE !!!
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Zespot Inzynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej

Tematyka badawcza

< Jakosciowa i ilosciowa inzynieria krystaliczna - Acta Crystallographica Section B

3 STRUCTURAL SCIENCE, CRYSTAL
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% Analiza gestosci elektronowej z wysokorozdzielczych pomiaréw dyfrakcyjnych

+ Badania topologii gestosci elektronowej
p(r) Gradient field trajectories of p(r) Ap(r)
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% Hodowla monokrysztatow do badan optycznych

% Pomiary optycznych wtasnosci krysztatow
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% Korelacja struktury z wtasnosciami fizycznymi i chemicznymi krysztatow
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Aparatura badawcza
| - : dyfraktometr

monokrystaliczny
Rigaku Oxford
diffraction SuperNova™
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Nonius Kappa CCD F=&

mikroskop polaryzacyjny do
pomiarow optycznych Zeiss
Axio Scope Al
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