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Zaawansowana synteza 
nieorganiczna i obliczenia DFT 

Projektowanie faz krystalicznych 
o zadanych właściwościach 

Badania obiektów zabytkowych 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej 
 

Prof. dr hab. Katarzyna Stadnicka 

Zespół Strukturalnej Dyfraktometrii Proszkowej 
 

Prof. dr hab. Wiesław Łasocha 
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Wydział Chemii UJ 
Panel Chemia Nowych Materiałów 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – TEMATYKA BADAWCZA 

GĄBKI MAGNETYCZNE 
Odwracalna zmiana właściwości magnetycznych 
pod wpływem hydratacji/dehydratacji  

Bistabilność spinowa (spin cross-over) 

MAGNESY MOLEKULARNE 
Układy molekularne wykazujące  
dalekozasięgowe uporządkowanie  
magnetyczne 
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Wydział Chemii UJ 
Panel Chemia Nowych Materiałów 

FOTOMAGNESY MOLEKULARNE  

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – TEMATYKA BADAWCZA 

LUMINESCENCYJNE MAGNESY MOLEKULARNE 
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Wydział Chemii UJ 
Panel Chemia Nowych Materiałów 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – TEMATYKA BADAWCZA 
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CHIRALNE MAGNESY MOLEKULARNE MAGNESY MOLEKULARNE O NIELINIOWYCH 
WŁAŚCIWOŚCIACH OPTYCZNYCH MSHG 
(Magnetization-induced Second Harmonic Generation) 

 



Dyfraktometr monokrystaliczny BRUKER D8-QuestECO 
 
Określanie struktur krystalicznych otrzymanych połączeń molekularnych 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – APARATURA 
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Magnetometr SQUID VSM3 (Quantum Design) wyposażony w: 
 
lampę ksenonową – do pomiarów właściwości fotomagnetycznych 
przystawkę ciśnieniową – do pomiarów właściwości magnetycznych  
pod zwiększonym ciśnieniem 
 
Charakterystyka właściwości magnetycznych i fotomagnetycznych  

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – APARATURA 
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Mikroskop IR Nicolet iN10 
wyposażony w przystawkę temperaturową 
 
Badanie spektroskopowe: 
- pojedynczych kryształów 
- przemian fazowych 
- w funkcji temperatury (od 77K) 
- w atmosferze gazu obojętnego  

Komora rękawicowa (GloveBox) 
 
Synteza w warunkach beztlenowych 
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Shape 2.1 - analiza geometrii molekularnej 
(Continuous Shape Measure) i  chiralności 
(Continuous Chirality Measure) 

Microcal Origin –  
interpretacja oraz analiza 
właściwości magnetycznych 
 i spektroskopowych  

Phi – symulacja i interpretacja właściwości  
magnetycznych, analiza i dopasowanie widm EPR,  
efekty cieplne fazowych przejść magnetycznych 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH – TECHNIKI OBLICZENIOWE 
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• Projekt NCN Opus 8 2014/15/B/ST5/04465 ”Poszukiwanie mulifunkcjonalnych magnesów molekularnych)" 2015-2018 
 
• Projekt NCN SONATA BIS 4 2014/14/E/ST5/00357 "Nanoprzestrzenna inżynieria krystaliczna nowych rozgałęzionych 

magnetyków molekularnych" (NanMagMol),  2015-2019 
 
• Projekt NCN OPUS 8 2014/15/B/ST5/02098 "Nowe podejście do oddziaływań typu anion-p: addukty supramolekularne z 

udziałem anionowych  kompleksów jonów metali d-elektronowych i cząsteczek organicznych z niedoborem gęstości 
elektronowej p" (Anion-p), 2015-2018 

 
• Diamentowy Grant "Elektroaktywne ligandy dioksotiadiazolowe w konstrukcji multifunkcjonalnych  
     magnesów molekularnych" 0041/DIA/2015/44, MNiSW 2015-2019 
 
• Projekt MNiSW Iuventus Plus "Od magnetycznych polimerów koordynacyjnych do nanomagnesów kwantowych„ 
     0370/IP3/2015/73 finansowany przez Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyższego, 2015-2017 
 
• Projekt MNiSW Iuventus Plus "Konstrukcja zaawansowanych przełączników molekularnych wykorzystujących  
     przejścia spinowe i przeniesienie ładunku" 0060/IP3/2015/73 MNiSW, 2015-2017 
 
• "Diamentowy Grant" nr : 0195/DIA/2013/42  "Funkcjonalne materiały molekularne oparte na kompleksach niklu(II) i 

policyjanometalanach", MNiSW 2013-2017 
 
• UE COST Action: CA15128 – Molecular Spintronic (MOLSPIN) 2016-2020 
 
• UE COST Action: CM1203 – Polyoxometalate Chemistry for Molecular Nanoscience (PoCheMoN) 2012-2016 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH - AKTUALNE PROJEKTY BADAWCZE 
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Prof. Shin-ichi Ohkoshi 
Department of Chemistry, School of Science,  
The University of Tokyo, Tokyo (Japonia)  
 
 

Prof. Corine Mathoniere 
Institute de Chimie de Matiere Condensee  de Bordeaux (Francja)  
 
 

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

Prof. Christian Näther 
Institut für Anorganische Chemie, Christian-Albrechts-Universität zu Kiel (Niemcy) 
 
 

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

 
Dr Oksana Zaharko 
Laboratory for Neutron Scattering, Paul Scherrer Insitute, CH-5232 Villigen, 
(Szwajcaria) 
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Prof. dr hab. Barbara Sieklucka 
 
Dr hab. Robert Podgajny 
Dr Beata Nowicka 
Dr Dawid Pinkowicz 
Dr Tomasz Korzeniak 
Dr Szymon Chorąży 
Dr Olaf Stefańczyk 
 
Mgr Bernard Czarnecki 
Mgr Mateusz Reczyński 

ZESPÓŁ NIEORGANICZNYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH 

ZAPRASZAMY DO REALIZACJI PRACY MAGISTERSKIEJ 
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Zespół Chemii Koordynacyjnej 

Prof. dr hab. Janusz Szklarzewicz 
Dr Ryszard Gryboś 
Dr Dariusz Matoga 
Dr Mariusz Radoń 
Mgr Joanna Balińska 

Doktoranci: 

Pracownicy 

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 związków, synteza katalizowana centrum koordynacyjnym, „green 
chemistry” – jednoetapowa synteza nowych, nieznanych wcześniej  związków w połączeniu z 
wysoką wydajnością, selektywnością oraz stosowaniem rozpuszczalników przyjaznych dla 
środowiska. 

A + B 
Kompleks  H2O, EtOH  
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2.  Synteza nowych materiałów: 
     - typu MOF, w tym też o mieszanych metalach 

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

 - kompleksów elektropolimeryzowalnych 
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• Struktura elektronowa,  stany spinowe,  oddziaływania metal – ligand 

• Mechanizmy reakcji z udziałem kompleksów metali przejściowych 
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Obliczenia kwantowochemiczne (DFT, ab initio), ich interpretacja i zastosowania 

3. Modelowanie związków koordynacyjnych  i centrów d-elektronowych w enzymach 
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 Chemia Nowych Materiałów  
 

 Wiesław Łasocha 

Zespół Strukturalnej Dyfraktometrii 
Proszkowej 

Zakład Krystalochemii i Krystalofizyki  
 

pok. 307, tel 6632053, 6632054 

 

lasocha@chemia.uj.edu.pl 

http://www.chemia.uj.edu.pl/˜lasocha 
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Skład Zespołu i 
współpraca: 

 

Prof. Wiesław Łasocha 
Dr Marcin Kozieł 
mgr Marcin Oszajca 

 
  

• WSPÓŁPRACA 
    A. Rafalska-Łasocha 
    E. Opozda   UHP Kielce 
    W. Surga     UHP Kielce 
 
dr Maciej Grzywa, Augsburg 
dr Bartłomiej Gaweł, Norwegia 
 

 

•Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN 
Dr D.Mucha, A. Dobija, M. Grzesiak, K, Luberda 

 

•International Centre for Diffraction Data, USA 
 

•Prof. Henk Schenk,  Lab. Crystallograhy, Univ. 
Amsterdam 

 

•Uniwersystet 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 

Uniwersalne dyfraktometry rentgenowskie z przystawkami 
reakcyjną, nisko- i  wysokotemperaturową, optymalizowane do 

badań strukturalnych (zwierciadło ogniskujące, pomiary w 
rotujących kapilarach) i mikrodyfrakcyjnych 
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Posiadana aparatura badawcza jest porównywalna z wyposażeniem 
wiodących ośrodków światowych. Prowadzimy również współpracę 

naukową i badania w  ośrodkach synchrotronowych  
(ESRF – Grenoble, Diamond – W.Brytania,  

PETRA III w DESY – Niemcy) 
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Kryształ odrzucony 
przez badających 

Przykłady badań: 
 

a – peroksozwiązki i polimetalany Mo(VI), 
W(VI) i V(V). 
b – preparaty farmakologiczne, badania 
strukturalne (synchrotron)  
c – ostatnio badane kompleksy… 

  ZSDP 

c 
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Stał się…(po zmieleniu) 
 

 źródłem danych     
 strukturalnych  



Na początku były:  związki o polimerycznych nieorganicznych anionach, kryształy 
włókniste, materiały warstwowe.  

Zastosowania: Kataliza, sorbcja, itp… 

Metodami dyfrakcji proszkowej rozwiązano w Zespole szereg struktur  
włóknistych i warstwowych związków o złożoności do 27 atomów (ab initio) w części 
asymetrycznej. Tradycja i Nowoczesność (od prof.Chojnackiego) 

Metody globalnej optymalizacji 

Metody charge flipping 
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Synteza i badania fizykochemiczne nowych 
związków 

• Nowe peroxo- związki Mo(VI), W(VI) & V(V).  
Związki wysoce nietrwałe (wybuch przy ucieraniu lub 
zatapianiu) – badania są wyzwaniem dla procedur 
pomiarowych!  

Tematyka BOMBOWA 
 

Zastosowania: Katalizatory, utleniacze, 
generatory tlenu singletowego 
 

• Materiały warstwowe i polimery   
  koordynacyjne 
Zastosowania: inżynieria krystaliczna, sorbcja  
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Nowe algorytmy  
optymalizacyjne 

 
Zastosowanie algorytmu 

kooperatywnego w procesie 
wskaźnikowania 

Test 1. Układ tetragonalny, a = b = 8.670 Å; c = 20.927 Å 
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Badania z zakresu ochrony zabytków 
Badanie autentyczności, datowanie,  dobór technik konserwatorskich (przystawka 
do mikrodyfrakcji) 
  badane obiekty: zabytkowe monety, elementy uzbrojenia (grot z czasów 

rzymskich), pigmenty… 

18-19 września 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) 
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Dotychczasowi magistranci i doktoranci:  
– losy po studiach 

• Trondheim, Augsburg – praca naukowa,  

•  Delft, Lyon, Londyn, Genewa, AGH -  studia doktoranckie 

•  PAN, Pliva, Comarch - zatrudnienie 
 
Badane połączenia to: farmaceutyki, katalizatory, magnesy   

                                  molekularne, i inne trudne połączenia             
                                  otrzymane na Wydziale Chemii ! 

 Rocznie syntezujemy i poddajemy badaniom ok. 20 nowych związków z grupy 
polimetalanów, peroksopolimetalanów, połączeń gąbek protonowych z 
kwasami organicznymi 

 
Tematyka badań:  

• Synteza i badania strukturalne (metody proszkowe) nowych ciekawych 
materiałów. Badania obiektów zabytkowych. 

Prace magisterskie są zazwyczaj podstawą publikacji czy posterów na konferencjach 
naukowych 
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Zapraszamy do współpracy 

 

Bo dla wszystkich materiałów: 

Czy to nowoczesne, czy też zabytkowe 

Metody i sprzęt nasz, absolutnie NOWE 

 

DZIĘKUJĘ ZA UWAGĘ !!! 
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Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

Tematyka badawcza 

 Jakościowa i ilościowa inżynieria krystaliczna 
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Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

Tematyka badawcza 

 Strukturalne badania dyfrakcyjne na monokryształach 
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Tematyka badawcza 

 Analiza gęstości elektronowej z wysokorozdzielczych pomiarów dyfrakcyjnych 

 Badania topologii gęstości elektronowej 

 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

WYDZIAŁ CHEMII UJ 
 

PANEL CHEMIA NOWYCH MATERIAŁÓW MOLEKULARNYCH 



Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

Tematyka badawcza 

 Hodowla monokryształów do badań optycznych 

 Pomiary optycznych własności kryształów 
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Tematyka badawcza 

 Korelacja struktury z własnościami fizycznymi i chemicznymi kryształów 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  
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Tematyka badawcza 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

 Obliczenia kwantowo-mechaniczne – AIMAll, CRYSTAL14 

 Autorski program PolaBer 

PolaBer 
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Aparatura badawcza 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

dyfraktometr 

monokrystaliczny 

Nonius Kappa CCD 

dyfraktometr 

monokrystaliczny 

Rigaku Oxford 

diffraction SuperNovaTM 

mikroskop polaryzacyjny do 

pomiarów optycznych Zeiss 

Axio Scope A1 
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Współpraca międzynarodowa 

Zespół Inżynierii Krystalicznej i Analizy Strukturalnej  

 prof. Ángel Martín Pendás, University of Oviedo, Hiszpania 

 prof. Benoît Champagne, University of Namur, Belgia 

 dr hab. Piero Macchi, University of Bern, Szwajcaria 

 prof. Bo Brummerstedt Iversen 

 dr hab. Jacob Overgaard, Aarhus University, Dania 

 assoc. prof. RNDr. Ivan Němec, PhD 

 prof. ing. Petr Němec, Ph.D.  

 dr Simone Cenedese  
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ZAPRASZAMY  ! 

 
Kontakt: 

  

Prof. dr hab. Katarzyna Stadnicka 

stadnick@chemia.uj.edu.pl 

 

Dr Anna Krawczuk 

krawczuk@chemia.uj.edu.pl 

 

Dr Marlena Gryl 

gryl@chemia.uj.edu.pl 

 

Pok. 321a 
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