Nr rejestracyjny: 2018/29/N/ST3/00703; Kierownik projektu: mgr Leszek Mieszko Malec

Badanie dynamiki uktadow oddziatywan
w wybranych strukturach kokrystalicznych

POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

W powszechnej opinii krysztalty sq stabilnymi ciatami statymi, bedacymi jedng z najtrwalszych form
materii na Swiecie. Wielos¢ symetrycznych form krysztalow jak réwniez rdoznorodno$¢ ich koloréw i
rodzajow od zawsze zachwycala ludzi, przez co uwazali je za drogocenne. Dynamiczny rozwéj nauki oraz
odkrycie metod dyfrakcji rentgenowskiej na poczatku dwudziestego wieku umozliwity wizualizacje
wewnetrznej, periodycznej budowy krysztalow. Ot tego czasu naukowe znaczenie materialow krystalicznych
nieustannie rosto. W polowie lat piec¢dziesigtych R. Pepinsky po raz pierwszy uzy} terminu ,inzynieria
krystaliczna”. Pepinsky zasugerowat mozliwo$¢ kontroli symetrii otrzymywanych krysztaléw poprzez
odpowiedni dobédr krystalizowanych substancji. Stwierdzenie to wywotalo natychmiastowe pytanie: Jak
dobrac odczynniki chemiczne by otrzyma¢ krysztal o oczekiwanej symetrii? To z pozoru proste pytanie
doprowadzito do powstania zupelnie nowego podejscia do badania krysztatéw.

Wré¢my jednak do natury omawianych krysztaléw. Zgodnie z ich wiasnos$ciami dyfrakcyjnymi,
krysztaly sa znane jako periodyczne i uporzadkowane ciala state. Przedstawione cechy moga prowadzi¢ do
wniosku o stabilnej, a przez to statycznej naturze krysztaldw. Nic bardziej mylnego! W rzeczywistosci
wszystkie atomy i czasteczki wewnatrz kazdego krysztalu zZywiotlowo oscyluja. Ich ruch nie jest jednak
losowy i chaotyczny. Wszystkie oscylacje czasteczek sa uwarunkowane poprzez symetrie oddzialywan calej
struktury krystalicznej. Uruchamiajac nieco wyobraZznie, mozemy teraz wyobrazi¢ sobie ruchy wewnatrz
krysztalu jako pewnego rodzaju skomplikowany taniec. Kazdy rodzaj molekut ma w nim swoje
charakterystyczne kroki taneczne (oddzialywania), ktére silnie zaleza od otoczenia czasteczek. Ich
roztozenie przestrzenne — samo-organizacja krysztalu — jest wynikiem ustalonej sekwencji ruchéw
wszystkich molekut w strukturze krysztalu — czyli ich choreografii. Wtasnie w tym momencie pojawiaja sie
dwa pytania sformulowane w zakresie proponowanego projektu: Jak nauczy¢ molekuly tanca ze soba?
oraz, Jak ustali¢ i zaplanowac¢ ich choreografie wewnatrz krysztalu przy okreslonych warunkach
zewnetrznych? Jesli sie nad tym zastanowi¢, pytania te dokladnie parafrazujq sens pytania postawionego w
pierwszym akapicie.

OdpowiedZz na oba zadane problemy, po czesci lezy w zrozumieniu wcze$niej nadmienionych
otanecznych krokéw czasteczek”. Jednakze, jest to wiedza nie wystarczajaca. Nie mozna zrozumié
choreografii jedynie poprzez nauke krokéw. Osiaga sie to dopiero poprzez wytrwate, dynamiczne ¢wiczenie
krokow w rytmie muzyki i, co najwazniejsze, z innymi ludZmi na parkiecie. W ramach projektu proponuje
takie ¢wiczenie poprzez dwutorowe podejscie do zagadnienia. Podejscie teoretyczne, bedzie oparte o metode
kwantowo-chemiczng — dynamike molekularna Borna-Oppenheimer — ktérej zadaniem bedzie symulacja
drgan molekut wewnatrz krysztalu. W projekcie symulacje beda wykonywane dla szczegdlnej odmiany
materiatow wieloskladnikowych — kokrysztatéw. Uktady kokrystaliczne sktadajq sie z co najmniej dwdch
réznych czasteczek i/lub jonoéw. Ich wielorakie zastosowania w produkcji lekéw jak réwniez
wielofunkcyjnych materiatdbw, wynika z mozliwosci taczenia w kokrysztatach wlasnosci chemicznych i
fizycznych kokrystalizowanych skladnikéw. Proponowane symulacje, uzupelnione o analize oddziatywan
opartg o obliczenia DFT, pozwola poglebi¢ wiedze dotyczaca samo-organizacji uktadéw kokrystalicznych.
Dodatkowo, w drugiej, eksperymentalnej czeSci projektu, zostang zaprojektowane i otrzymane nowe polarne
i chiralne kokrysztaty. Ich uklady oddziatywan beda badane przy pomocy metod dyfrakcji rentgenowskiej
oraz spektroskopii.

Podsumowujac, zaproponowany projekt jest dedykowany poszerzeniu wiedzy na temat dynamiki
ukladéw oddziatywan w kokrysztatach. Co wiecej, planowane eksperymenty, pozwola na otrzymanie
nowych materiatléw kokrystalicznych o potencjalnych zastosowaniach w zaawansowanej optoelektronice.



