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Tematem mojej pracy naukowej jest zaprojektowanie i otrzymanie nowych wielosktadnikowych
materiatlow optycznych opartych o zwigzki nalezace do grupy sulfonamidéw Kkorzystajac z metod
krystalografii kwantowej.

Materiaty optyczne ciesza si¢ ogromnym zainteresowaniem ze wzgledu na szereg potencjalnych
zastosowan w optoelektronice oraz telekomunikacji. Obecnie otrzymanie nowych faz krystalicznych
o pozadanych wlasnosciach optycznych stanowi wyzwanie dla naukowcow zajmujacych si¢ inzynieria
krystaliczng. Najwickszym problemem jest wytworzenie fazy krystalicznej o odpowiedniej symetrii.
Przyktadowo obecno$¢ srodka inwersji w strukturze krystalicznej powoduje zerowanie si¢ nieliniowych
efektow drugiego rzedu dla takiego materialu. Ponadto, w celu uzyskania duzych warto$ci wilasnosci
optycznych projektowany material musi zawiera¢ czgsteczki o znacznym momencie dipolowym. Niestety
bardzo czgsto duzy moment dipolowy wymusza anty-rownolegla orientacj¢ czasteczek w strukturze
krystalicznej nierzadko prowadzac do wytworzenia $rodka symetrii. Rozwigzaniem pozwalajacym na
jednoczesng kontrole symetrii i wlasnosci blokow budulcowych materialow jest zaprojektowanie faz
krystalicznych zawierajacych kilka komponentoéw. Jedna z czasteczek posiada duzy moment dipolowy a druga
gwarantuje niecentrosymetryczne upakowanie czasteczek w sieci krystaliczne;.

W swojej pracy jako startowe komponenty nowych wielosktadnikowych materialéw optycznych
wykorzystuje sulfonamidy. Czasteczki te zostaly wybrane jako pozyteczne komponenty ze wzgledu na tatwa
dostepnos¢ a takze duzg ilo$¢ informacji krystalograficznych przydatnych przy projektowaniu materialow.
Ponadto znane sa przyklady sulfonamidow o duzym momencie dipolowym. Do zaprojektowania nowego
materialtu o pozadanych wlasnosciach optycznych korzystam z metod krystalografii kwantowej.
Przeprowadzane analizy pozwalaja na jakoSciowa i ilosciowa ocene oddzialywan miedzyczasteczkowych
obserwowanych w krysztatach. Dzieki zrozumieniu ich wplywu na upakowanie czasteczek w trojwymiarowe;j
strukturze oraz korzystajac z transferowalnosci motywoéw wigzan pomiedzy strukturami krystalicznymi
mozliwe jest otrzymanie nowych materiatéw o lepszych wiasnosciach optycznych niz znane do tej pory.

Realizacja prezentowanego tematu sktada si¢ z kilku etapow: 1) projektowanie i otrzymanie
materiatdbw korzystajac ze znanych technik ko-krystalizacji, 2) wyznaczenie struktur krystalicznych
uzyskanych materiatow, 3) otrzymanie rozktadéw gestosci elektronowej za pomocg pomiaréw dyfrakcyjnych
promieni rentgenowskich oraz obliczen teoretycznych i analiza topologiczna uzyskanych wynikow,
4) pomiary eksperymentalne i badania teoretyczne liniowych (wspotczynniki zatamania §wiatta, dwojtomnosé
liniowa) oraz nieliniowych (wydajno$¢ generowania drugiej harmonicznej) wiasno$ci optycznych
otrzymanych faz krystalicznych. Koncowym etapem jest zebranie wynikéw na temat wystgpujacych
oddziatywan migdzyczasteczkowych i wielkosci whasciwosci optycznych i ich anizotropii w celu wyznaczenia
zaleznosci struktura-wlasnosé.

Badania przeprowadzone w trakcie projektu przyczynia si¢ do poszerzenia wiedzy na temat
charakterystycznych wigzan miedzyczasteczkowych obecnych w materiatach zawierajacych sulfonamidy,
efektywnego projektowania materiatow funkcjonalnych, a informacje uzyskane na temat korelacji struktury
krystalicznej z wlasnosciami fizycznymi bede kluczowe dla projektowania nowych materiatow
funkcjonalnych.



