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Molekularne zlote druty — otrzymywanie, polimorfizm i wlasciwo$ci fizykochemiczne

Przedmiotem badan jest grupa metaloorganicznych zwiazkéw zlota(l), w ktorych atomy cigzkiego metalu,
jakim jest ztoto, potaczone sa wiazaniami z czasteczkami organicznymi, jak na przyklad fosfiny alkinylo
ztota(l). Szczegdlng cecha badanych zwiazkow jest to, ze moga one tworzy¢ struktury krystaliczne, w
ktorych atomy zlota utozone sa w tancuchy — ,,ztote druty”, o réznym ksztalcie, oddzielone od siebie
zwigzkami organicznymi, patrz: ilustracja. W efekcie materiaty takie maja bardzo uzyteczne wtasnosci, np.
silna fluorescencjg i piezochromizm (zmiana koloru pod wptywem ci$nienia), wynikajace z oddziatywan
pomigdzy atomami zlota (sa to tzw. oddziatywania aurofilowe). Jednocze$nie ich wiasnosci sa znaczaco
rézne zar6wno od wlasciwosci metalicznego ztota lub nanoczastek czystego zlota jak i samych czasteczek
organicznych. Przyktadowo, mozna si¢ spodziewaé, ze w warunkach wysokiego ci$nienia beda one
zachowywac sig jak uktad jednowymiarowych (pot-)przewodnikoéw o jednoatomowej grubosci. Co wazne,
badane zwiazki wykazuja polimorfizm (wielopostaciowos¢) tworzonych krysztatdbw, co oznacza, ze ten sam
zwiazek moze formowaé, w zalezno$ci od warunkow krystalizacji, krysztaty o réznym sposobie upakowania
czasteczek (np. idealnie proste lub wygigte 'ztote druty'), a zatem i réznych wlasciwosciach fizycznych.

O znaczeniu zjawiska polimorfizmu przekonat si¢ dobitnie przemyst farmaceutyczny, cho¢by na przyktadzie
leku Ritonavir, ktory trzeba bylo wycofaé, ze wzgledu na obecnos$¢ nieprzewidzianej, nierozpuszczalnej
odmiany polimorficznej, nieaktywnej terapeutycznie. Odmiany polimorficzne zwiazkéw badanych w tym
projekcie moga znalezé zastosowania jako materialy do budowy sensorow oraz elementow
optoelektronicznych (np.: diod OLED). Jednak takze w tym obszarze mozliwo$¢ przemystowego
wykorzystania zaleze¢ bedzie od opanowania technik pozyskiwania konkretnych form krystalicznych,
zbadania ich stabilnosci, przemian i specyficznych wlasciwosci.

Pierwszym glownym celem projektu jest kontrolowane otrzymywanie nowych form krystalicznych
badanych zwiazkow, ustalenie fizycznych i chemicznych czynnikow wplywajacych na formowanie si¢
poszczegdlnych odmian oraz zbadanie ich stabilno$ci i przemian fazowych. Celem drugim jest zbadanie ich
wlasciwosci fizycznych z naciskiem na wlasciwosci optyczne i spektroskopowe i ocena ich potencjalnej
stosowalnosci.

W projekcie wykorzystane beda zaawansowane techniki badan struktury krysztalow metoda dyfrakcji
(rozpraszania) promieniowania Rentgena, w tym badania w warunkach wysokiego cisnienia, nawet do ok. 10
GPa czyli okoto stu tysiecy atmosfer, przy uzyciu kowadetek diamentowych oraz badania z uzyciem zrodet
synchrotronowych. Wykonane zostang takze badania wlasciwosci takich jak fluorescencja UV-VIS
($wiecenie materiatlow w zakresie widzialnym po o$wietleniu promieniami UV) i widma Ramana oraz
badania kalorymetryczne i przewodnictwa.

Do zrozumienia relacji pomigdzy struktura a witasciwosciami oraz interpretacji wynikow eksperymentoéw
postuza obliczenia teoretyczne, metodami DFT, tj. funkcjonatu gestosci, w warunkach periodycznych, ktore
dadza kwantowo-mechaniczny model struktury elektronowej w tym opis struktury pasmowej i energie
oddzialywan migdzyczasteczkowych.

Systematyczne poréwnywanie wilasciwosci fizykochemicznych kilku polimorfow tego samego zwiazku
zapewni wyjatkowa okazj¢ do okre$lenia wplywu upakowania czasteczek w krysztale na ich wtasciwosci
niezaleznie od wplywu konkretnych podstawnikéw chemicznych.



