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Dwuwymiarowe szkielety metaloorganiczne stanowig klas¢ polimeréw koordynacyjnych,
konstruowanych z zastosowaniem proceséw samoorganizacji prostych czasteczek organicznych
i atoméw metalu na powierzchniach plaskich. Ze wzgledu na ich wtasciwosci, ktore mogag byc
modyfikowane w szerokim zakresie (chiralno$¢, porowatos¢, sklad itd.) oraz periodyczne
rozmieszczenie ligandow organicznych/atoméw metali, szkielety metaloorganiczne sg fascynujacymi
nanomaterialami o potencjalnym zastosowaniu w wielu dziedzinach nauki, takich jak: medycyna,
chemia czy farmacja. Konstruowanie struktur supramolekularnych o precyzyjnie zdefiniowanych
wiasciwosciach nie jest jednak tatwym zadaniem. Obecnie projektowanie nowych materialow,
stabilizowanych przez wigzania koordynacyjne opiera si¢ gldéwnie na metodzie prob i bledéw. Wynika
to z olbrzymiej roznorodnosci dostepnych ligandow organicznych/atoméw metalu, ktore potencjalnie
moga by¢ uzyte w tym celu. Ponadto, nawet niewielkie zmiany w strukturze ligandow organicznych
moga mie¢ znaczny wptyw na morfologie powstajacych polaczen metaloorganicznych. W zwiazku
z tym, trudno sobie wyobrazi¢ przyszly rozwo6j chemii supramolekularnej bez wsparcia
zaawansowanego modelowania komputerowego. Szczegdtowy opis teoretyczny duzych uktadow
molekularnych moze by¢ jednak czasochtonny, a nickiedy wrecz niemozliwy do przeprowadzenia.
Jednym z mozliwych rozwigzan jest zastosowanie uproszczonych modeli, w ktoérych badane
czasteczki sa mapowane na regularnej sieci (trdjkatnej, kwadratowej lub heksagonalnej), jako zbior
sztywnych, polaczonych segmentow z odpowiednio przypisanymi oddzialtywaniami o charakterze
kierunkowym. Do najpopularniejszych ligandow stosowanych, jako jednostki budulcowe
dwuwymiarowych struktur metaloorganicznych naleza polifenylowe czasteczki zbudowane
z podobnych jednostek (np. pierScieni fenylowych). Jako polaczenia pomigdzy nimi czgsto
wykorzystywane sa atomy metalu o niskich liczbach koordynacyjnych, takich jak: Ag(Il), Fe(IIl),
Cu(IV). W zwiazku z tym, w przypadku wielu potagczen metaloorganicznych (zaadsorbowanych na
ptaskich powierzchniach) mozliwe jest mapowanie ligandow/atoméw metalu na regularnych,
dwuwymiarowych sieciach, zbudowanych z regularnie roztozonych miejsc adsorpcyjnych. Modele
ziarniste moga byc¢ szczegodlnie skuteczne w polaczeniu z symulacjami komputerowymi Monte Carlo
(MCO).

Biorgc pod uwagg powyzsze rozwazania, jednym z celow proponowanych badan jest
weryfikacja hipotezy, ze symulacje MC w uktadach sieciowych moga stanowi¢ komplementarne
narzedzie wzglegdem badan eksperymentalnych nad zlozonymi architekturami molekularnymi.
W symulacjach MC trdjramienne czasteczki organiczne bedg modelowane w sposdb uproszczony,
lecz ich najwazniejsze wiasciwosci, takie jak ksztalt, rozmiar i sposob rozmieszczenia grup
funkcyjnych zostang zachowane. Ziarnista reprezentacja rzeczywistych struktur molekularnych
(zaadsorbowanych na powierzchniach ptaskich) pozwoli na zbadanie uktadow, sktadajacych si¢ nawet
z kilku tysiecy czasteczek w stosunkowo krotkim czasie. Otrzymane struktury supramolekularne
zostang sklasyfikowane na podstawie ich morfologii i sktadu. Zaproponowane podejscie teoretyczne
moze znaczaco zmniejszy¢ liczbg eksperymentow laboratoryjnych, ktore sa niezbedne w celu syntezy
struktur metaloorganicznych o precyzyjnie zdefiniowanych wtasciwos$ciach i topologii. Ponadto, nasze
badania z zastosowaniem symulacji komputerowych MC moga by¢ pomocne w projektowaniu
nowych ligandow organicznych, ktére znajda zastosowanie, jako elementy budulcowe nowych
szkieletdow metaloorganicznych o interesujacej strukturze i wtasciwosciach.



