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Teoretyczne projektowanie i przewidywanie struktury i wlasciwosci fosforescencyjnych materialow
krystalicznych z wigzaniami halogenowymi i eksperymentalna weryfikacja ich wlasciwosci.

Projektowanie nowych materialow jest statym procesem istotnie wptywajacym na postep technologiczny i
ekonomiczny ludzkosci. Liczy si¢ jednak nie tylko to, jakie materiaty opracujemy, ale takze jakimi metodami
to zrobi¢. Ogolnie rzecz biorgc, do tej pory nowe materiaty sa opracowywane w laboratoriach badawczych
poprzez tak zwane badania przesiewowe, w ktorych roézne zwigzki sg poddawane badaniom w réznych
warunkach eksperymentalnych, az do znalezienia materiatu spetniajacego pozadane wiasciwosci. To jest
zarowno kosztowne jak i dlugotrwale. Ostatnio jednak coraz wigcej uwagi poswieca si¢ metodom
teoretycznym, jako alternatywie dla tradycyjnych badan eksperymentalnych. Projektowanie teoretyczne ma
wiele zalet: uwalnia naukowcow od pracochtonnych prob eksperymentalnych i pozwala im skupié¢ si¢ na
bardziej kreatywnych zadaniach, zmniejsza koszty prowadzenia eksperymentdw, zuzycie energii i ilos¢
odpady chemicznych. Jednoczeénie badania teoretyczne pomagaja nie tylko przewidzieé, ale takze lepiej
zrozumie¢ wlasciwosci materiatow i mechanizmy ich dziatania. Wraz z postepem coraz doktadniejszych
metod symulacji teoretycznych, ktdrym towarzyszy wzrost dostgpnej mocy obliczeniowej, przejscie na
teoretyczne projektowanie materiatow jest bardzo pozadane i oczekiwane.

Badania w naszej grupie koncentrujg si¢ na opracowaniu howych zaawansowanych metod teoretycznych
uzytecznych w projektowania nowych materiatéw. W tym projekcie badamy wptyw tak zwanych wigzan
halogenowych na generowanie nowego rodzaju materiatoéw fluorescencyjnych. Wigzanie halogenowe jest
oddziatywaniem, KtOre taczy razem czasteczki zawierajace donory wigzania halogenowego (zazwyczaj
atomy jodu lub bromu) i atomy/grupy akceptorowe (tlen, azot, siarka, pierscienie aromatyczne). Umozliwia
to tworzenie krysztatow zawierajacych wiele roznych czgsteczek w bliskiej odleglosci, dzigki czemu
uzyskuje si¢ materialy o wlasciwosciach innych niz wlasciwos$ci poszczegdlnych sktadnikow
molekularnych analizowanych osobno. Jednym z bardzo ekscytujacych efektow umozliwianym przez
wigzanie halogenowe jest zdolnos¢ do indukowania tak zwanej emisji fosforescencyjnej czasteczek
organicznych. W przeciwienstwie do czgsciej wystepujacej fluorescencji, fosforescencja charakteryzuje sig
znacznie dluzszym czasem zycia (pomysl o zegarkach z tarczami Swiecacymi w ciemnosci) i mozliwymi
zmianami koloru emisji. Oczywiscie rzeczywiste zastosowania fosforescencji sa znacznie bardziej
zréznicowane, na przyktad biologiczne obrazowanie tkanek wewnetrznych, barwniki do wykrywania
odciskow palcow i nielegalnych substancji, a takze ochrona banknotéw przed fatszowaniem i wiele innych.

Celem tego projektu jest opracowanie metod obliczeniowych wyjasniajacych zdolno$¢ czasteczek do
tworzenia wigzania halogenowego w stanie statym, przewidywania w jaki sposob czgsteczki te ,,wolg”
uktada¢ sie¢ w struktury krystaliczne i wreszcie symulacja wlasciwosci optyczne powstatych materiatow.
Oznacza to, ze chcemy szacowaé¢ zdolno$¢ materiatow do wytwarzania emisji fosforescencyjnej i
przewidywa¢ ich kolor. Na kazdym etapie obliczen przeprowadzimy eksperymenty, aby zweryfikowaé
nasze prognozy i zmodyfikowa¢ metody obliczeniowe w razie potrzeby. Na koniec nauczymy si¢
przewidywac struktury i wlasciwosci optyczne krysztatow z wiagzanych halogenowym catkowicie
obliczeniowo, tak aby tylko struktury o interesujacych wlasciwosciach byly syntetyzowane
eksperymentalnie.



