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Wielosktadnikowe materiaty organiczne cieszg si¢ ogromnym zainteresowaniem w projektowaniu
materia 16w optycznych ze wzgledu na szereg potencjalnych zastosowan W optoelektronice a takze przy
przesylaniu i przechowywaniu danych. Organiczne uktady oferuja znacznie wyzsze wydajnosci i szybsza
odpowiedz na dziatanie bodzca zewnetrznego niz obecnie uzywane materialy nieorganiczne. Najwigkszym
problemem przy projektowaniu materialow funkcjonalnych jest otrzymanie fazy krystalicznej 0 odpowiedniej
symetrii. Przyktadowo zjawisko generowania drugiej harmonicznej (SHG), ktore sprowadza si¢ do
podwojenia czgsto$ci fali padajacej, obserwowane jest tylko dla materiatow o niecentrosymmetrycznej
strukturze. Ponadto, do uzyskania duzych warto$ci wtasnosci optycznych projektowany materiat musi by¢
zbudowany z czasteczek charakteryzujacych si¢ duza (hiper)polaryzowalnoscig, czyli zdolnoscig do tworzenia
dipoli elektrycznych w materiale pod wptywem zewngtrznego pola elektrycznego. Niestety bardzo czgsto
czasteczki z duza (hiper)polaryzowalno$cia orientuja si¢ antyrownolegle w strukturze krystalicznej, co
prowadzi do wytworzenia $rodka symetrii i zerowania si¢ niektorych efektow optycznych. Rozwigzaniem tego
problemu jest projektowanie materiatéw sktadajacych si¢ z kilku komponentow, ktorych wzajemna orientacja
w strukturze krystalicznej maksymalizuje pozadane efekty i zapobiega antyrownoleglemu ustawieniu si¢
dipoli.

Glownym celem niniejszego projektu badawczego jest zaprojektowanie i otrzymanie nowych
wielosktadnikowych materiatlow optycznych opartych o zwiazki nalezace do grupy sulfonamidéw oraz
kwaséw sulfonowych. Czasteczki zawierajace pochodng grupy sulfonylowej zostaly wybrane jako
warto$ciowe komponenty nowych materiatlow optycznych ze wzgledu na tatwa dostepno$¢ a takze duza ilos§¢
informacji przydatnych przy projektowaniu materialow. Znane sg réwniez czasteczki sulfonamidéw oraz
kwasow sulfonowych o duzych wartosciach (hiper)polaryzowalnosci. Do racjonalnego projektowania
materiatow wykorzystane zostang metody krystalografii kwantowej, ktore opieraja si¢ na badaniu faz
krystalicznych poprzez polaczenie informacji otrzymanych z analizy strukturalnej oraz mechaniki kwantowe;.
Wykonane badania pozwolg na jakosciows i ilo§ciowa oceng wigzan migdzyczasteczkowych obserwowanych
w krysztatach. Zrozumienie ich wplywu na wzajemna orientacj¢ czasteczek w przestrzeni umozliwi
otrzymanie nowych faz krystalicznych o wigkszych efektach niz dotychczasowo wykorzystywane materiaty.
W trakcie trwania projektu przebadane zostang wtasnosci optyczne liniowe (wspotczynniki zatamania $wiatla,
dwojtomnosé) jak i nieliniowe (wydajno$¢ generowania drugiej harmonicznej) otrzymanych materiatow.
Wielkos¢ obserwowanych efektéw zostanie skorelowana bezposrednio ze strukturg krystaliczng materiatow.

Realizacja zaprezentowanego projektu bedzie sktadata si¢ z nastepujgcych etapow: projektowanie
i otrzymanie nowych materiatow, wyznaczenie struktury krystalicznej przygotowanych faz krystalicznych,
a nastepnie charakterystyka wlasciwosci optycznych i analiza oddziatywan migdzyczasteczkowych w oparciu
0 metody kwantowej krystalografii wybranych materiatow. Koncowy etap projektu bedzie opiera¢ si¢ na
podsumowaniu zebranych informacji dotyczacych istniejacych wigzan niekowalencyjnych oraz ich wptywu
na organizacj¢ czasteczek w strukturze krystalicznej i wyznaczeniu zaleznosci struktura-wtasnos¢ fizyczna.

Otrzymane w trakcie projektu wyniki poszerza wiedz¢ dotyczaca racjonalnego projektowania
materiatow funkcjonalnych. Wyciagnigte wnioski na temat korelacji struktura-wtasnosé¢ fizyczna bgda miec
kluczowe znaczenie przy projektowaniu nowych materiatow o tatwo modyfikowalnych wtasnosciach.



