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Modulowe projektowanie ukladow zlozonych kokrysztalow do zastosowan w optoelektronice,
sterowane metodami krystalografii kwantowej (MolQCMat)

Krysztaly posiadajg wiele fascynujacych wlasciwosci fizycznych, ale ich ekspresja zalezy w duzej
mierze od starannego doboru blokow budulcowych i ich rozmieszczenia w krysztale, czyli symetrii.
Rozumiegjac ten fundamentalny aspekt, mozemy obserwowaé unikalne efekty w krysztalach. Na
przyktad, materialy polarne moga wykazywac zjawiska optyczne, takie jak generacja drugiej
harmonicznej (SHG), efekt Pockelsa, a takze wlasciwosci piezoelektryczne, piroelektryczne i
ferroiczne. Jednak sama symetria nie moze determinowaé wielkosci efektow fizycznych. Co ciekawe,
czasteczki o znacznych momentach dipolowych moga agregowac si¢, tworzac struktury
centrosymetryczne, niwelujac tym samym efekty zwiazane z polarno$cia materialu. Podobnie,
agregacja czasteczek moze wplywac na fluorescencje i wlasciwosci absorpcyjne. Na przyktad, wiele
barwnikow fluorescencyjnych wykazuje intensywng emisje¢ w roztworze, natomiast w stanie statym z
powodu niekorzystnej orientacji blokéw budulcowych krysztatu obserwujemy wygaszanie
fluorescencji. Ostatnie lata przyniosty znaczacy postep w projektowaniu materialéw funkcjonalnych,
glownie dzigki rozwojowi narzgdzi krystalografii kwantowej, ktore pozwalajg nam przewidywac i
kontrolowa¢ oddziatywania miedzy czgsteczkami. W tym projekcie proponujemy innowacyjne
podejscie wykorzystujgce zdefiniowang od nowa metode odwrotnej inzynierii krystalicznej (reverse
crystal engineering), wspierang przez krystalografie kwantowa, w celu poprawy wlasciwosci
materiatow. Nasza metoda uwzglednia podziat struktur krystalicznych na podsekcje lub moduty, ktore
mozna modyfikowaé, usuwaé lub wymienia¢. Kluczowe znaczenie dla projektowania inteligentnych
urzadzen ma zrozumienie, w jaki sposob moduly te oddziatluja ze sobg. Kazdy modut moze by¢ zrodiem
odrebnej "wlasciwosci" (fluoro-, chromo- lub NLO-fory, chromogeny, czasteczki chiralne), ktorg mozna
wzmocnié¢/wykorzysta¢, wymuszajac odpowiednie rozmieszczenie blokow budulcowych w strukturze
krystalicznej. Moduty mogg obejmowa¢ zaréwno sktadniki molekularne, jak i wigksze agregaty, istotne
dla okre$lonych wlasciwosSci, potaczone poprzez kierunkowe oddziatywania. Wykorzystujac podejscie
modulowe, zamierzamy zaprojektowa¢ nowe dwu- i trdjsktadnikowe kokrysztaly odpowiednie do
zastosowan optoelektronicznych, w tym jako sensory, modulatory i pamigci optyczne. Materialy
organiczne odgrywajg istotng rol¢ w réznych nowoczesnych technologiach, takich jak OLED, OLET
organicznych fotodetektorach, w laserowej diagnostyce medycznej i telekomunikacji. Wcigz jednak
istnieje potrzeba poprawy ich stabilno$§ci w celu zapewnienia dlugiej zywotnos$ci urzadzen oraz
zwigkszenia ich wydajno$ci. Nasz projekt skupi si¢ na dwéch rodzajach materialow o
dziedziczonych wlasciwosciach, ktére mozna modulowaé w strukturze krystalicznej. W pierwszej
kolejnosci bedziemy otrzymywac NLO-fory, czasteczki o duzej hiperpolaryzowalnos$ci, w potaczeniu z
komponentami promujacymi tworzenie niecentrosymetrycznych struktur krystalicznych. Ta kombinacja
pozwala nam wzmocni¢ liniowe i nieliniowe wlasciwosci optyczne, w tym dwéjlomnos¢ liniowq i
SHG. Nastepnie bedziemy bada¢ chromogeny lub fluorofory w polaczeniu z koformerami, ktore
indukuja efekty chromowe (umozliwiajac selektywne zmiany koloru materiatu na skutek bodzcow
zewnetrznych) lub zwiekszong wydajnos¢é kwantowa fluorescencji. Aby osiggna¢ sukces w syntezie
kokrysztatow funkcjonalnych nasze eksperymenty beda realizowane w oparciu rézne techniki
eksperymentalne i metody obliczeniowe. Szczegodlny nacisk potozymy na wykorzystanie najnowszych
osiggnie¢ w dziedzinie inzynierii krystalicznej takich jak nowe techniki wspétkrystalizacji i
projektowanie krysztaléw in silico. To holistyczne podejscie zapewni wglad we wilasciwosci
powstatych materiatéw 1 umozliwi okreslenie korelacji ze struktura krystaliczng. Podej$cie modutowe
ma na celu zwigkszenie wiasciwosci elektrooptycznych badanych krysztatow, przesuwajac granice
mozliwych do zaobserwowania efektow fizycznych i otwierajac nowe mozliwosci zastosowan
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