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Prowadzone badania

Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera Polskiej Akademii Nauk
jest jedyng instytucja naukowg w Polsce specjalizujaca si¢ w interdyscyplinarnych badaniach
z obszarow katalizy i fizykochemii powierzchni. Prace badawcze prowadzone przez naukowcow
zatrudnionych w Instytucie tacza w sobie nowoczesne narz¢dzia badawcze z zakresu chemii, fizyki,
biotechnologii, technologii chemicznej, inzynierii materiatowej, a takze mikrobiologii i medycyny.
W centrum zainteresowan naukowych kadry Instytutu lezy badanie molekularnych podstaw
procesow katalitycznych, a takze zjawisk zachodzacych na granicach fazowych gaz—ciato state,
gaz-ciecz i ciecz—ciato stale. W ostatnich latach w Instytucie bardzo intensywnie rozwijana jest
roéwniez tematyka biotechnologiczna, poswigcona polimerom biodegradowalnym, jak réwniez
szeroko rozumiana tematyka nanotechnologiczna skierowana na opracowanie nowych
nanomateriatow do zastosowan diagnostycznych i terapeutycznych. W Instytucie prowadzone s3
zardwno teoretyczne i1 do$wiadczalne badania podstawowe, ktore ptynnie lacza si¢ z badaniami
0 charakterze stosowanym. Dzigki wspolpracy z otoczeniem spoteczno-gospodarczym prace
badawcze prowadzone w Instytucie ukierunkowane sg na rozwigzywanie praktycznych, aktualnych
I waznych dla spoteczenstwa probleméow.

Kadra Instytutu to 125 pracownikow, w tym okoto 85 jest bezposrednio zaangazowanych
W prowadzenie prac badawczych. Ponadto, w badaniach uczestniczy kilkudziesigciu doktorantow. W
dzialalno$¢ badawcza Instytutu zaangazowanych jest takze okoto 20 doktorantéw. Rekrutacja
w IKiFP PAN prowadzona jest zgodnie z Otwartg, przejrzysta Politykg rekrutacji oparta na
merytoryce (OTM-R), wdrozong w ramach dziatan ,,HR Excellence in Research”. Logo HR
Excellence to prestizowe wyrdznienie Komisji Europejskiej przyznawane instytucjom, ktore
dostosowuja swoja polityke kadrowa do ,Karty i Kodeksu” UE. Poniewaz wszystkie rekrutacje
w IKiFP PAN prowadzone sa przy pomocy platformy EURAXESS w efekcie systematycznie wzrasta
liczba obcokrajowcoéw wsrdd kadry naukowe.

Statutowa dziatalno$¢ badawcza Instytutu obejmuje trzy podstawowe kierunki:

1. Materialy i procesy katalityczne dla zrownowazonego rozwoju
2. Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii migkkiej
3. Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury

Badania nad materiatami i procesami katalitycznymi koncentrujg si¢ na poszukiwaniu
innowacyjnych rozwigzan metodologicznych i rozwijaniu nowych, ,,inteligentnych” materiatow
0 dobrze zdefiniowanej strukturze, morfologii i sktadzie oraz wtasciwosciach dostosowanych
do konkretnych reakcji katalitycznych w kluczowych dla gospodarki i ochrony $rodowiska
naturalnego procesach przemystowych. Badane materialy obejmujg nowe typy struktur tlenkowych,
nanodyspersyjne katalizatory metaliczne oraz nowe mikro- i mezoporowate nieorganiczne ciata state,
gltownie na bazie zeolitu. Praca ukierunkowana jest na zastosowanie w przetwarzaniu Procesy
katalityczne bedace przedmiotem badan, reakcje selektywnego utleniania weglowodorow,
selektywnego uwodornienia surowca bioodpadowego oraz aktywacji matych czasteczek, wpisujg si¢
w nurt ,,zielonej chemii” i s3 optymalizowane pod katem obnizenia energochtonnosci i eliminacji lub
ograniczenia ilosci niepozadanych produktow ubocznych. Bardzo preznie rozwijajacym si¢
kierunkiem badan sg eksperymentalne i teoretyczne prace dotyczace proceséw Kkatalitycznego
dziatania enzyméw 1 ich zastosowania w formie izolowanych biatek badz mikroorganizméw do



produkcji zwigzkéw chemicznych o wysokiej wartosci. Synergiczne uzycie metod teoretycznych
| eksperymentalnych pozwala opisa¢ mechanizmy Kkatalitycznego dziatania badanych ukladoéw
na poziomie molekularnym i opracowywacé uzyteczne bio-Katalizatory o wysokim potencjale
wdrozeniowym. Przyktadem jednego ze strategicznych projektow realizowanych w Instytucie jest
prototyp biorafinerii, ktory, wykorzystujac proces fermentacji przy udziale odpowiednio dobranych
mikroorganizmow, prowadzi do produkcji bioplastikow o bardzo wysokim potencjale aplikacyjnym.
Ponadto biodegradowalne biopolimery badane sa pod katem ich wykorzystywania jako zrodto
optycznie czystych zwigzkéw chemicznych. W badaniach teoretycznych, pozwalajacych lepiej
zrozumie¢ wyniki eksperymentalne i zaplanowa¢ nowe $ciezki badawcze, stosuje si¢ potaczenie
metod mechaniki 1 dynamiki molekularnej oraz chemii kwantowej jako narzedzi okreslania
I charakteryzowania czynnikow strukturalnych i elektronowych majacych wptyw na ukierunkowanie
1 selektywno$¢ procesow chemicznych lezacych u podstaw badanych procesow katalitycznych.
Modelowanie prowadzi si¢ zaréwno dla modeli klasterowych katalizatorow heterogenicznych
I enzymow, jak rowniez dla periodycznych modeli ciata stalego czy wielkoskalowych modeli
biatkowych (techniki QM:MM i QM:MM MD).

Jednym z gléwnych celéw prac badawczych prowadzonych w Instytucie w zakresie
fizykochemii powierzchni uktadéw zdyspergowanych jest opis zjawiska adsorpcji oraz wyjasnienie
mechanizmu tworzenia i stabilnosci uktadéow zdyspergowanych (pian, emulsji, zawiesin), a takze
nanoczastek i czastek koloidalnych, w celu okreslania mechanizmoéw ich wzajemnych oddziatywan.
Badania w tej tematyce prowadzone sg z wykorzystaniem zaréwno technik eksperymentalnych
(pomiary kinetyki adsorpcji lub dynamiki przeptywu czastek koloidalnych) jak i teoretycznych
(symulacje procesu adsorpcji, struktury i wtasciwosci warstw adsorpcyjnych, gtéwnie z przy uzyciu
nowoczesnych narzedzi obliczeniowych angazujacych metody dynamiki molekularnej). Drugi wazny
| preznie rozwijany dziat badan z tego obszaru dotyczy procesow mikroenkapsulacji i zwickszania
biokompatybilnosci materiatow, ktore mogg znalez¢ zastosowania w nowoczesnych metodach
diagnostycznych i terapeutycznych, jak rowniez jako glowny sktadnik nowoczesnych powtok
antykorozyjnych. Waznym aspektem jest réwniez intensywny rozwoéj badan biologicznych
oceniajacych potencjat biobodjczy 1 cytotoksyczny otrzymywanych w Instytucie materiatow, ktore
moga znalez¢ zastosowania w zwalczaniu mikroorganizmow lub komorek rakowych.

Rezultatami prowadzonych badan sa osiggnig¢cia aplikacyjne obejmujace opracowanie
nowych katalizatoréw, rozw6j narzedzi do symulacji molekularnych, wytwarzanie innowacyjnych
materiatdéw biomedycznych, opracowywanie nowych biotechnologicznych metod syntezy lekow oraz
zabezpieczen antykorozyjnych powierzchni ciat statych. W zakresie badan podstawowych gléwnymi
osiggnieciami Instytutu w roku 2023 byto m.in. opracowanie efektywnego materiatu elektrolitowego
do ogniw paliwowych o obnizonej temperaturze pracy, poprzez domieszkowanie istniejacego
elektrolitu atomami niklu. Opracowano nowa efektywna metodologie wytwarzania drukowanych
powtlok na bazie Ni-Ag NPs poprzez zastosowanie procesu spiekania w niskiej temperaturze, w celu
uniknigcia destrukcji wrazliwych temperaturowo podtozy, przy jednoczesnym wykorzystaniu tuszy
0 niskiej cenie. Badania wpisywaly si¢ w trend rosngcego zainteresowania produkcja sciezek
przewodzacych do tzw. ,elastycznej” drukowanej elektroniki z zastosowaniem tuszOw na bazie
nanoczastek (NPs) metali. W zakresie badan o charakterze aplikacyjnym nalezy wymieni¢ dalsze
udoskonalenia zintegrowanej platformy dla europejskiej infrastruktury badawczej w nauce
0 dziedzictwie kulturowym HERIe, w ktorej zaimplementowano kolejny modut na podstawie
opracowanego kompleksowego i efektywnego modelu osiadania czastek pylu na powierzchniach
wewnetrznych w zabytkowych budynkach, biorac pod uwage réznorodne mechanizmy osadzania
| wlasciwo$ci powierzchni. Wykazano, ze istniejgce przekonanie o mozliwosci znacznego
ograniczenia depozycji czastek pytu poprzez ogrzanie powierzchni nie jest prawdziwe dla typowych
powierzchni architektonicznych. Model pogl¢bia wiedze na temat jednego z kluczowych zagrozen
srodowiskowych dla wnetrz zabytkowych i cennego wyposazenia wngtrz, dostarczajac istotnych



wskazowek dla konserwatorow izarzadcoOw obiektow zainteresowanych oceng i tagodzeniem
zagrozen dla roznych typow wnetrz zabytkowych.

Ksztalcenie

W roku 2023 zakonczyly si¢ utworzone w 2017 roku, Srodowiskowe Studia Doktoranckie
prowadzone konsorcjum ztozone z pigciu jednostek naukowych: koordynatorem projektu byt Instytut
Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, partnerami zas: Instytut Farmakologii
im. Jerzego Maja PAN, Instytut Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego PAN, Wydziat
Chemii UJ i Wydziat Lekarski UJ CM. Srodowiskowe Studia Doktoranckie InterDokMed
HInterdyscyplinarno$¢ dla medycyny innowacyjnej” finansowane byty ze $rodkéow Programu
Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwoj (POWER). Tematyka realizowanych w rozpraw
doktorskich, wpisywala si¢ tematyke zagadnien kluczowych dla gospodarki i spoleczenstwa,
wspierajagcych innowacyjnos¢ kraju 1izapewniajagcych mozliwos¢ transferu/komercjalizacji
rezultatéw studiow doktoranckich. Tematy realizowane na styku nauk S$cistych i medycznych
skupiaty si¢ na poszukiwaniu nowych materialbw do zastosowan medycznych badz
farmakologicznych, badaniach mechanizméw dziatania juz istniejacych lekow przy zastosowaniu
nowoczesnych technik fizykochemicznych stosowanych w naukach $cistych, poznanie potencjalnych
molekularnych mechanizméw dzialania biatek w procesach chorobowych. Podstawa tych prac byly
wzajemnie si¢ uzupetniajace badania modelowe jak i badania na zwierzgtach doswiadczalnych
I W oparciu o materiat kliniczny, pobrany od pacjentow.

Finalnie 44 osoby obronily rozpraw¢ doktorska i uzyskaly stopien doktora w tym 18
interdyscyplinarnych rozpraw doktorskich zostato wyr6znionych. W ramach projektu powstato 275
publikacji, 14 rozdziatdow w ksiazkach, 39 popularnonaukowych i publikacji pokonferencyjnych.
Doktoranci byli wspdtautorami 240 komunikatéw konferencyjnych i 372 plakatow.

Z dniem 31 pazdziernika 2023 roku zakonczono roéwniez realizacje projektu FCB
finansowanego ze $rodkow Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwd; (POWER)
Srodowiskowe Studia Doktoranckie FCB ,Fizyczne, chemiczne i biofizyczne podstawy
nowoczesnych technologii i inzynierii materiatowej”. Interdyscyplinarne studia doktoranckie byty
koordynowane przez Wydzial Fizyki i Informatyki Stosowanej (WFilS) Akademii Gorniczo-
Hutniczej (AGH) z udziatem partnerskim 4 instytucji: Wydziatu Inzynierii Materiatowej i Ceramiki
(WIMiC) AGH, Wydzialu Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego (WCh UJ), Instytutu Fizyki
Jadrowej (IFJ) im. Henryka Niewodniczanskiego PAN oraz Instytutu Katalizy i Fizykochemii
Powierzchni (IKiFP) im. Jerzego Habera PAN w Krakowie.

Studia doktoranckie FCB posiadaty interdyscyplinarny charakter. Doktoranci reprezentowali
jednostki prowadzace badania w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w tym w dyscyplinach
takich jak nauki chemiczne, fizyczne oraz w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych
w dyscyplinach takich jak inzynieria materiatowa oraz inzynieria chemiczna. W ramach projektu 72
doktorantow ukonczyto studia FCB, zrealizowano 62 rozprawy doktorskie, w tym liczba rozpraw
doktorskich z dwoma promotorami wyniosta 40. Dorobek naukowy trzech doktorantek FCB z IKiFP
PAN, obejmuje: 19 publikacji, 2 polskie zgloszenia patentowe, 1 miedzynarodowe zgloszenie
patentowe, 30 wystapien ustnych i 21 posteréw.

W 2023 roku Instytut ksztalcit doktorantow réwniez w ramach szkoly doktorskiej —
Krakowskiej Interdyscyplinarnej Szkoty Doktorskiej (KISD) we wspotpracy z Instytutem Fizyki
Jadrowej PAN, Instytutem Farmakologii PAN, Instytutem Metalurgii 1 Inzynierii Materiatowej PAN,
Akademig Gorniczo-Hutnicza, Instytutem Gospodarki Surowcami Mineralnymi i Energia PAN,
Instytutem Gospodarki Surowcami Mineralnymi i Energig PAN, oraz w ramach szkoty doktorskiej —
Szkota Doktorska Nauk Scistych i Przyrodniczych we wspétpracy z Uniwersytetem Marii Curie-
Sktodowskiej w Lublinie, Instytutem Agrofizyki im. Bohdana Dobrzanskiego PAN, Instytutem



Uprawy Nawozenia i Gleboznawstwa - Panstwowym Instytutem Badawczym 1 Akademig Gérniczo-
Hutniczg im. Stanistawa Staszica w Krakowie.

Instytut uczestniczy w europejskim programie wymiany naukowej studentéw i pracownikéw
naukowych Erasmus plus oraz w programie wpierania wymiany akademickiej PROM finansowanym
przez Narodowa Agencj¢ Wymiany Akademickie;j.

W 2023 roku pracownicy Instytutu opiekowali si¢ i przekazywali swoja wiedz¢ ponad 60
osobom, ktdre odbylo praktyki studenckie i staze w Instytucie.

Wspolpraca krajowa i migdzynarodowa

Miarg wysokiej miedzynarodowej pozycji Instytutu sa wspdlne publikacje, wystapienia
konferencyjne, wymiana naukowa, naszych pracownikéw i1 gosci zagranicznych, z instytucjami
zewnetrznymi.

Instytut intensyfikuje wykorzystanie swojej infrastruktury badawczej organizujac wspolne
laboratoria z szeregiem osrodkow badawczych: Centrum Badania Powierzchni i Nanostruktur,
Laboratorium Elektrochemii i Fizykochemii Powierzchni, Interdyscyplinarne Centrum Nauk
Fizycznych, Chemicznych i Medycznych (ICNFCM), Narodowe Laboratorium Badania
Powierzchni, Krajowe Centrum Nanostruktur Magnetycznych do Zastosowan w Elektronice
Spinowej SPINLAB oraz Miedzyinstytutowe Laboratorium Katalizy i Biotechnologii
Enzymatycznej MLKBE, Narodowe Centrum Promieniowania Synchrotronowego ,,Solaris”,
Wspolne Laboratorium zaawansowanej spektroskopii elektronowej (z PREVAC).

Instytut prowadzi szeroka wspotprace miedzynarodowg. Dzialania te obejmujg liczne
dwustronne programy wspotpracy migdzynarodowej, projekty badawcze kolejnych Programow
Ramowych Komisji Europejskiej, a takze Programow Operacyjnych: Innowacyjna Gospodarka
| Kapitat Ludzki, wspotfinansowanych przez Komisj¢ Europejska. W Instytucie realizowane sa
obecnie cztery projekty fundowane przez Europejska Rade ds. Innowacji: IPERION HS Integrating
Platforms for the European Research Infrastructure on Heritage Science, nanoPalnt: Dynamics of
dense nanosuspensions: a pathway to novel functional materials, NewCat: Teaching Lytic
Polysaccharide Monooxygenases to do Cytochrome P450 Catalysis i GoGreen: Green Strategies to
Conserve the Past and Preserve the Future of Cultural Heritage.

Instytut szczyci si¢ wieloletnig tradycja w organizowaniu i koordynowaniu badan w zakresie
katalizy 1 fizykochemii powierzchni w Polsce. Od ponad pig¢cdziesigciu lat organizuje coroczne
Ogolnopolskie Kolokwia Katalityczne, ktore ciesza si¢ wielka popularno$cia w srodowisku
naukowym. Pracownicy Instytutu aktywnie angazuja si¢ w organizacje i wspotorganizacje krajowych
1 miedzynarodowych konferencji oraz spotkan roboczych W roku 2023 uczestniczyli w organizacji
15" European Congress of Catalysis - EuropaCat-15 ,,A Pilar for Modern Chemistry” 27.08-
01.09.2023, Prague, Czechia

O miedzynarodowej pozycji Instytutu $wiadcza prestizowe funkcje pelnione przez
pracownikow IKiFP PAN: wiceprezes EFCATS (European Federation of Catalysis Societies);
cztonkostwo w Radzie Dyrektoréw ERIC (European Colloid and Interface Society); prezydentura w
ECIS (European Colloid and Interface Society); redakcja “Advance in Colloids and Interface
Science”, “Current Opinion in Colloid and Interface Science”; “Colloids and Surfaces A”,
“Physicochemical Problems of Mineral Processes”; czlonkowstwo w scientific advisory board
“Journal of Colloid Interface Science”, “Catalysis Letters”, “Topics in Catalysis”, ‘Surface
Innovations” i “Innovations & Impact”.



Popularyzacja nauki

JesteSmy przekonani, ze upowszechnianie informacji o badaniach naukowych wsrod
spoteczenstwa ma wielkie znaczenie w budowaniu spolecznej aprobaty dla inwestycji dokonywanych
w sferze nauki.

Kazdego roku Instytut organizuje (z niewielkg przerwa zwigzang z pandemia COVID-19) Dni
Otwarte, podczas ktérych goscie moga wystucha¢ wyktadow popularnonaukowych, uczestniczy¢
w ciekawych eksperymentach i zaznajomi¢ si¢ z profilem badawczym jednostki. Dni Otwarte
skierowane s3 przede wszystkim do ucznidéw szkot podstawowych 1ponadpodstawowych.
W ubieglym roku Dzien Otwarty odbyt si¢ 29 wrzesnia 2023 r. podczas ktorego wygloszono
5 wyktadéw, zaprezentowano 12 doswiadczen tematycznych ioprowadzano po nowo otwartym
Laboratorium  Rozwoju Bioprocesow do  wytwarzania zaawansowanych materialow
kompozytowych. Tego dnia odwiedzito Instytut okoto 550 0sob m.in. ze 6 szkot podstawowych i 4
licedw.

Pracownicy Instytutu biorg rowniez czynny udzial w przedsigwzigciach organizowanych przez
Klaster Life-Science takich jak Life Science Open Space czy Dzien Otwarty Klastra Life-Science,
a w dniach, 3-5 czerwca 2023 r., czynny udziat w Kongresie "Nauka dla Spoteczenstwa", ktory odbyt
si¢ w Warszawie.

Pracownicy Instytutu regularnie promuja badania naukowe w ramach szkolen dla polskich
muzealnikdw organizowanych przez Narodowy Instytut Muzealnictwa i Ochrony Zbiorow.

Ponadto od 2015 roku Instytut organizuje coroczny konkurs o Nagrode¢ im Jerzego Habera na
najlepsza prace magisterkg dotyczacg zagadnien katalizy a od roku 2022 konkurs o Nagrode im.
Andrzeja Pomianowskiego za najlepsza prace magisterska dotyczaca zagadnien fizykochemii
powierzchni i zjawisk migdzyfazowych.

Aby by¢ zauwazalnym w spoteczenstwie, Instytut od kilku lat aktywnie dziala w mediach
spotecznosciowych. Wizerunek Instytutu kreowany jest w serwisie Likedin oraz na Facebooku.
Swoje konta posiadaja takze doktoranci prowadzacy badania w Instytucie. Za pomoca mediow
spotecznosciowych Instytut dostarcza naj§wiezsze informacje 1 aktualno$ci oraz informuje opini¢
publiczng o ofercie 1 najnowszych osiagnigciach.



ZADANIA BADAWCZE REALIZOWANE W ROKU 2023

DZIALALNOSC STATUTOWA INSTYTUTU

Materialy i procesy katalityczne dla zrownowazonego rozwoju 23
1. Badania do$wiadczalne i obliczeniowe nad wybranymi enzymami o potencjale
aplikacyjnym 25
2. Biopolimery bakteryjne jako zroédto hydroksykwaséw do zastosowania jako komponenty typu
HBD do wytwarzania cieczy glteboko eutektycznych (DES). 26
3. Nowe perokso- oraz poliokso- zwiazki Mo(VI), W(VI) i V(V). Synteza, badania
strukturalne i zastosowania w procesach utleniania 27
4. Badania efektow strukturalnych i wptywu charakteru nos$nika na aktywnos$¢ bimetalicznych
katalizatorow miedziowo-niklowych 28
Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii mi¢kkiej 29
5. Mechanizmy i kinetyka immobilizacji biatek na powierzchniach ciato state/elektrolit:
Okreslenie mechanizmu tworzenia koron czasteczek albuminy ludzkiej na powierzchni
no$nikow polimerowych oraz krzemionkowych” - kontynuacja 31
6. Fluorescencyjne monowarstwy nanoklastrow metali o kontrolowanej strukturze oraz
wlasciwosciach elektrokinetycznych otrzymywane na powierzchniach no$nikéw
koloidalnych 32
7. Wiasciwosci fizykochemiczne i mechaniczne uktadow ,,bio” 33
8. Wiasciwosci strukturalne, elektronowe i magnetyczne nanostruktur badane technikami
mikroskopowymi i spektroskopowymi w warunkach ultra wysokiej prozni 34
9. Wspomagane komputerowo projektowanie nanoczastek hybrydowych do zastosowan
W teranostyce nowotworowej 35
10. Okreslenie mechanizmoéw syntezy, struktury 1 wlasciwosci transportowych wielowarstw
czastek koloidalnych na powierzchniach statych 36
11. Teranostyczne nanoczastki substancji przeciwnowotworowych 37
12. Kinetyka wyciekania filméw cieklych w warunkach dynamicznych — eksperyment
I modelowanie teoretyczne 38
13. Naturalne i modyfikowane polisacharydy jako stabilizatory filméw powierzchniowych, pian
i emulsji 39
14. Nowe materialy elektrolitowe do ogniw paliwowych elektrolitem ze stalego tlenku
0 obnizonej temperaturze pracy 40
15. Wplyw silnego odksztatcenia Mg na wlasciwosci warstw fosforanowych 41
16. Molekularne aspekty stabilno$ci konformacyjnej biatek w konteks$cie tworzenia
superstruktur amyloidowych 42
Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury 43

17. Tlosciowa ocena zagrozenia obiektow zabytkowych przez warunki srodowiska w ich

otoczeniu 45
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Grant Rozwojowy 47

18. Zeolity o strukturze fojazytu zawierajace miedz jako modyfikatory materiatow
wybuchowych opartych na ANFO 49

Projekty badawcze NCN ,,Sonata Bis” o1

1. Synergistyczne efekty mieszanych roztworow bit-surfaktantow w stabilnosci filmow ciektych
w warunkach dynamicznych- badania podstawowe o potencjale aplikacyjnym we flotacyjnym

procesie separacji 53
2. Topologia spotyka magnetyzm: zwigzki na bazie Sn dla sterowanych magnetyzacja przejs¢
topologicznych (TopoTin) 54
Projekty badawcze NCN ,,Sonata” 55
1. Od pojedynczej czasteczki do inteligentnego materiatu - zrozumienie tworzenia si¢
I wlasciwosci kompleksow polipeptydow 57
2. Udoskonalenie przewodnictwa drukowanych $ciezek poprzez optymalizacj¢ procesu syntezy
oraz wlasciwosci fizykochemicznych nanoczastek metali 58
3. Nanohybrydowe uktady zawierajace tlenek grafenu oraz nanoczastki jako funkcjonalne
komponenty dla nowego typu biosensorow 59
Projekty badawcze NCN ,,Opus” 61

1. Nowe biomateriaty zawierajace polisacharydy jako efektywna platforma do adsorpcji
I uwalniania czynnikow wzrostu fibroblastow: zastosowania w diagnostyce i w leczeniu

chorob cywilizacyjnych 63
2. Nowe kompozyty smektytow z nanoczastkami TiO2 otrzymanymi metoda odwrdconej

mikroemulsji do zastosowan fotokatalitycznych 64
3. Gruboziarniste modelowanie weglowodanow 65

4. Funkcjonalne warstwy 1 nanostruktury otrzymywane przy pomocy epitaksji z wigzek
molekularnych wspomaganej zewngtrznymi czynnikami 66

5. Teranostyczne nanonos$niki nowej generacji dla detekcji, diagnostyki i neuroprotekcyjnego
leczenia niedokrwiennych uszkodzen mézgu 67

6. Opracowanie podstaw szybkiej i taniej fizykochemicznej metody detekcji zanieczyszczen
wody, opartej na monitorowaniu dynamicznych wlasciwosci powierzchni migdzyfazowe;j

ciecz/gaz 68
7. Stany wzbudzone pod szklem powickszajacym -adaptacja metod opartych na analizie

gestosci do badania molekularnych elektronowych stanéw wzbudzonych 69
8. Struktura i Funkcja Korony Biatkowej na Powierzchni Nanoczastek 70
9. Nowa generacja surfaktantow wielotadunkowych o dedykowanej funkcjonalnosci 71

10. Mechanizmy cyklizacji zwiazkdéw czynnych biologicznie katalizowane przez enzymy
zalezne od zelaza 72

11. Biodegradowalne, biokompatybilne i interaktywne surfaktanty - jako ekologicznie
bezpieczna alternatywa dla syntetycznych zwigzkéw w procesach wytwarzania pian i emulsji
do zastosowan kosmetycznych, medycznych i przemystowych 73

12. Od pojedynczych molekut do granulek stresowych — zrozumienie mechanizmow separacji
faz biatek zwigzanych ze stwardnieniem zanikowym bocznym 74
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13. Badania nad kooperacja joné6w metali w dwuatomowych centrach ztozonych z jonow

metali przejsciowych 75
14. Strategie prewencji konserwatorskiej dla obiektow z poli(chlorku winylu) 76
Projekty badawcze NCN ,,Sonatina” 77
1. Multifunkcjonalne kompozytowe powtoki chitozanowe dla biodegradowalnych stopéw Mg 79
Projekty badawcze NCN ,,Preludium Bis” 81
1. Wptyw funkcjonalizacji powierzchni nanoczastek metali 1 tlenkéw metali polifenolami
niskoczgsteczkowymi na ich aktywnos$¢ w procesach fibrylizacji biatek 83
Projekty badawcze NCN ,,Preludium” 85
1. Wolframowa oksydoreduktaza aldehydu z Aromatoleum aromaticum — badania mechanizmu
reakcji katalitycznej 87
2. Analiza wplywu wybranych czynnikéw na zmiany struktury a-synukleiny 88

3. Opracowanie racjonalnych wytycznych srodowiskowych na potrzeby krotko-trwalych
wydarzen religijnych, kulturalnych i komercyjnych w budynkach zabytkowych 89

4. Synergistyczne uktady spieniajace oparte na modyfikowanych powierzchniowo
nanoczgstkach magnetycznych i biodegradowalnych surfaktantach aminokwasowych

w kontrolowanej destabilizacji pian rzeczywistych w polu magnetycznym 90
Projekty badawcze NCN ,,Beethoven Life” 91
1. Struktura 1 funkcja enzymoéw glicynowo-rodnikowych katalizujacych addycje do fumaranu:

biochemia, modelowanie i zastosowanie 93
Projekty badawcze NCN ,,Solar-Driven Chemistry” 95
1. SolarMethaChem: Procesy wywotane $wiattem stonecznym dla fotochemicznej konwersji
metanu 97
Projekty badawcze NCN ,,GRIEG” 99
1. Craquelure — Model obrazow ze spekaniami wspierajacy ustalenie racjonalnych wytycznych
srodowiskowych w muzeach 101
2. Teranostyczne nanonos$niki dla dostarczania lekow w chorobach centralnego uktadu
nerwowego 102
Projekty badawcze NCN ,,Miniatura” 103
1. Znaczenie utleniajgcych i kwasowo-zasadowych wiasciwosci centréw aktywnych dla ich
aktywnosci - badania obliczeniowe dla enzymow zaleznych od niehemowego Zelaza 105

2. Synteza nowych koniugatow neuroleptykow bedacych pochodnymi fenotiazyny z
nanoczastkami zlota orazocena ich aktywno$ci w procesach fibrylacji modelowych biatek 106

3. Termoczute emulsje wodno-wodne do zastosowan biomedycznych stabilizowane

kopolimerami 107
4. Stabilno$¢ 1 wlasnosci fizykochemiczne pian wytwarzanych na bazie mieszanin zwigzkow
powierzchniowo czynnych i polielektrolitow 108
5. Wplyw nanokrystalizacji Mg na strukture i odporno$¢ korozyjng fosforanowych warstw
konwersyjnych do zastosowan biomedycznych 109
Projekty badawcze NCBR ,,EIG CONCERT-JAPAN” 111
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1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materialy: porowate materialy kompozytowe do procesow

membranowych 113
Projekty NCBR ,,TechMatStrateg” 115
1. Technologia biorafinacji olejow roslinnych do wytwarzania zaawansowanych materialow
kompozytowych 117
Projekty NCBR ,,Program operacyjny Inteligentny Rozwoj” 119
1. CULDIGI - Projekt zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania i dokumentacji
dziedzictwa kulturowego (obrazéw oraz artefaktow 2D) 121
Projekty NCBR ,,TANGO” 123

1. Opracowanie funkcjonalnej formy aplikacji estrow cukrowych kwaséw ttuszczowych na
bazie bakteryjnych polihydroksyalkaniandw hamujacych rozwdj komoérek nowotworowych

125
Projekty Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej 127
1. PROM Migdzynarodowa wymiana stypendialna doktorantow i kadry akademickie;j 129
2. Struktura i Funkcja Korony Biatkowej na Powierzchni Nanoczasteczek 130
Programy HORYZONT 131
1. IPERION-HS - Zintegrowane platformy dla europejskiej infrastruktury badawczej w nauce o
dziedzictwie 133
2. NanoPalnt - Dynamika gestych nanosuspensji: droga do nowych funkcjonalnych materiatow
134
3. NewCat - Monooksygenazy polisacharydéw katalizujace reakcje typowe dla cytochromow
P450 135
4. GoGreen: green strategies to conserve the past and preserve the future of cultural heritage 136
Projekty akcji EU COST 137
1. Obliczeniowa chemia materiatowa dla wydajnego procesu rozktadu wody na nanokrysztatach
zbudowanych z pierwiastkow nieszlachetnych 139
Projekty strukturalne funduszy Unii Europejskiej 141
1. Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Interdyscyplinarno$é¢ dla medycyny innowacyjnej”
(InterDokMed) 143
2. Interdyscyplinarne Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Fizyczne, Chemiczne i Biofizyczne
Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inzynierii Materiatowej” (FCB) 144
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1. Bioplastics upcyclig loop (BioPolyCycle) 147
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PRACE NAUKOWE OGLOSZONE DRUKIEM 155
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SYNTEZA NAJWAZNIEJSZYCH OSIAGNIEC INSTYTUTU W ROKU 2023:

realizowano:

opublikowano:

wydano naktadem Instytutu:

wygloszono i zaprezentowano:

otrzymano:

we wspoOlpracy z zagranica:

zorganizowano:

uzyskano:

17 statutowych zadan badawczych

40 projektow badawczych (grantow) NCBR, NCN
2 projekty NAWA

1 projekt UE COST Action

4 projekty UE Horyzont

2 projekty Funduszy Strukturalnych UE

2 inne projekty miedzynarodowe

1 monografie i 7 rozdziatéw (w tym 1 spoza listy)

116 publikacji w czasopismach recenzowanych z listy JCR
4 publikacji w innych czasopismach,

173 streszczen referatow 1 komunikatéw w materiatach
konferencyjnych

1 ksiazkowe materiaty konferencyjne z nr ISBN

155 referatow (w tym 22 referaty plenarne i na zaproszenie)
oraz zaprezentowano 102 postery

2 patenty (8 zgtoszen patentowych)

opublikowano 62 wspélnych prac w czasopismach
naukowych

ogltoszono 27 komunikatéw w materiatach konferencyjnych

zrealizowano 24 wyjazdoéw pracownikoéw i doktorantow
Instytutu za granice (Erasmus+ oraz NAWA PROM)

1 konferencje krajowa
1 konferencj¢ miedzynarodowa wspdtorganizowali
pracownicy z IKiFP PAN

Stopien doktora habilitowanego — 1 0soba
Stopien doktora - 11 0s6b
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WAZNIEJSZE OSIAGNIECIA NAUKOWE W ROKU 2023

— wyniki uzyskane w ramach projektow/ zadan badawczych

Udoskonalenie przewodnictwa drukowanych Sciezek poprzez optymalizacje¢ procesu syntezy
oraz wlasciwosci fizykochemicznych nanoczastek metali, "SONATA" NCN 2020/39/D/ST5/01937,
Anna Pajor-Swierzy

Badania wpisywaty si¢ w trend rosngcego zainteresowania produkcja Sciezek przewodzacych do tzw.
»elastyczne)” drukowanej elektroniki z zastosowaniem tuszow na bazie nanoczastek (NPs) metali.
Opracowano nowg efektywng metodologie wytwarzania drukowanych powtok na bazie Ni-Ag NPs
poprzez zastosowanie procesu spiekania w niskiej temperaturze, w celu uniknigcia destrukcji
wrazliwych temperaturowo podtozy, przy jednoczesnym wykorzystaniu tuszy o niskiej cenie.

Nowe biomaterialy zawierajace polisacharydy jako efektywna platforma do adsorpcji

i uwalniania czynnikéw wzrostu fibroblastow: zastosowania w diagnostyce i w leczeniu chorob
cywilizacyjnych, "OPUS" NCN 2018/31/B/ST8/03277, dr hab. Aneta Michna

Celem badan bylo opracowanie efektywnej metody tworzenia stabilnych filmow
polielektrolitowych umozliwiajacych kontrolowane przytaczanie 1 uwalnianie czynnikow wzrostu
fibroblastow, jako narzedzia w leczeniu chordb cywilizacyjnych. Przeprowadzono pelna
charakterystyke fizykochemiczng czynnika wzrostu fibroblastow 21 (CWF21), dostarczajac do tej
pory nieopublikowanych, kompleksowych danych eksperymentalnych dotyczacych ich wtasciwosci.
Ponadto wykazano, ze CWF21 zaadsorbowany nieodwracalnie na dwuwarstwie polielektrolitowej
osadzonej na podtozu stalym nie jest toksyczny dla badanych linii komorkowych.

— najwazniejsze w roku sprawozdawczym osiagnigcie dziatalno$ci naukowej jednostki
o0 znaczeniu ogdlnospotecznym lub gospodarczym

IloSciowa ocena zagrozenia obiektow zabytkowych przez warunki Srodowiska w ich otoczeniu,
prof- Lukasz Bratasz

Opracowano kompleksowy i efektywny model osiadania czgstek pylu na powierzchniach
wewngetrznych w zabytkowych budynkach, bioragc pod uwage roznorodne mechanizmy osadzania
| wlasciwo$ci powierzchni. Wykazano, ze istniejagce przekonanie o mozliwosci znacznego
ograniczenia depozycji czastek pytu poprzez ogrzanie powierzchni nie jest prawdziwe dla typowych
powierzchni architektonicznych. Model poglebia wiedzg na temat jednego z kluczowych zagrozen
srodowiskowych dla wnetrz zabytkowych 1 cennego wyposazenia wnetrz, dostarczajac istotnych
wskazowek dla konserwatorow i zarzadcow obiektow zainteresowanych oceng i tagodzeniem
zagrozen dla r6znych typow wnetrz zabytkowych.
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— zastosowanie wynikéw badan naukowych lub prac rozwojowych o znaczeniu spotecznym
1 gospodarczym; dziatania zwigkszajace innowacyjnosé

Opracowanie innowacyjnej metody przeksztalcania komercyjnych bioplastikow w cenne
surowce bogate w wegiel, dr hab. Maciej Guzik

Opracowano nowoczesng metode przeksztatcania komercyjnych bioplastikow, takich jak
polilaktyd (PLA), polikaprolakton (PCL) i polihydroksyalkanoaty (PHA), w cenne surowce bogate
w wegiel, ktore moga by¢ nastepnie wykorzystane do biotechnologicznej produkcji biopolimerow,
takich jak PHA i celuloza bakteryjna (BC). Opracowane podejscie jest strategicznie zgodne
z dziewigcioma Celami Zréwnowazonego Rozwoju Organizacji Narodow Zjednoczonych,
przyczyniajac si¢ do poprawy zdrowia, efektywnego zarzadzania odpadami, czystej wody,
sanitariatow i zrownowazonych praktyk przemystowych.

Opracowanie efektywnego materialu elektrolitowego do ogniw paliwowych o obnizonej
temperaturze pracy, dr hab. Michat Mosiatek

Badania nad nowymi materiatami do ogniw paliwowych z elektrolitem ze statego tlenku
pozwolity na opracowanie efektywnego materiatu o obnizonej temperaturze spiekania, co uzyskano
poprzez domieszkowanie istniejacego elektrolitu atomami niklu, optymalizujgc ten proces w oparciu
o analiz¢ materiatu dostgpnymi metodami fizykochemicznymi. Urzadzenie z ogniwami paliwowymi
w opracowane] konfiguracji wykazalo dlugotrwalg stabilno$¢ pracy przez okres 100 godz.
W temperaturze 700°C pod obcigzeniem 120 mA/cm?.
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INNE WAZNE OSIAGNIECIA W ROKU 2023:

W roku 2023 IKiFP PAN zorganizowat 1 konferencje na terenie swojej placowki, a w jednej

konferencji pracownicy Instytutu brali czynny udzial jako wspotorganizatorzy.

Organizacja konferenciji i posiedzen naukowych

LV Ogolnopolskie Kolokwium Katalityczne (LV Polish Annual Conference on Catalysis), 22-
24 marca 2023, Krakow (P. Warszynski, D. Rutkowska-Zbik)

15" European Congress of Catalysis) EuropaCat-15 ,,A Pilar for Modern Chemistry”, 27.08-
01.09.2023, Praga

W dniach 27.08-01.09.2023 w Pradze odbyta si¢ migdzynarodowa konferencja
(15" European Congress of Catalysis) EuropaCat-15 ,,A Pilar for Modern Chemistry”. Polski
Klub Katalizy (dr hab. R. Tokarz-Sobieraj, prof. IKiFP PAN, dr hab. D. Rutkowska-Zbik, prof.
IKiFP PAN), Czech Catalysis Group of the Czech Chemical Societies, Slovak Catalysis Society,
Hungarian Catalysis Society byli wytonieni przez EFCATS (European Federation of Catalysis
Societies) do prac w ramach komitetu organizacyjnego. Podczas konferencji naukowcy i badacze
ze $srodowisk akademickich i przemystowych z catego $wiata dyskutowali na temat waznych
wyzwanh w dziedzinie katalizy oraz powiagzanych obszaro6w przemystowych i nie tylko. Udziat w
konferencji wzigto 1803 uczestnikow z 53 krajow z czego: 795 (z osrodkow akademickich), 187
(z przemystu), 699 studentow, 90 wystawcow. Wygltoszono 466 wykltadow (7 plenarnych, 25
key-note, 200 orali, 203 krotkich-orali) i zaprezentowano 1087 posterow. Congress Chair byta
Prof. dr hab. Matgorzata Witko z IKiFP PAN.
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Materialy i procesy katalityczne dla zrownowazonego rozwoju
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1. Badania doswiadczalne i obliczeniowe nad wybranymi enzymami
0 potencjale aplikacyjnym

(prof. dr hab. Tomasz Borowski, prof. dr hab. Maciej Szaleniec, dr Anna Kluza, dr Anna
Mitaczewska-Kregiel, dr inz. Mateusz Tataruch, dr Zuzanna Wojdyta, dr Agnieszka Wojtkiewicz, mgr
Justyna Andrys)

Opracowano chromatograficzng metod¢ identyfikacji substratu (dihydroksyfenylalaniny,
DOPA) i produktu (kwasu betalamowego) reakcji katalizowanej przez enzym dioksygenaza
ekstradiolowa L-DOPY z Beta vulgaris (DODA, ang. L-DOPA 4,5-dioxygenase) z wykorzystaniem
kolumny Ascentic RP-Amide Express. Opracowano test reaktorowy do oznaczenia aktywnoS$ci
enzymu homogenicznego na podstawie ktorego wykryto aktywno$¢ nieimmobilizowanego enzymu.
Wykonano immobilizacj¢ kowalencyjng enzymu BVDODA na trzech nosnikach krzemionkowych
typu SBA-15 posiadajacych grupy hydroksylowe (linker: 3% diwinylosulfon), aminowe (linker: 3%
aldehyd glutarowy) i glicydylowe. Po trzygodzinnej immobilizacji analiza ilo§ciowa biatka wykazata
100% wigzanie biatka z no$nikami. W 16 godzinnym tescie reaktorowym immobilizowany enzym
nie wykazat aktywnosci katalitycznej.

Dla enzymu tH6H wykonano wstgpne badania szybkiej kinetyki reakcji metoda stopped-flow
z monitorowaniem postepu reakcji przy pomocy widm UV-Vis. Niestety, okazalo sig¢, ze
wspotczynnik ekstynkeji dla ferrylowego produktu posredniego ma zbyt niska warto$¢ by przy
osiggalnych stezeniach udato si¢ na dostepnym sprzecie zaobserwowac jego powstawanie 1 zanik.
Dla kompleksow tH6H-Fe(I1)-aKG-HY O i tH6H-Fe(I1)-aKG-60H-HY O otrzymanych w warunkach
beztlenowych oraz dla szybko (odpowiednio 100 i 500 ms) zamrozonych mieszanin reakcyjnych,
powstatych ze zmieszania roztworéw tych kompleksow z natlenowanym buforem, zmierzono widma
Mossbauera. Dekonwolucja uzyskanych widm potwierdzita obecno$¢ ferrylowego produktu
posredniego oraz dostarczyta pierwszych parametrow spektroskopowych dla tH6H-Fe(IV)O-SUC-
60H-HYO. Badania stopped-flow oraz rapid freeze quench wykonano dzigki wspolpracy z grupa
prof. A. Osyczki (WBBIiB UJ), a pomiary Mossbauera wykonat prof. J. Korecki.

Dla enzymu tCODM uzyskano strukture krystaliczng dla kompleksu biatka z Ni(II), NOG
oraz protoping, ktora jest pierwsza dostgpng strukturg dajaca cenny wglad w wigzanie substratu przez
ro§linne O-demetylazy. Struktura ta byla punktem wyjscia dla badan obliczeniowych, ktore
obejmowaly: symulacje dynamiki molekularnej dla kompleksow tCODM-Fe(l1)-aKG-protopina oraz
tCODM-Fe(IV)O-SUC-protopina i obliczenia QM/MM dla przebiegu reakcji hydroksylacji
protopiny. Obliczone profile energii swobodnej sugeruja, ze reakcja aktywacji wigzania C-H
przebiega w tzw kanale 7, co prowadzi do utworzenia produktu posredniego w stanie wzbudzonym.
Kolejnymi etapami reakcji sg deekscytacja do stanu podstawowego 1 rekombinacja rodnika
weglowego z grupa OH.

Dla enzymu UGT270 przeprowadzono seri¢ symulacji dynamiki molekularnej dla kilku
wariantoéw enzymu: formy apo, kompleksu z UDP-glukoza oraz podwojnych komplekséw z UDP-
glukoza i: kamferolem, naringening lub kwercetyng. Analiza uzyskanych trajektorii pozwolita na: a)
zaproponowanie orientacji czasteczek substratu w strukturach krystalicznych, b) wyznaczenie
mobilnosci petli, ktore domykajg miejsce aktywne enzymu, w zaleznos$ci od obsadzenia ligandami,
¢) wyznaczenie energii wigzania ligandoéw dla kilku mozliwych orientacji w miejscu wiazacym.

25



2. Biopolimery bakteryjne jako Zrédlo hydroksykwasow do zastosowania jako
komponenty typu HBD do wytwarzania cieczy gl¢boko eutektycznych (DES).

(dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN, dr inz. Ewelina Cichon, mgr Anna Faruga, dr inz. Robert
Karcz, dr Joanna Krysciak-Czerwenka, dr inz. Justyna Prajsnar, dr Wojciech Snoch)

Ciecze gleboko eutektyczne (DES) to jedna z podklas cieczy jonowych. Mieszaniny te zostaly
po raz pierwszy opisane w literaturze, pod tg nazwa, na poczatku XXI wieku. Powstaja one wskutek
oddziatywania pomiedzy przynajmniej dwoma zwigzkami chemicznymi — jeden z nich jest donorem
wigzania wodorowego (HBD), a drugi jego akceptorem (HBA). Oddziatywanie poprzez wigzanie
wodorowe pomiedzy tymi substancjami w istotny sposob zmienia wlasciwosci fizykochemiczne
uzyskanej mieszaniny, w stosunku do wilasciwosci jej czystych sktadnikow. Wsrod zwigzkow
zdolnych do tworzenia tego typu cieczy jonowych szczegélnie istotne sa zwiazki pochodzenia
naturalnego, czesto otrzymywane z odnawialnych zrodel wegla. Ciecze eutektyczne otrzymane
W oparciu o zwigzki naturalne zyskaty wlasng nazwe zwyczajowa — NADES. Mieszaniny tego typu
mozna uzyska¢ z wykorzystaniem kwasOw organicznych, aminokwas6w, amin oraz szeregu innych
zwigzkow. W badaniach realizowanych w sprawozdawanym okresie okreslono przydatnosé
biopolimeréw otrzymywanych w procesie fermentacji bakteryjnej jako zrédta komponentéw do
przygotowania cieczy typu NADES. Biopolimery s3 materiatami biokompatybilnymi
I biodegradowalnymi. Zastosowanie ich jako zrodla 3-hydroksykwasow umozliwitoby tez
zagospodarowanie ewentualnych odpadow lub zuzytych produktéw wykonanych z biopolimerow,
I wykorzystanie ich jako surowca do otrzymania nowych, przydatnych produktow.

Celem prezentowanych badan byto okreslenie przydatnos$ci biopolimerow bakteryjnych jako zrodta

chiralnych 3-hydroksykwaséw organicznych do zastosowania jako donory wigzania wodorowego

(HBD) w mieszaninach eutektycznych. Do badan zostaly wybrane trzy biopolimery bakteryjne

otrzymane w naszym laboratorium:

1) polihydroksymaslan (PHB) — otrzymany z glicerolu przez bakterie Zobellella denitrificans,

2) polihydroksyoktanian (PHO) — otrzymany z kwasu oktanowego z wykorzystaniem Pseudomonas
putida KT2440,

3) polihydroksynonanian (PHN) — otrzymany z kwasu nonanowego Wwytworzonego przez
Pseudomonas putida KT2440.

Dla kazdego z polimeréw przeprowadzono szereg procesoOw prowadzacych do uzyskania
mieszaniny naturalnych 3-hydroksykwaséw i oznaczono wydajno$¢ uzyskiwanej mieszaniny
w stosunku do masy biopolimeru. Dodatkowo wykonano badania jakosciowe uzyskanych mieszanin
metodami GC i HPLC, oraz przy pomocy spektroskopii mas. W przypadku mieszanin otrzymanych
w wyniku przeksztatcenia polimerow PHO 1 PHN koncowa wydajno$¢ produktu po zakonczeniu
cyklu oczyszczania, suszenia i ekstrakcji wynosita okoto 86%. Dla mieszanin monomeréw
otrzymanych z polimeru PHB uzyskano wydajno$¢ mieszaniny kwasoéw rzgdu 30%. W dalszych
badaniach skupiono si¢ na doborze, optymalizacji 1 zbadaniu przebiegu procesu otrzymywania
mieszaniny 3-hydroksykwaséw z PHB. Na kazdym z etapow procesu uzyskiwane mieszaniny
probkowano i poddawano analizie z metodami chromatograficznymi. W zalezno$ci od metodyki
przeprowadzenia kolejnych etapow procesu wyznaczona wydajno$¢ produktu wynosita od 30 do
65%. Optymalizacja tego procesu bedzie kontynuowana tak aby zwiekszy¢ wydajno$¢ monomerow
kwasu R-3-hydroksy-butylowego. Uzyskane mieszaniny 3-hydroksykwasow oraz komercyjny
chlorek choliny zastosowano do otrzymania NADES poprzez zmieszanie tych sktadnikoéw w r6znych
stosunkach HBD:HBA 1 poddano wstepnej charakterystyce.
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3. Nowe perokso- oraz poliokso- zwigzki Mo(VI), W(VI) i V(V).
Synteza, badania strukturalne i zastosowania w procesach utleniania

(prof. dr hab. Wiestaw Lasocha, dr hab. Katarzyna Pamin, mgr Daria Napruszewska)

Celem naszych badan byla synteza, badania strukturalne i fizykochemiczne oraz okreslenie
aktywnosci katalitycznej] nowych polioksomolibdenianow w reakcji utleniania weglowodoroéw.
Polioksomolibdeniany s3 rodzajem zwiazkéw nieorganicznych typu POM, ktére w swojej
trojwymiarowej strukturze tgcza jony tlenu z molibdenem jako metalem przejSciowym w jego
najwyzszym stopniu utleniania. Sklad czasteczki polioksomolibdenianu moze by¢ w okreslony
sposob modyfikowany poprzez wprowadzenie takich pierwiastkéw, ktore pozwolg na uzyskanie
pozadanych wilasciwosci. Dzieki tej strukturalnej réznorodnosci polioksomolibdeniany znajduja
szerokie zastosowanie w takich dziedzinach jak medycyna, materiatoznawstwo czy kataliza.

Obecne badania miaty na celu przygotowanie preparatow mono-, di-, trojmolibdenianow oraz
molibdenianéw o strukturze Andersona modyfikowanych metalami przejsciowymi takimi jak Ni, Zn,
Co, Cu. Otrzymane zostaly takze polioksomolibdeniany metylobenzylaminy. Otrzymane materiaty
zostaly scharakteryzowane za pomoca analizy termicznej TG/DSC oraz dyfraktometrii
rentgenowskiej XRPD w celu okres$lenia sktadow fazowych.

Otrzymane katalizatory zostaty zastosowane w reakcji selektywnego utleniania cyklooktanu
tlenem molekularnym w stalowym reaktorze w fazie ciektej, w temperaturze 120°C, pod ci$nieniem
10 atm powietrza przez 6 godzin. Wszystkie otrzymane katalizatory byly aktywne w badanej reakc;ji.
W reakcji utleniania obok cykooktanonu i cyklooktanolu powstaje takze kwas suberynowy.
Najwyzsza aktywno$¢ zaobserwowano dla tréjmolibdenianéw cynku 1 kobaltu, natomiast
trojmolibdenian Cu wykazuje najnizszg wykazuje najnizszg aktywnos$¢ katalityczng. Zar6wno mono-
jak i oktamolibdenian metylobenzylaminy wykazuja dobra aktywnos¢ katalityczng w badanej reakc;ji,
przy czym MBA-MONO wykazuje znacznie wyzsza wydajnos¢ do ketonu (42.9%) w poréwnaniu
do MBA-OCTA (36.9%).

A B
Rys. 1 Anion oktamolibdenianowy (A) i trojmolibdenianowy (B) wystepujace w badanych zwigzkach
polioksomolibdenianowych.
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4. Badania efektow strukturalnych i wplywu charakteru nosnika na aktywnos¢
bimetalicznych katalizator6w miedziowo-niklowych

(dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. dr hab. Matgorzata Witko, dr hab. Renata Tokarz-Sobieraj,
dr hab. Anna Micek-Ilnicka, dr Michat Sliwa, dr inz. Katarzyna Samson, dr Malgorzata Ruggiero-
Mikotajczyk, dr Lukasz Kuterasinski, dr Mariusz Gackowski, dr Robert Kosydar, dr Erwin Lalik, dr
Malgorzata Zimowska, mgr Jerzy Podobinski, mgr Natalia Ogrodowicz, mgr Joanna Kaim)

Celem tegorocznego zadania byto zbadanie jak rodzaj zastosowanego nosnika tlenkowego
wplywa na wlasciwosci 1 aktywno$¢ katalityczng Kkatalizatorow —miedziowo-niklowych
w niskotemperaturowej reakcji uwodornienia aldehydu furfurylowego w fazie gazowe;j.

Jako no$niki fazy aktywnej uzyto nastepujacych tlenkow: SiO2 (amorficzna krzemionka, SSA
=213 m?/g), CeO, (SSA = 2,60 m?/g) i ZrO, (SSA = 0,87 m?/g). Faze metaliczng miedziowo-niklowa
nanoszono stosujac metod¢ mokrej impregnacji z roztworu azotanu miedzi(ll) i azotanu niklu(ll),
probki suszono w temperaturze 120°C przez 10 h, po czym kalcynowano w 500°C przez 3 h
W przeptywie powietrza w celu uzyskania tlenkowych form metali w katalizatorach. Uzyskane
preparaty, w ktorych zawarto$¢ miedzi do niklu wynosita 1:1 1 stanowita 2% 1 5% wagowych,
scharakteryzowano przy uzyciu szeregu technik fizyko-chemicznych: XRD, H2-TPR, fizysorpcja N,
XRF i SEM/EDS. Reakcje katalityczng prowadzono w reaktorze przeptywowym ze ztozem statym.
Produkty i substraty analizowano za pomocg chromatografu gazowego wyposazonego W detektor
FID. Do typowego pomiaru 150 mg katalizatora mieszano z kwarcem i umieszczano w reaktorze.
Nastepnie probke redukowano (w temperaturze wyznaczonej w pomiarze H>-TPR) w przeptywie
gazu zawierajacego 20% Hz W Ar i obnizano temperature do 120°C. Do wytworzenia par furfuralu
zastosowano termostatowang ptuczke o temperaturze 54,5°C. Stosunek objetosciowy FAL do wodoru

w strumieniu reakcyjnym wynosit 1:10. Reakcj¢ katalityczng prowadzono w temperaturach 120°C,
160°C i 200°C.

Analiza XRD wykazata obecno$¢ faz CuO 1 NiO jedynie w przypadku katalizatorow
osadzonych na SiO2. W obrazach dyfrakcyjnych katalizatorow osadzonych na CeOz i ZrO2 nie
wystepuja refleksy XRD przypisane fazom aktywnym. Moze to wynika¢ z bardzo matych krystalitow
CuO i NiO, ktore tworza si¢ na powierzchni ZrO2 i CeO», ponizej granic wykrywalnosci XRD.
Niemniej jednak obecnos$¢ miedzi i niklu na tych nosnikach zostata potwierdzona analizg XRF, ktora
wykazata, ze wyznaczone warto$ci zawartosci obu faz aktywnych sa zgodne z warto$ciami
zatozonymi. W profilach H2-TPR katalizatorow bimetalicznych wystepuja naktadajace si¢ sygnaty
od redukcji CuO i NiO. Ich potozenie zalezy od zastosowanych nosnikow i dla wszystkich
katalizatorow jest nizsze od temperatury redukcji wzorcowych CuO i NiO. W przypadku wszystkich
katalizatorow konwersja aldehydu furfurylowego wzrasta wraz z temperaturg reakcji, osiagajac 73%
dla Cuz,0Ni1,0/CeO2 w temperaturze 160°C. Selektywno$¢ do alkoholu furfurylowego jest najwyzsza,
gdy reakcj¢ prowadzi si¢ w temperaturze 120°C (33% dla CuzsNi2s/SiO2). Wzrost temperatury
powoduje, ze wsréd wykrywanych produktow spada selektywno$¢ w stosunku do alkoholu
furfurylowego, a zaczyna dominowa¢ furan. Dowodzi to, ze szlak dekarbonylacji jest preferowany
w stosunku do uwodornienia furfuralu. Dodatkowo wsréd produktéw wykryto takze 2-metylofuran
I propan, co sugeruje, ze w badanym uktadzie zachodzg rowniez reakcje hydrogenolizy i otwarcia
pierScienia.

Podsumowujac, stwierdzono, ze rodzaj zastosowanego no$nika fazy metalicznej wplywa
silnie na aktywno$¢ 1 selektywno$¢ omawianych katalizatorow w dystrybucji produktow
uwodornienia furfuralu. Najaktywniejsze katalizatory to te, w ktorych faza aktywna osadzona jest na
CeO2, najmniejszg aktywnoscig charakteryzujg si¢ te, w ktorych faza aktywna osadzona jest na ZrOs.
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Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii mi¢kkiej

29



30



5. Mechanizmy i kinetyka immobilizacji bialek na powierzchniach cialo
stale/elektrolit: OkresSlenie mechanizmu tworzenia Kkoron czasteczek
albuminy ludzkiej na powierzchni nosnikow polimerowych oraz
krzemionkowych” - kontynuacja

(dr hab. Matgorzata Nattich-Rak, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, mgr Katarzyna Kusak,
prof. Zbigniew Adamczyk)

Procesy osadzaniem wiruséw do powierzchni abiotycznych maja istotne znaczenie dla ich
efektywnej dezaktywacji i usuwaniem na drodze filtracji, co moze znaczaco ograniczaé
rozprzestrzeniania si¢ epidemii. Jednakze, pomimo istotnego znaczeni, brak jest w literaturze prac
eksperymentalnych dotyczacych ilosciowej analizy fizykochemicznej tych procesow. Sformutowano
teze, ze istotne informacje o mechanizmach oddzialywan wiruséw z powierzchniami abiotycznymi
mozna uzyska¢ prowadzac pomiary dla uktadow modelowych opartych na nosnikach koloidalnych
Z koronami biatkowymi. W zwigzku z tym przeprowadzone badania dotyczyty ukladu nanoczastek
ditlenku krzemu zastosowanego jako nosnik dla czasteczek albuminy ludzkiej (HSA). W pierwszym
etapie badan okreslono ich podstawowe wiasciwosci fizykochemiczne takie jak wsp. dyfuzji,
srednica hydrodynamiczna, ruchliwo$¢ elektroforetyczna, potencjat zeta oraz stabilno$¢ suspensji
w zalezno$ci od sity jonowej i pH. Przeprowadzono rowniez pomiary referencyjne kinetyki adsorpcji
albuminy na powierzchniach sensoréw z ditlenku krzemu modyfikowanych przez adsorpcje
makrokationu (PARG) przy zastosowaniu metody reflektometrii optycznej i1 mikroskopii sit
atomowych (AFM). Wyniki te wykorzystano jako dane referencyjne do analizy mechanizmu
adsorpcji albuminy na czastkach ditlenku krzemu o rozmiarach 140 nm, co prowadzito do
powstawania koron biatkowych (Rys. 1). Okreslono iloSciowo wplyw sity jonowej na pokrycie
maksymalne albuminy na powierzchni nanoczastek ditlenku krzemu oraz na stabilno$¢ tworzonych
uktadow. Wykazano, ze dominujacg role w procesach tworzenia koron biatkowych odgrywaja
oddziatywania elektrostatyczne.
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Rys. 1. Zaleznoé¢ potencjatu zeta czastek ditlenku krzemu od stgzenia HSA w roztworze: pH 4,0, 10 mM NaCl, stgzenie
czastek ditlenku krzemu 500 mgL™, (e) wyniki eksperymentalne uzyskane z pomiaréw LDV. Linia ciagta przestawia
wyniki teoretyczne uzyskane z ogoélnego modelu elektrokinetycznego, linia przerywana oznacza potencjat zeta czasteczek
albuminy w roztworze.

Wyniki przeprowadzonych badan wykazaty, ze mozliwe jest przygotowanie stabilnych
czastek koloidalnych z korong biatkowa (pseudowiruséw) charakteryzujacych sie dobrze
zdefiniowanymi wlasciwosciami fizykochemicznymi. Czastki takie mogg by¢ wykorzystywane jako
uktady modelowe do przewidywania kinetyki osadzania wirus6w na powierzchniach abiotycznych,
a tym samym do opracowania efektywnych metod ich usuwania i dezaktywacji w procesach filtracji.
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6. Fluorescencyjne monowarstwy nanoklastrow metali o kontrolowanej
strukturze oraz wlasciwosciach elektrokinetycznych otrzymywane na
powierzchniach nosnikow koloidalnych

(dr hab. Magdalena O¢wieja, prof. IKiFP PAN, dr hab. Matgorzata Nattich-Rak, dr hab. Aleksandra
Pacuta, dr Dorota Duraczynska, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, dr Paulina
Zeliszewska, dr Julia Maciejewska-Proriczuk, mgr Patrycja Gnacek, mgr Oliwia Kowalska, inz.
Katarzyna Kusak, dr Alicja Michalik)

Fluorescencyjne nanoklastry metali otrzymane na matrycy biatek wykazujg duze przesuniecia
Stokesa,  doskonalg  fotoluminescencja,  fotostabilno$cia  oraz  niska  toksycznoscia
w porownaniu z kropkami kwantowymi. Dlatego tez sa one szeroko stosowane w diagnostyce
genetycznej i nowotworowej, kierunkowym dostarczaniu lekoéw, katalizie oraz analityce chemiczne;.
Znane s3 metody syntezy fluorescencyjnych nanoklastrow m.in. srebra, zlota 1 miedzi przy
zastosowaniu albumin (HSA, BSA), y-globulin (1gG, IgM, IgA) oraz transferryny i lizozymu.
Niewiele wiadomo jednak o zmianach konformacyjnych oraz whasciwosciach elektrokinetycznych
bialek spowodowanych zasadowym $rodowiskiem reakcji i inkorporacja metali w ich strukture.
Ponadto, w literaturze nie opisano procesOw samoorganizacji nanoklastrow na powierzchniach
granicznych ciato state/ciecz. Dlatego tez gtownym celem badan stalo si¢ okreslenie i opisanie
procesow osadzania fluoroscencyjnych nanoklastow metali na powierzchniach nos$nikoéw
koloidalnych, m.in. czgstek krzemionki oraz polistyrenowych.

Trzy typy nanoklastroéw ztota (AuNCs) zostaly otrzymane metoda redukcji chemicznej
prowadzonej przy uzyciu albuminy ludzkie; (HSA) 1 wotowej (BSA) oraz lizozymu biatka jaja
kurzego (HEWL) w alkalicznym $rodowisku. Za pomoca wysokorozdzielczej transmisyjnej
mikroskopii elektronowej (HR-TEM) wyznaczono, Ze niezaleznie od typu zastosowanego biatka
wielko§¢ metalicznego rdzenia wynosita 1,5+0,5 nm. Srednica hydrodynamiczna nanoklastrow
wahata si¢ za$ od 5,1+£0,2 nm do 6,3+0,3 nm odpowiednio dla HEWL-AUNCs oraz HSA-AuUNCs.
Nanoklastry wykazywaly silng luminescencj¢ przy dtugosci fali 650 nm, ktorej intensywnos¢ silnie
malata w $rodowisku kwasowym (pH < 3,5). Badania przeprowadzone za pomocg techniki
dynamicznego rozpraszania $wiatta (DLS) wykazaly, Ze silna agregacja kazdego typu nanoklastrow,
objawiajaca si¢ wzrostem Srednicy hydrodynamicznej, wystepuje w zakresie 4,3 < pH < 7,8. Poza
wskazanym zakresem nanoklastry wykazywaly stabilno$¢ dla sit jonowych nie przekraczajacych
wartosci 0,15 M. Ponadto, wykazano silny wpltyw sily jonowej oraz pH na wlasciwosci
elektrokinetyczne nanoklastrow. Wyznaczono punkty izoelektryczne nanoklastrow, ktore wahaty si¢
w zakresie 5,6-5,8 i dla HSA-AUNCs i BSA-AuNCs do$¢ dobrze korelowaty z wartoSciami punktow
izoelektrycznych albumin. Dla danego pH, wraz ze wzrostem sily jonowej obserwowano obnizenie
wartos$ci potencjatu zeta. Dla przyktadu, dla pH 4,0 potencjat zeta HSA-AuNCs wynosit 80+2 mV
oraz 15+3 mV dla sily jonowej 10 oraz 0,15 M. Posiadajac dobrze scharakteryzowane AuNCs
przystapiono do badania sterowanej oddzialywaniami elektrostatycznymi ich samoorganizacji na
powierzchniach sulfonowych i amidynowych mikrosferach polistyrenowych o $redniej wielkos$ci
odpowiednio 800£15 nm oraz 820+23 nm. Wyznaczono zalezno$ci ruchliwosci elektroforetycznej
oraz potencjatu zeta mikrosfer od st¢zenia nanoklastréw w suspensjach o kontrolowanym pH oraz
sile jonowej. Badania przeprowadzone dla pH 4,0 wykazaty, ze potencjat zeta mikrosfer ro$nie wraz
ze wzrostem stezenia HSA-AUNCs od -60+3 mV do 4043 mV, co wskazywalo na formowanie
monowarstw nanoklastrow na powierzchniach czastek koloidalnych. Utworzone warstwy
nanoklastrow byty stabilne w pH 4,0 oraz sitach jonowych nie wyzszych niz 102 M. Ponadto, za
pomoca obrazowania z uzyciem mikroskopii konfokalnej oraz pomiaréw spektrofluorymetrycznych
wykazano, ze osadzone monowarstwy nanoklastrow zachowaly wtasciwosci fluorescencyjne. Tym
samym potwierdzono otrzymanie fluorescencyjnych czastek koloidalnych o rozmiarach znacznie
wigkszych niz rozmiary niezwigzanych nanoklastrow.
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7. Wiasciwosci fizykochemiczne i mechaniczne ukladoéow ,,bio”

(dr hab. Aneta Michna, dr inz Maria Morga, dr Agata Pomorska, dr hab. Piotr Batys, dr Leszek
Krzemien, dr hab. inz. Jakub Barbasz, prof. IKiFP PAN)

Celem zadania bylo zbadanie uktadéw okreslanych jako ,bio” w zakresie ich wtasciwosci
fizykochemicznych (takich jak tadunek, ksztatt i rozktad rozmiardéw czasteczek i czastek w funkcji
parametréw $rodowiska, struktura wewnetrzna wybranych czasteczek) oraz mechanicznych (takich
jak moduty Younga, struktura przestrzenna upakowania).

Zadanie statutowe uzupeiniato i rozwijalo badania prowadzone w ramach zadania statutowego
z roku 2022 realizowanego przez cztonkéw grupy ,,Uktady w nano i mikroskali”.

Kontynuujagc badania statutowe z roku 2022 pracowaliSmy nadal nad modelowaniem
komputerowym indentacji wykonywanej z uzyciem mikroskopu sit atomowych. Nadal skupialismy
swoje wysitki na modelowaniu eksperymentéw z wykorzystaniem sondy typu ,,colloidal probe”.
Metoda prowadzenia badan symulacyjnych byla metoda elementéw skonczonych. W roku tym
rozwingliSmy opracowany model komorki w oparciu o wypehienie jej wnetrza przez ptyn lepko
sprezysty, bedacy lepszym przyblizeniem niz powszechnie stosowane modele nie uwzgledniajace
dyssypacji energii w wyniku sit tarcia co wazne wykonywali$my poréwnania modelowania przy
zatozeniu statego ci$nienia wewnetrznego z modelem o stalej objetosci. ZastosowaliSmy réwniez
warstwe tzw. korteksu jako elementu ograniczajacego komorke z zewnatrz.

Zaproponowany model jest stosunkowo tatwy w uzyciu (porownywalnie do funkcji Hertza)
w celu wyodrgbnienia wtasciwosci komorki z pomiaru, z dodatkowym uwzglednieniem struktury
wewnetrznej komorki.

Pracowalismy rowniez nad zachowaniem makro jonéw w zaleznosci od parametrow
srodowiska w jakim si¢ one znajduja.

Pracowalismy roéwniez nad metodami analizy danych z mikroskopii sit atomowych
W szczegdlnosci nad analizg struktury fibryli tworzonych z roznych biatek powigzanych z chorobami
neurodegeneracyjnymi (tau oraz amyloid beta)

ProwadziliSmy réwniez prace nad biatkami 1 ich strukturg w kontek$cie wykorzystania
W przemysle spozywczym?.

[1] Nanoscale insights into the local structural rearrangements of amyloid-f induced by bexarotene,
Kamila Sofinska, Piotr Batys, Adrian Cernescu, Dhiman Ghosh, Katarzyna Skirlinska-Nosek, Jakub
Barbasz, Sara Seweryn, Natalia Wilkosz, Roland Riek, Marek Szymonski, Ewelina Lipiec, Nanoscale
15 (35), 14606-14614

[2] The influence of thermodynamic qualities of a solvent on the physicochemical properties of lentil
protein concentrate—Second virial coefficient study, Daniel Zmudzinski, Urszula Goik, Pawet
Ptaszek, Anna Ptaszek, Jakub Barbasz, Joanna Banas, Dawid Lupa, Food Chemistry 434, 137329
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8. Wiasciwosci strukturalne, elektronowe i magnetyczne nanostruktur badane
technikami mikroskopowymi i spektroskopowymi w warunkach ultra
wysokiej prozni

(prof. dr hab. Nika Spiridis, prof. dr hab. Jozef Korecki, dr hab. Jacek Gurgul, dr inz. Kinga Freindl,

dr inz. Ewa Madej, dr inz. Ewa Mlyhiczak, dr Robert Socha, dr inz. Dorota Wilgocka-Slezak, mgr
Bohdana Blyzniuk, mgr Natalia Kwiatek)

Kontynuowano prowadzone we wspotpracy z AGH badania uktadéw spintronicznych opartych
na antyferromagnetycznych tlenkach metali 3d. Wtasciwosci cienkich warstw NiO(001) w epitaksjalnych
heterostrukturach  NiO/MgO(d)/Cr oraz Fe/NiO/MgO(d)/Cr na podtozu MgO(001), badane byly
w funkcji grubosci d warstwy MgO. Pomiary magnetycznego liniowego dichroizmu promieniowania X
pokazaty, ze ze wzrostem grubosci d spiny NiO doznajg rotacji z kierunku w plaszczyznie warstwy do
kierunku prostopadiego. Odpowiedzialng za ten proces modyfikacje magnetycznej anizotropii
antyferromagnetycznej warstwy NiO wyjasniono zmiang naprezen na granicy NiO/MgO. Pokazano
réwniez, ze do modyfikacji anizotropii magnetycznej antyferromagnetyka mozna tez wykorzystac
oddziatywania wymienne NiO z ferromagnetyczng warstwa Fe.

Inna wspoétpraca z AGH dotyczyta okreslenia wptywu biatek zewngtrznych (czynniki endogenne)
oraz nanoczastek tlenku wolframu (czynnik egzogenny) na aktywno$¢ fotosystemu II (PSII),
a W szczegolnosci na proces wydzielania tlenu. W tym celu wytworzono nowego typu samoorganizujacy
si¢ uktad hybrydowy w formie koloidalnej, wykorzystujac potprzewodnikowe (typu n) nanoczastki (NPs)
tlenku wolframu (WQ3) i izolowane ze szpinaku membrany, tzw. PSII BBY. Taki uktad hybrydowy
powinien wykazywa¢ zdolno$¢ do wydzielania tlenu zblizong do wydajnosci naturalnego uktadu PSII,
ajednoczesnie nie wymaga dodatkowych no$nikow tadunku i jest zdolny do pracy w neutralnych
warunkach wodnych. Zbadano fotosyntetyczng aktywno$¢ uktadu PSII BBY — WO3 NPs wykorzystujac
spektroskopie absorpcyjna, metody fluorescencyjne i szybka polarografie. W celu zbadania wpltywu WOz
NPs na organizacj¢ PSII BBY wykorzystano mikroskopie sit atomowych oraz mikroskopie elektronowsa.
Stwierdzono, ze heterogeniczno$¢ funkcjonowania PSII jest wynikiem zaréwno heterogenicznosci
stanow kompleksu manganowego, jak i dalekozasiggowych oddzialywan sieci wodorowej utworzonej
przez biatka i czasteczki wody. Po raz pierwszy uzyskano uktad hybrydowy bez dodatkowych no$nikow
wodnych, dzialajacy w $rodowisku wodnym, ktory wykazuje aktywnos$¢ porownywalng z naturalnym
uktadem PSII.

Nowo podjetym zagadnieniem byty badania ultra cienkich warstw Sn na podtozu Pt(111). Uktad
ten jest interesujacy m.in. ze wzgledu na poprawe wlasciwosci katalitycznych wzgledem czystej platyny,
np. dla reakcji utleniania CO oraz reakcji redukcji tlenu. Badano poczatkowe fazy wzrostu Sn na Pt(111)
za pomocg mikroskopu LEEM 1 zaobserwowano ewolucje powstajacych nadstruktur wraz ze
wzrastajacym pokryciem (poczatkowo V3xV3(R30°), nastepnie c(4x2)). Obserwacje wzrostu
prowadzono rowniez w przestrzeni rzeczywistej i zanotowano silny wptyw struktury taraséw atomowych
Pt(111) na organizacj¢ atoméw Sn.

Podobnie jak w poprzednich latach nasze laboratorium wykonato kilkadziesigt analiz XPS,
ktorych celem byto okreslenie stanu chemicznego i stopnia utlenienia materiatéw katalitycznych i innych
materialow funkcjonalnych.

W ramach wspotpracy z Narodowym Centrum Promieniowania Synchrotronowego Solaris, grupa
zaangazowana byla w opieke nad infrastrukturg aparaturowa i pomiary na dwoch liniach badawczych:
DEMETER i PIRX. W ramach tej dziatalnosci cztonkowie grupy brali udzial w realizacji kilkunastu
projektow badawczych, zarowno wlasnych jak i pochodzacych od uzytkownikow zewnetrznych z Polski
i zagranicy.
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9. Wspomagane komputerowo projektowanie nanoczgstek hybrydowych do
zastosowan w teranostyce nowotworowej

(prof. dr hab. Tomasz Panczyk, prof. dr hab. Wojciech Plazinski, dr Agnieszka Brzyska,
dr Pawet Wolski)

Wiasciwos$ci nanoczgsteczek mozna zmienia¢ poprzez modyfikacje ich powierzchni roznymi
ligandami, np. polimerami o roéznej strukturze wewngtrznej i sktadzie chemicznym. W ten sposob
mozemy dostrajaé wilasciwosci czgsteczek w szerokim zakresie, tym samym rozszerzajac ich
potencjalne zastosowanie w roznych dziedzinach. W niniejszym badaniu analizowano kowalencyjna
funkcjonalizacje = weglowych  kropek  kwantowych (ang. CQD) z  dendrymerami
poli(amidoaminowymi) (PAMAM) 4-tej generacji, wykorzystujac pelnoatomistyczne symulacje
dynamiki molekularnej. W szczegdlnosci zbadano wptyw strategii szczepienia polimeru (szczepienie-
z i szczepienie-do) oraz stopnia utlenienia CQD na funkcjonalizacje¢. Obliczenia przeprowadzono dla
czterech uktadow CQD-G4 PAMAM. Dwa modele CQD, z 10% 1 60% pokryciem krawedzi
tlenowymi grupami funkcyjnymi (karboksylowymi i hydroksylowymi), naszczepiono technikami
szczepienia-z i szczepienia-do dwoma dendrymerami  G4-PAMAM, umiejscowionymi po
przeciwnych stronach nanoczasteczki.

Uzyskane wyniki wykazaty, ze zakres oraz charakter pokrycia powierzchni CQD przez
dendrymery zaleza zar6wno od metody szczepienia, jak i stopnia utlenienia powierzchni szczepionej.
W przypadku metody szczepienia-z wzrost stopnia utlenienia CQD prowadzit do zmniejszenia
powierzchni zakrytej dendrymerami z 70% do 30%. Natomiast w przypadku szczepienia-do
dendrymery pokrywaty okoto 50% powierzchni CQD, niezaleznie od stopnia jej utlenienia. Sugeruje
to, ze metoda szczepienia-do moze by¢ bardziej skuteczna w osigganiu rownomiernego pokrycia
powierzchni CQD, niezaleznie od liczby tlenowych grup funkcyjnych na powierzchni
nanoczasteczKi.

Zaobserwowano rowniez, ze w przypadku zredukowanej formy CQD dendrymery
naszczepione metodg Szczepienia-z przyjmowaly ptaska, przypominajagcg dysk konformacje.
Z drugiej strony, w przypadku szczepienia-do, wzrost liczby monomeroéw w czasteczce dendrymeru
zwigkszyt odpychanie steryczne migdzy nimi, w wyniku czego zaobserwowano bardziej rozszerzone
konformacje, z duza liczba monomeréw wznoszacych si¢ ponad powierzchni¢ nanoczasteczki. W
przypadku CQD o wyzszym stopniu utlenienia, zaadsorbowane polimery przyjmowaty bardziej
zwartg strukture, niezaleznie od metody naszczepienia. Te¢ charakterystyczna cech¢ strukturalng
przypisano  rosngcym  oddziatywaniom  elektrostatycznym = miedzy ~ protonowanymi
pierwszorzegdowymi grupami aminowymi dendrymerow a grupami karboksylowymi CQD, co
sprzyjato gestszemu upakowaniu grup koncowych w poblizu powierzchni CQD.

Obliczona energia oddziatywan oraz liczba wigzan wodorowych wykazaty, ze wyzszy poziom
utlenienia CQD zapewnia silniejsze interakcje migdzyfazowe pomiedzy dendrymerami a CQD,
niezaleznie od metody szczepienia. Ponadto, dendrymery naszczepione metoda SzCzepienia-z
wykazywaty silniejsze oddziatywanie z CQD w poréwnaniu do metody szczepienia-do. W rezultacie
wewnatrzczasteczkowa struktura CQD zostata lepiej zachowana w przypadku zastosowania tej
pierwszej metody szczepienia. Ponadto zaobserwowano, ze redystrybucja pozycji koncowych grup
dendrymerow, indukowana zwigkszeniem stopnia utlenienia CQD, zmniejsza oddzialywania
dendrymerow z innymi czasteczkami (tutaj woda). Sugeruje to, ze oddziatywanie nanokompozytu
CQD-G4 PAMAM 2z innymi czasteczkami mozne by¢ kontrolowane poprzez dostrojenie sity
interakcji polimer-podtoze. Podsumowujgc, przeprowadzone badania wykazaty, ze zarbwno chemia
naszczepianej powierzchni jak i strategia szczepienia polimeru odgrywaja kluczowa rolg w
zarzadzaniu zalezno$ciami struktura/wiasciwos¢ materiatow hybrydowych CQD-G4 PAMAM.
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10.OkreS$lenie mechanizmo6w syntezy, struktury i wlasciwosci transportowych
wielowarstw czastek koloidalnych na powierzchniach stalych

(dr hab. Pawet Weronski prof. IKiFP PAN)

Szorstko$¢ powierzchni monowarstwy czastek jest jedna z jej podstawowych wiasciwosci,
zazwyczaj opisywang za pomocg widmowej gestosci mocy (power spectral density, PSD). W ramach
wykonanych badan wyprowadzili$my ogdlne roéwnanie dla tej funkcji, shuszne réwniez dla uktadow
o skonczonych rozmiarach. Wykazali§my podobienstwo nowego réwnania do réwnan stosowanych
w teorii rozpraszania promieniowania. Udowodnilismy, ze PSD jest funkcja liniowa kwadratu
czynnika ksztattu 1 czynnika struktury statycznej. Czynnik ksztaltu reprezentuje tu transformata
Fouriera profilu wysokosci czastek. Czynnik struktury jest natomiast rowny iloczynowi gestosci
liczbowej czastek 1 transformaty Fouriera funkcji korelacji par obliczonej w skonczonym obszarze,
powickszonej o jeden. Zalezno$¢ ta sugeruje, ze pomiary szorstkosci monowarstw czastek mozna
uzna¢ za rodzaj spektroskopii w szerszym znaczeniu tego stowa.

Wykazali$my takze, ze nasze wyniki mozna uog6lni¢ na praktycznie dowolny obraz
monowarstwowy. Nasze badania dostarczajg wigc podstaw teoretycznych dla ilosciowej, taniej
I tfatwej metody eksperymentalnej, opartej na analizie statystycznej cyfrowego obrazu monowarstwy,
stuzacej do okreslania szorstkoSci powierzchni 1 funkcji korelacji par czastek. Podej$cie to moze
stanowi¢ atrakcyjng alternatywe dla standardowych, kosztownych metod eksperymentalnych, takich
jak GISANS czy GISAXS. PSD dostarcza rowniez iloSciowych informacji o kluczowych
parametrach systemu: promieniu czastki, gestosci liczbowej oraz wymiarach analizowanego obszaru.
Dlatego nowy model teoretyczny zapewnia takze ogdlne ramy dla automatycznej parametryzacji
monowarstw czastek w czasie rzeczywistym. W przeciwienstwie do metod stosowanych obecnie w
analizie obrazu, polegajacych zwykle na identyfikacji poszczegdlnych czastek, nie musimy tutaj
lokalizowa¢ kazdej z czastek. W tym celu wystarczy po prostu obliczy¢ dyskretng transformate
Fouriera obrazu monowarstwy 1 dopasowac jej parametry metoda najmniejszych kwadratow.

ZademonstrowaliSmy, ze nasze wyniki analityczne sa zgodne z wynikami numerycznymi
uzyskanymi dla uktadéow o parametrach odpowiadajacych typowym warunkom do$wiadczalnym.
PokazaliSmy rowniez praktyczne zastosowanie naszego podej$cia do analizy spektralnej obrazéw
monowarstw znalezionych w literaturze.
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11.Teranostyczne nanoczastki substancji przeciwnowotworowych

(dr hab. Krzysztpf Szczepanowicz, prof. IKiFP PAN, dr Tomasz Kruk, dr Joanna Odrobinska-Balis,
dr Anna Pajor-Swierzy)

Pomimo ogromnego postepu w medycynie, wcigz wiele 0osob na $wiecie umiera z powodu
braku skutecznych metod diagnozy oraz leczenia nowotworow. Zbyt p6zna diagnoza czy opornos¢
wielolekowa komorek nowotworowych stanowi powazny problem kliniczny. Gtéwnym problemem
jest niska selektywno$¢ chemioterapeutykéw, co glownie wynika z podania systemowego
(ogblnoustrojowego) oraz ze stabej rozpuszczalnosci w S$rodowisku wodnym (sa to gléwnie
substancje hydrofobowe). Zasadnym wydaje si¢ zatem zastosowanie no$nikow lekow
przeciwnowotworowych, w celu poprawy biodystrybucji substancji terapeutycznych w ustroju, a tym
samym, zwigkszenia ich indeksu terapeutycznego. Nanotechnologia stwarza w tym zakresie nowe
perspektywy, poniewaz umozliwia docelowy transport lekéw, a ponadto preparaty lekow w postaci
nano moga charakteryzowa¢ si¢ unikalnymi wlasciwosciami nie tylko farmakokinetycznymi, ale
takze farmakodynamicznymi.

W 2023 roku skupiliémy si¢ na badaniach nanono$nikdéw teranostycznych dla celowanej
terapii przeciwnowotworowej. Theranostyczne nanonosniki lekow przeciwnowotworowych
formowano metoda sekwencyjnej adsorpcji natadowanych nanoobjektéw, zwang metoda warstwa po
warstwie. Wybrane leki przeciwnowotworowe SN-38,: Salinomycyna i Docetaxel. enkapsulowano
w wielowarstwowych nanonosnikach typu core@shell zbudowanych z poliaminokwaséw poli(L-
Lizyny) — PLL, poli(L-Lizyny) znaczonej gadolinem— PLL-Gd, poli(kwasu glutaminowego) — PGA,
oraz podstawionego pegiem-PGA — PGA-g-PEG. Rozmiar otrzymanych nanono$nikow miescit si¢
w zakresie 80-200 nm. Rysunek 1 przedstawia obraz z mikrospkou cryo-SEM badanych
nanono$nikow. Wlasciwos$ci opracowanych nanonosnikow zostaly zoptymalizowane pod pasywne
dostarczanie lekow do niszy nowotworowej, bazujac na efekcie EPR. Okreslona zostata efektywnos¢
dziatania enkapsulowanych substancji Salinomycyny oraz Docetaxelu na liniach komoérkowych 4T1
mammary carcinoma i CT26-CEA murine colorectal carcinoma.. Wykazano, ze enkapsulowane leki
posiadaja swoja wysoka aktywnos¢ przeciwnowotworows.

50,000 10.0kV LEI SEM

Rysunek 1 Obraz Cryo-SEM badanych nanono$nikow

37



12 Kinetyka wyciekania filmow cieklych w warunkach dynamicznych
— eksperyment i modelowanie teoretyczne

(dr hab. Jan Zawata prof. IKIFP PAN, dr inz. Andrzej Balis, dr Dominik Kosior, dr hab. Georgi
Gochev, mgr inz. Agata Wiertel-Pochopien, mgr Mariusz Borkowski, mgr £Zukasz Witkowski, mgr
Klaudia Zareba)

Celem zadania jest okreslenie kinetyki koalescencji  kropel powstajacych
w dwusktadnikowych uktadach polimerowych (ang. Aqueous Two-Phase Systems - ATPS), ktore,
w okreslonych proporcjach, ulegajg spontanicznej separacji. ATPS to bardzo interesujgce uktady
dwoch niemieszajacych si¢ ze soba roztworow wodnych bedacych w  réwnowadze
termodynamicznej. Uktady takie sg bardzo interesujace z praktycznego punktu widzenia (m. in.
w procesach ekstrakcji, separacji, oczyszczania i wzbogacania organelli komodrkowych, protein,
nanorurek weglowych oraz jonéw metali jak rowniez do zastosowan w kontrolowanym dostarczeniu
lekéw), a ich najwigkszg zaleta jest wysoki poziom biokompatybilnos$ci (brak fazy organicznej jak
w konwencjonalnych emulsjach typu olej-woda O/W). Podstawowym problemem w zastosowaniu
ATPS 1 wytworzonych z nich emulsji oraz kapsutek do celowego dostarczania lekow jest niski
stopien stabilnosci dyspers_]l spowodowany ekstremalnie niskim napi¢ciem migdzyfazowym. Prace
badawcze zaplanowane w mnlej szym zadaniu majg na celu poszuklwanle efektywnych stabilizatoréw
uktadow ATPS, ktore znacznie rozszerzytyby zakres ich stosowania i funkcjonalnos¢.

W okresie sprawozdawczym przeprowadzono pomiary stabilno$ci rzeczywistych emulsji typu
ATPS, ktore otrzymywano mieszajac glikol polietylenowy (PEG) oraz dekstran (DEX)
w odpowiednich proporcjach. Do badan wybrano polimery o r6znych masach czasteczkowych (Mw).
Stwierdzono, ze im wigksza byla réznica w My obu polimerow tym otrzymana emulsja
charakteryzowata si¢ wigksza stabilno$cig. Stabilnos¢ ta jednak nie byta zadawalajaca (patrz rys. 1A),
co spowodowane bylo brakiem odpowiedniego stabilizatora, mogacego zapobiec zjawisku
koalescencji, ktore prowadzito kazdorazowo do rozwarstwiania si¢ uktadu. Jako stabilizator wybrano
nanozelowe czastki proteiny BLG (beta-laktoglobuliny), ktére otrzymano w trakcie
zoptymalizowane] syntezy. Dzigki precyzyjnej kontroli pH podczas syntez otrzymano
monodyspersyjne czastki, ktorych rozmiary (dpig-gels) miescity si¢ w zakresie 30-130 nm. Dodatek
okreslonego stgzenia nanoczastek do roztworu jednego z polimeréw przed procesem emulsyfikacji
spowodowat spektakularny wzrost stabilnosci emulsji, ktory byl najwiekszy dla czastek o rozmiarach
50-80 nm. W celu zbadania mechanizmu tego zjawiska przeprowadzono pomiary napigé
miedzyfazowych (y) uktadow polimerowych z dodatkiem nanoczastek za pomocg metody wirujace;j
kropli (patrz rys. 1B). Pomiary wykazaty, ze brak jest korelacji pomigdzy stopniem obnizenia
napi¢cia mie¢dzyfazowego, powodowanego przez okre§lony rozmiar nanoczastek, a stabilno$cig
emulsji, zatem mechanizm stabilizacji jest w tym przypadku bardziej ztozony. Kolejne, zaplanowane
badania (migdzy innymi obserwacja tworzenia si¢ warstwy adsorpcyjnej w obszarze miedzyfazowym
kropel za pomocg mikroskopu konfokalnego), beda miaty na celu wyjasnienie wptywu rozmiaru
stabilizatora na wtasciwos$ci badanych ATPS.
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Rys. 1. Wykresy przedstawiajace (A): kinetyki rozwarstwiania si¢ emulsji typu ATPS w zalewnosci od réznicy
w masach czasteczkowych zmieszanych polimerow oraz (B): wartosci napigé migedzyfazowych uzyskanych metoda
wirujacej kropli, w zalezno$ci od rozmiaru nanoczastek stabilizatora
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13.Naturalne i modyfikowane polisacharydy jako stabilizatory filmow
powierzchniowych, pian i emulsji

(dr Ewelina Jarek, prof. dr hab. Piotr Warszynski, dr hab. Marta Kolasinska Sojka, dr Marcel
Krzan, dr Lilianna Szyk-Warszynska, inz. Marzena Noworyta)

W ramach zadania statutowego, badano wtasciwosci powierzchniowe uktadow w ktérych
polisacharydy: chitozan-polikation oraz furceleran-polianion w fazie wodnej tworzyly emulsje
z roslinnymi olejkami eterycznymi (z oregano, tymianku, rozmarynu oraz trawy cytrynowej)
0 duzym potencjale aplikacyjnym ze wzgledu na ich antybakteryjne i antyoksydacyjne wlasciwosci.
Zmierzone napigcia powierzchniowe na granicy faz: woda/ olejek oraz wodny roztwor
polisacharydu/olejek miaty podobne wartosci 15 £1 mN/m. Celem obnizenia napigcia i utatwienia
procesu emulsyfikacji dodano niejonowy surfaktant Tween 80, ktéry jednak obnizyl napiecie
powierzchniowe tylko uktadow z olejkiem z rozmarynu i trawy cytrynowej, nie mial istotnego
wplywu na napigcie powierzchniowe na granicy faz z olejkiem z oregano i tymianku (Rys. 1).
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Rys. 1.a. Zalezno$¢ rownowagowego napiecia powierzchniowego od stezenia surfaktantu Tweenu 80 na granicy faz
roztwor surfaktantu/olejek eteryczny. b. Obraz z mikroskopu konfokalnego emulsji zawierajacej 1000 ppm chitozanu

w 1% kwasie octowym w obecnosci Tweenu 80 i olejku z oregano.

Zebrane widma IR olejkow eterycznych potwierdzity znaczace rdznice w strukturze
zwigzkow, ktore wchodza w ich skfad (migdzy innymi obecnos¢ grup OH w olejku z oregano
i tymianku). Obrazy z mikroskopu konfokalnego w przypadku uktadu chitosan/oregano pokazuja
obecnos¢ w poblizu granicy faz charakterystycznych struktur (Rys.1). Badania bedg kontynuowane
celem wyjasnienia mechanizmu tworzenia si¢ takich komplekséw. Ponadto wykonano uzupetniajace
badania aktywnosci powierzchniowej chitozanu modyfikowanego hydrofobowymi fancuchami
weglowodorowymi o réznej diugosci (C8, C12, C16) oraz zbadano, jak dlugos$¢ tancucha
weglowodorowego oraz sposob taczenia ze szkieletem polisacharydu, poprzez wigzanie amidowe lub
estrowe wplywa na zwilzalno§¢ 1 energi¢ powierzchniowa multiwarstwy polielektrolitowej
zawierajace] modyfikowany polisacharyd.
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14. Nowe materialy elektrolitowe do ogniw paliwowych elektrolitem ze stalego
tlenku o obnizonej temperaturze pracy

(dr hab. Michat Mosiatek, dr inz. Grzegorz Mordarski, mgr inz. Amir Sultan)

Grupa Elektrochemii w Zespole Nanostruktur Materii Migkkiej prowadzita badania nad
nowymi materiatami do ogniw paliwowych z elektrolitem ze statego tlenku. Wysoka temperatura
spiekania tlenkoéw mieszanych BaCe1 x yZryY0,103 generuje wysokie koszty ich otrzymywania jak
roOwniez utrudnia otrzymywanie porowatych materialdw na elektrody w postaci kompozytow
Z tlenkami mieszanymi wykazujagcymi przewodnictwo jonowo-elektronowe o znacznie nizszej
temperaturze spiekania.

Celem badan prowadzonych w 2023 roku bylo wytworzenie materialow elektrolitowych na
bazie BaCe1 xyZryY0103 o obnizonej temperaturze spiekania oraz zbadanie ich przewodnictwa
jonowego metodami elektrochemicznymi. Na podstawie analizy literatury stwierdziliSmy, ze
niewielkie dodatki innych tlenkow metali a zwtaszcza miedzi moga znacznie obnizy¢ temperature
spiekania. Otrzymane materiaty elektrolitowe BaCe1 x y tZryMtY0,103 (M = dodany metal) zostaly
scharakteryzowane za pomocg dostgpnych metod fizykochemicznych, m. in. XRD, SEM-EDS, TG-
DSC oraz testow elektrochemicznych.

BaCeo5Zr03Y0,203-delta (BCZY), uwazany za jeden z najbardziej obiecujacych elektrolitow
przewodzacych protony, przysparza trudno$ci ze wzgledu na wysokg temperaturg spiekania. Aby
rozwigza¢ t¢ wade, wyprodukowano elektrolit BaCeos6Zro2NioosaY0203-delta (BCZY)
domieszkowany w pozycji B. Zbadano wptyw dodatku Ni na wiasciwosci elektryczne i parametry
spiekania. Poprzez dodanie Ni w pozycji B BCZY uzyskano znaczny spadek temperatury spiekania,
tj. z 1600 °C (dla BCZY) do 1300 °C (dla BCZMY). Dla elektrolitu BCZMY w wilgotnym
srodowisku azotowym zaobserwowano przewodnos$é 0,05 S cm™ w temperaturze 700 °C. Ponadto
SrFeogMo0o,203-delta (SFM) wykorzystano jako symetryczny materiat elektrodowy ze wzgledu na
wysokg przewodnos$¢ jonowa i elektronowa. Elektroda SFM zostata zsyntetyzowana w procesie
spalania i wykazata odpowiednig kompatybilno$¢ chemiczng i termiczng z elektrolitami BCZY
i BCZMY do 1100 °C. Jednofazowa struktura sze$cienna wraz z morfologiag powierzchni
symetrycznych ogniw opartych na proponowanych elektrolitach zostala potwierdzona za pomoca
dyfrakcji  rentgenowskiej i skaningowej  mikroskopii  elektronowej.  Przeprowadzono
elektrochemiczng spektroskopi¢ impedancyjna w celu okreslenia obszarowej rezystancji polaryzacji
(ASR). Najnizsze wartosci ASR 0,037, 0,081 i 0,327 omega cm? w temperaturze 800, 700 i 600 °C
w zwilzonym wodorze uzyskano dla elektrody kompozytowej SFM-BCZNY. Symetryczne ogniwo
osiagneto szczytowa gestosé mocy 254 mW cm (konfiguracja ogniwa; SFM-BCZMY | BCZMY |
SFM-BCZMY) w temperaturze 800 °C. Urzadzenia z ogniwami paliwowymi W przedstawionej
konfiguracji wykazaty dtugotrwatg stabilno$¢ przez 100 h w temperaturze 700 °C pod obcigzeniem
120 mA cm™. Biorac pod uwage przedstawione wyniki, BCZMY jest obiecujacym elektrolitem
protonowym dla IT-SOFC.
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15.Wplyw silnego odksztalcenia Mg na wlasciwosci warstw fosforanowych

(dr inz. Konrad Skowron, dr inz. Grzegorz. Mordarski, dr hab. Malgorzata Zimowska)

W roku 2023 skupiono si¢ na trzech rodzajach powtok konwersyjnych: fosforanowej (CaP),
polilaktydowo-polilaktydowej (PLA) oraz kombinowanej powtoce CaP-PLA na powierzchni stopu
magnezu WE43. Do scharakteryzowania morfologii powierzchni i powierzchni migdzyfazowe;j,
atakze sktadu powtok przed i po eksperymentach korozyjnych wykorzystano skaningowag
mikroskopi¢ elektronowa, dyfrakcje promieni rentgenowskich, rentgenowska spektroskopie
fotoelektronow 1 spektroskopi¢ w podczerwieni. Wtasciwosci ochronne otrzymanych powtok
zbadano metodg polaryzacji potencjodynamicznej oraz badaniami zanurzeniowymi W roztworze
Hanks’a. Wyniki pozwolity zaproponowa¢ mechanizm o0sadzania powtok i ich degradacji korozyjne;j.

W dhugotrwatych doswiadczeniach korozyjnych warstwa CaP nie ulegta znaczagcym zmianom
strukturalnym, morfologicznym i fazowym. Jednakze ze wzgledu na lokalne defekty powloki
(pgkniecia, pory) zaobserwowano kilka lokalnych plam korozyjnych, co jest zgodne ze wzrostem pH
roztworu Hanks’a.

Osadzanie warstwy PLA na powierzchni stopu WE43 powoduje utworzenie pozbawionej
defektow powloki polimerowej o grubosci okoto 20 um. Szybkos¢ korozji stopu WE43 poddanego
obrébce w roztworze Hanks’a spadta 100-krotnie. Jednakze ze wzgledu na duza przepuszczalnosé
wody 1 niska przyczepnos$¢ do podioza, powloka ta nie zapewnia ochrony antykorozyjnej podtoza
w dtuzszej perspektywie czasu.

Dwusktadnikowa powloka CaP-PLA zapewnita zwigkszong odporno$¢ na korozje
w roztworze Hanks’a przez 14 dni w porownaniu do nieobrobionego stopu WE43. Po dtugotrwatych
badaniach korozyjnych w roztworze Hanks’a dwuwarstwowa powloka nie wykazata widocznych
zmian strukturalnych, a pH roztworu praktycznie nie zmienialo si¢ w czasie, co §wiadczy o wysokich
wlasciwos$ciach ochronnych powloki CaP-PLA.

Roéwnolegle przeprowadzono badania wptywu silnego odksztalcenia na witasciwosci stopu
magnezu AZ91 T6. Elektrochemiczne badania stopu AZ91 poddanego powierzchniowej,
mechanicznej obrobcee $ciernej (SMAT) prowadzone byty w 0.05 M NaCl przez 24 godziny.

Wyniki elektrochemicznej spektroskopii impedancyjnej pokazaty, ze dla stopu AZ91
poddanego obrobce mechanicznej wartosci rezystancji polaryzacyjnej rosng wraz z czasem immersji
w roztworze NaCl 1 po 10 godzinach osiagaja warto$ci znacznie wigksze niz te zmierzone dla
nieodksztatconych referencyjnych probek stopu AZ91. Po ponad 20 godzinnej immersji w roztworze
NaCl wyznaczone wartosci rezystancji dla probek poddanych SMAT sa zblizone do tych
otrzymanych dla probek referencyjnych.

Przeprowadzono dlugoczasowe (168 g) testy wydzielania wodoru w roztworze 3.5 % NaCl
dla probek AZ91 poddanych obrobce SMAT oraz probek referencyjnych. Testy wydzielania wodoru
wykazaly, Zze dla probek poddanych odksztalceniu wydzielanie wodoru byto nieznacznie mniejsze
niz dla probek referencyjnych.

Proces SMAT wptywa na zachowanie badanego stopu magnezu podczas korozji, czynigc go
bardziej reaktywnym, co z kolei powoduje przyspieszenie tworzenia si¢ warstwy produktow
utleniania na jego powierzchni w trakcie immersji w roztworach NaCl. To z kolei prowadzi do
poprawy jego odpornosci na korozje w pierwszych godzinach immersji.
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16.Molekularne aspekty stabilno$ci konformacyjnej bialek w kontekscie
tworzenia superstruktur amyloidowych

(prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska, dr Agnieszka Kaminska, mgr inz. Magdalena Szota, mgr inz.
Lukasz Lustyk)

Badania nad rozwojem choroby Parkinsona wykazaly, ze charakteryzuje si¢ ona obecnoscia
cial Lewy'ego zawierajgcych gldwnie a-synukleing. W ciatach Lewy’ego a-synukleina jest
nieprawidlowo sfaldowana i moze powodowa¢ $§mier¢ neurondw. Zrozumienie, w jaki sposéb
rozpuszczalne biatka tworza formy amyloidowe i1 uruchamiajg szlak toksycznosci komorkowe;,
stanowi podstawe opracowania skutecznych terapii w chorobie Alzheimera, Parkinsona czy
Creuztfeldta-Jakoba. Nalezy podkresli¢, ze kontrola zmian w obrebie struktury biatek amyloidowych
na poziomie molekularnym, a tym samym identyfikacj¢ kluczowych elementow inicjalizujacych
kaskad¢ zmian prowadzacych finalnie do powstawania chiralnych superstruktur jest nadal
niewystarczajagco poznana. Niedawno odkryto, ze biatka odpowiedzialne za choroby
neurodegeneracyjne oddzialywuja elektrostatycznie z wujemnie natadowanymi glikolipidami
znajdujacymi si¢ na powierzchni komoérek nerwowych. Poniewaz oddziatywania elektrostatyczne
wydaja si¢ by¢ jednym z kluczowych czynnikow przyczyniajacych si¢ do agregacji uktadoéw
biatkowych na powierzchni btony komodrkowej, badania prowadzono przy kontroli potencjalu
elektrycznego oraz gestosci fadunku powierzchniowego. Wykorzystujac zaawansowane metody
analoityczne, monitorowano in situ transformacj¢ formy monomerycznej w agregaty biatkowe
W roztworze oraz na powierzchni migdzyfazowej nasladujac warunku panujace podczas agregacji
biatek w komorkach i tkankach. Zastosowanie skoordynowanego podejscia metodologicznego,
obejmujacego zastosowanie mikrowagi kwarcowej (QCM-D), powierzchniowego rezonansu
plazmonowego (MP-SPR), spektroskopii w podczerwieni (IR), pozwala zrozumie¢ przebieg procesu
biochemicznego na poziomie submolekularnym. Widma dichroizmu kotowego (CD) oraz
spektroskopii w podczerwieni (IR) potwierdzily, ze oddziatywanie biatka z powierzchnig indukuje
istotne zmiany konformacyjne. Kierunek i1 intensywno$ci zmian strukturalnych, zalezy od wielu
czynnikow, migdzy innymi od pH $rodowiska w ktorym prowadzono badania.
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Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury
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17.1losciowa ocena zagrozenia obiektow zabytkowych przez warunki
Srodowiska w ich otoczeniu

(dr Marcin Strojecki, dr Sergii Antropov, prof. dr. hab. L.ukasz Bratasz)

Dziatalno§¢ badawcza prowadzona w ramach zadania miala na celu opracowanie
kompleksowego modelu osiadania czastek pytu na powierzchniach wewnetrznych w zabytkowych
budynkach. Model uwzglednia najwazniejsze procesy osiadania obserwowane w obiektach
zabytkowych takich jak dyfuzje Browna i turbulentng, osiadanie grawitacyjne, turboforeze
I termoforezg. W poréwnaniu od istniejacych modeli teoretycznych zaproponowany model stanowi
znaczgce osiggni¢cie poznawcze gdyz:

» szybko§¢ depozycji czastek jest wyrazona jest jako funkcja waznych parametrow
charakteryzujacych zabytkowe wnetrza takich jak predkosci tarcia — uwzgledniajaca wplyw
intensywnosci przeptywu powietrza w pomieszczeniu - roznica temperatur pomiedzy powietrzem
a powierzchnig oraz jej szorstkos$cia,

» wszystkie zalezno$ci uzyte w modelu sparametryzowane zostaly temperaturg powietrza oraz
wielkos$cig 1 ggstoscia czastek,

» zaproponowano nowg formute lepkosci turbulentnej powietrza oraz cztonu termoforetycznego
w celu uwzglednienia waznego mechanizmu brudzenia powierzchni, ktory czesto jest
spowodowany duzymi roznicami temperatur pomiedzy powietrzem a powierzchniami
w budynkach zabytkowych. Przyjeta posta¢ pozwolita na obliczenie gradientéw temperatury az
do matych odlegtosci od powierzchni 1 wykazata nieistotng zalezno$¢ gradientu temperatury od
$rednicy czastek, co dato miarodajny opis fizyczny procesu.

Przeprowadzono walidacj¢ opracowanego modelu poprzez pordéwnanie z wynikami
poprzednich modeli oraz istniejagcymi w literaturze danymi eksperymentalnymi. Model wykorzystano
do symulacji catkowitej predkosci osiadania w matym kosciele na przyktadzie budynku zabytkowego
z ogrzewaniem dziatajacym w okresie zimnym. W symulacjach wykorzystano dwie skrajne wartosci
predkosci tarcia przyjete dla obiektow zabytkowych - 1 i 6 cm/s, oraz dwa skrajne stopnie
chropowatosci powierzchni - gladka tapetg i szorstki tynk $cienny, natomiast réznica temperatur
pomiedzy powierzchnig wewngtrzng a powietrzem wahata si¢ od —3 do 2°C.

Model odpowiednio przewiduje procesy osiadania obserwowane w budynkach zabytkowych
I udowodnit, ze jest w stanie poprawnie odwzorowac predkosci osiadania czastek dla okre§lonych
orientacji powierzchni w funkcji gradientu temperatury powietrze-powierzchnia, szorstkosci
powierzchni i natgzenia przeplywu powietrza odzwierciedlonego w predkosci tarcia. Jednym
Z podstawowych ociggni¢¢ poznawczych jest wykazanie, istniejgce przekonanie o mozliwosci
znacznego ograniczenia depozycji czastek pytu poprzez ogrzanie powierzchni nie jest prawdziwe dla
typowych powierzchni architektonicznych tj. powierzchni o duzej szorstko$ci. Model znaczaco
poglebia podstawowa wiedze¢ na temat jednego z kluczowych zagrozen srodowiskowych dla wnetrz
zabytkowych tj. szybkos$ci brudzenia powierzchni architektonicznych i cennego wyposazenia wnetrz.
Umozliwia takze interpretacj¢ coraz wigkszej ilo$ci badan $rodowiska wewngetrznego
w roznorodnych budynkach historycznych. Dlatego tez opracowanie moze postluzy¢ do
opracowywania nowych metod ochrony obiektow przed brudzeniem, przez konserwatoréw
| zarzgdcow obiektow zainteresowanych oceng i tagodzeniem zagrozen srodowiskowych dla réznych
typow wnetrz zabytkowych.

45



46



Grant Rozwojowy

47



48



18.Zeolity o strukturze fojazytu zawierajace miedz jako modyfikatory
materialow wybuchowych opartych na ANFO

(dr inz. Lukasz Kuterasinski)
Projekt Rozwojowy IKiFP PAN nr 2/GR/2020 [2021-2023]

Temat dotyczacy wytwarzania, modyfikacji oraz zastosowania materialtow wybuchowych jest
szczegblnie wazny ze wzgledu na ich pokojowe zastosowania. Jednym z najczgsciej stosowanych
materiatow wybuchowych w przemysle cywilnym (szczegélnie w gornictwie) jest ANFO (z ang.
Ammonium Nitrate Fuel Oil). Materialy wybuchowe oparte na ANFO charakteryzuja si¢ dobrymi
wlasciwosciami strzatowymi, a procedura ich wytwarzania jest stosunkowo tania i tatwa.

Wiasciwosci strzatowe otrzymanych materialtow wybuchowych moga ulega¢ modyfikacji poprzez
zmiang ich sktadu chemicznego, co moze by¢ zrealizowane poprzez dodatek modyfikatoréw, ktore moga
katalizowa¢ rozktad materiatéw wybuchowych, redukowac¢ emisje gazow postrzatowych oraz wptywaé na
ich czuto$¢. Zabieg ten pozwala na otrzymanie materiatbw wybuchowych o pozadanych wiasciwosciach
strzatowych, np. 0 odpowiedniej predkosci detonacji, cieple oraz sile eksplozji, czy tez toksycznosci gazow
postrzatlowych.

W obecnych badaniach zastosowano zeolit o strukturze fojazytu zawierajacy miedz (Cu-FAU) jako
modyfikator ANFO ze wzgledu na mozliwos¢ sterowania sktadu chemicznego gazéw postrzatowych, co
wynika z powszechnie znanego zastosowania zeolitow zawierajacych miedz jako katalizatory do procesow
DeNOx. Wybor zeolitu o strukturze fojazytu (FAU) wynika z jego szerokiego zastosowania w przemysle
chemicznym, co z kolei ma zwigzek z jego unikalnymi whasciwosciami chemicznymi i porowatymi.

Zeolit dodano do ANFO na drodze mieszania. Zawarto$¢ masowa zeolitu w otrzymanych probkach
ANFO nie przekraczata 5%. Bezposrednio przed zmieszaniem ANFO z zeolitem, fojazyt w formie
protonowej (HFAU) impregnowany byt zwigzkami miedzi, w taki sposob, ze wagowa zawarto$¢ Cu nie
przekraczata 5% wagowych w stosunku do otrzymanej probki ANFO.

Przygotowane probki ANFO podlegaty charakterystyce fizykochemicznej, z uwzglednieniem ich
krystalicznosci, struktury (Dyfrakcja Fal Rentgenowskich, Spektroskopia Fourierowska w Podczerwient),
stanu powierzchni, morfologii (Mikroskopia Sit Atomowych, Skaningowa Mikroskopia Elektronowa),
wilasciwosci termicznych (Termograwimetria oraz Roznicowa Kalorymetria Skaningowa), wlasciwosci
strzatowych (z uwzglednieniem predkosci detonacji, gestosci, ciSnienia oraz temperatury detonacji, ciepta
oraz sily eksplozji, jak rowniez analizy gazow postrzatowych).

Analiza zaré6wno obrazow dyfrakcyjnych jak 1 widm w podczerwieni wykazata obecnos¢
krystalicznego azotanu amonu (V) - AN. Wprowadzenie Cu-FAU do AN skutkowalo pojawieniem si¢
nowych sygnatow przypisanych do fazy zeolitowej. Intensywnosci zar6wno refleksow jak rowniez pasm
zwigzanych z zeolitami wzrastata wraz z ich zawartoscig w probkach ANFO.

Dodatek Cu-FAU do ANFO powodowal rowniez wyrazne zmiany w stanie powierzchni
otrzymanych probek ANFO. Analiza z zastosowaniem Mikroskopii Sit Atomowych wykazata pojawienie
si¢ licznych ziaren o nieregularnych ksztattach na powierzchni AN, co zwigzane bylo z obecnoscig fazy
zeolitowej. Jednoczesnie stwierdzono wyrazny spadek pofatdowania powierzchni badanych probek ANFO.
Dodatek miedziowego fojazytu obnizyt réwniez efekt termiczny towarzyszacy rozktadowi AN
2 5.82 mW/mg (dla czystego ANFO) do 2.82 mW/mg.

Na podstawie obliczen termodynamicznych wlasciwosci strzalowych otrzymanych
materiatbw wybuchowych stwierdzono, ze zastosowanie Cu-FAU jako modyfikatora ANFO
doprowadzito do poprawy wlasciwosci detonacyjnych materiatéw wybuchowych opartych na ANFO.
Korelowalo to ze zmianami stanu powierzchni oraz witasciwosci termicznych badanych probek
ANFO. Wykazano takze, ze we wszystkich przypadkach dodatek Cu-FAU do ANFO spowodowat
wzrost ci$nienia oraz temperatury detonacji odpowiednio az 0 15% i 33%. Cieplo eksplozji oraz
predkos¢ detonacji wzrosty odpowiednio o 50% 1 5%. Jednoczesnie, catkowita objeto$¢ gazéw
postrzatowych (z uwzglednieniem COy, NOx, oraz pary wodnej) zredukowana zostata o 6%.
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1. Synergistyczne efekty mieszanych roztworow bit-surfaktantow w stabilnosci
filméw cieklych w warunkach dynamicznych- badania podstawowe
0 potencjale aplikacyjnym we flotacyjnym procesie separacji

Projekt badawczy ,,SONATA BIS” NCN 2020/38/E/ST8/00173 [2021-2025]
(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawata, prof. IKiF'P)

Celem projektu sg badania 0 charakterze podstawowym, majce na celu wyjasnienie powodu
I warunkow istnienia efektow synergistycznych wybranych mieszanych odczynnikow flotacyjnych,
ktore moga wystepowaé podczas tworzenia 1 wyciekania filméw cieklych powstajacych
w warunkach dynamicznych, a wiec moga mie¢ wptyw na stabilno$¢ cienkich warstw. Do badan nad
zjawiskiem synergii wybrano surfaktanty bedace pochodnymi aminokwaséw, ktorych roztwory
zawieraja dodatek prostego surfaktantu niejonowego jak rowniez mikroczastki polimerowe.

W okresie sprawozdawczym zaprojektowano oraz wykonano uktad eksperymentalny, ktory
pozwala na bezposredni pomiar grubosci filméw pianowych 1 zwilzajagcych metoda
interferometryczng w warunkach dynamicznych (ang. Dynamic Fluid-Film Interferometry - DFI).
W tym celu zintegrowano zakupione elementy optyczne i elektroniczne w kompaktowe urzadzenie,
ktoérego poszczegodlne elementy zsynchronizowano za pomoca odpowiedniego oprogramowania,
posiadajacego przyjazny uzytkownikowi interfejs graficzny. Zasada dziatania urzadzenia polega na
wytworzeniu pecherzyka powietrza o kontrolowanej objetosci (Srednicy) na igle stalowej pod
powierzchnia migdzyfazowa (roztwor/powietrze, w przypadku badania stabilnosci filmow
zwilzajacych lub roztwor/ciato state, w przypadku filméw zwilzajacych) i automatycznym
docisnigciu pecherzyka do granic faz z okreslong sila, powodujaca wyciekanie filmu, tj. cienkiej
warstwy cieczy rozdzielajacej kontaktujace si¢ ze soba powierzchnie. Dzigki zastosowaniu czujnika
ci$nienia, mozna kontrolowa¢ wzrost cisSnienia wewnatrz pgcherzyka i w ten sposob kontrolowac site
docisku, ktora wptywa na szybko$¢ wyciekania, determinujac deformacje pgcherzyka tj. promien
powstajacego filmu. W ten sposdb mozna obserwowacé utworzony film 1 w sposdb bezposredni
mierzy¢ jego grubo$¢, a co za tym idzie okresla¢ wplyw warunkoéw fizykochemicznych na jego
stabilnos¢. Jest to mozliwe, dzigki zastosowaniu ukladu optycznego, wyposazonego w odpowiedni
obiektyw, filtr przepuszczajacy tylko trzy okreslone dtugosci fali, kamerg cyfrowa oraz oswietlenie
LED. Testy utworzonego urzadzenia potwierdzity jego ogromny potencjat. Dzigki opracowanemu
uktadowi eksperymentalnemu mozliwe bgdzie prowadzenie badan majacych na celu nie tylko
jakosciowa ocene stabilnosci filmow ciektych, ale takze badanie mechanizmu ich pekania oraz
poréwnanie kinetyki wyciekania w r6znych warunkach, w zaleznosci od zaplanowanej zmiany
czynnikow zewnetrznych. Schematyczng ilustracje geometrii urzadzenia oraz uzyskane zdjecia
filmow, obrazujace proces wyciekania, przedstawiono na rys. 1.
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Rys. 1. Schematyczna ilustracja opracowanego, automatycznego ukltadu do obserwacji i pomiaru grubosci
pojedynczych filméw cieklych (przedstawione zdjgcia filmow dotycza filmu zwilzajacego, utworzonego pomig¢dzy
pecherzykiem a powierzchnia szkta w czystej wodzie).
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2. Topologia spotyka magnetyzm: zwigzki na bazie Sn
dla sterowanych magnetyzacja przejs¢
topologicznych (TopoTin)

Projekt badawczy ,,SONATA BIS” NCN 2022/46/E/ST3/00184 [2023-2028]

(kierownik projektu: dr Ewa Mtynczak)

TopeTin .. .-.

Topology meets magﬁetism

Projekt TopoTin zostat rozpoczety 15.03.2023 roku, wigc z koncem 2023 mamy za sobg okoto
9 miesiecy realizacji projektu. Realizacja projektu przebiega zgodnie z zatozonym planem, jeste§my
w trakcie wykonywania zadan przewidzianych w planie w pierwszym roku projektu. W ramach
projektu dostosowalismy komorg¢ preparacyjng w uktadzie ultrawysokiej prézni do przeprowadzania
depozycji warstw FexSny metoda epitaksji z wigzek molekularnych. W grudniu uruchomili$my
rowniez mikroskop sit atomowych z mozliwo$cia pomiarow sit  magnetycznych
w zewnetrznym polu magnetycznym, zakupiony ze srodkéw projektu.

Zadaniami przewidzianymi w projekcie w pierwszym roku jego realizacji byty:

(Al) Opracowanie preparatyki wzrostu warstw Sn, FesSn, FeSn oraz FesSn, na podiozach
przewodzacych. Tutaj dotychczas skupili$§my si¢ na wzroscie ultracienkich warstw Sn oraz FesSn na
metalicznym podtozu Pt(111). Depozycja warstw prowadzona byla metoda epitaksji z wigzek
molekularnych, a badania wzrostu prowadzone byly poczatkowo z wykorzystaniem standardowego
instrumentu  do  dyfrakcji  elektronéw  niskoenergetycznych  (LEED), a  nastgpnie
z wykorzystaniem mikroskopu na elektronach niskoenergetycznych (LEEM), zaréwno
W przestrzeni rzeczywistej jak i w przestrzeni odwrotnej. Dodatkowo badali$my wzrost warstw
FesSnz na podiozu z domieszkowanego InSb(111), ktéory ma charakter metaliczny. BadaliSmy
stechiometri¢ otrzymanych probek za pomocg metody spektroskopii fotoelektronow (XPS) oraz ich
strukture krystaliczng z uzyciem dyfrakcji promieniowania X (XRD). RozpoczeliSmy tez realizacje
zadania (A4), ktore bylo pierwotnie planowane do realizacji w ostatnim roku projektu, tj. wzrost
wybranych struktur na podtozach izolujgcych. Tutaj wykorzystalismy podtoze MgO(111) do wzrostu
warstwy FesSna.

(B1) Pomiary wlasciwosci magnetycznych warstw FeSn oraz FesSnp. W celu realizacji tego zadania
wykonali$my pomiary za pomoca magnetooptycznego efektu Kerra (MOKE), spektroskopii
elektronow konwersji (CEMS) oraz mikroskopii fotoemisyjnej (PEEM, mikroskop dziatajacy
w synchrotronie Solaris na linii DEMETER) na warstwach FesSn, naniesionych na InSb(111) oraz
MgO(111). PotwierdziliSmy istnienie porzadku ferromagnetycznego w otrzymanych warstwach
w temperaturze pokojowej oraz wystepowanie pelnej remanencji dla prébek naniesionych na
InSb(111).

(C1) Pomiary elektronowej struktury pasmowej warstw Sn, FesSn, FeSn oraz Fes:Sn,. W celu
realizacji tego zadania przeprowadziliSmy pomiary z wykorzystaniem katowo-rozdzielczej
spektroskopii (ARPES) na linii Phelix w synchrotronie Solaris. Do tej pory przeprowadziliSmy
pomiary dla warstw Sn oraz FesSn naniesionych na InSh(111).

(C’) Obliczenia teoretyczne struktury pasmowej za pomocg metody DFT. To zadanie prowadzone
jest w miedzynarodowej kooperacji z Dr Gustavem Bihlmayerem z Instytutem Petera Griinberga
PGI-1. Do tej pory zrealizowane zostaly obliczenia struktury elektronowej Fe oraz warstwy Sn
naniesionej na Pt(111).
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1. Od pojedynczej czasteczki do inteligentnego materialu - zrozumienie
tworzenia si¢ i wlasciwosci kompleksow polipeptydow

Projekt badawczy "SONATA™" NCN 2018/31/D/ST5/01866 [2019-2024]
(kierownik projektu: dr hab inz. Piotr Batys)

Do okreslenia wptywu pH na mechanizm kompleksowania 1 wtasciwosci kompleksow poli(L-
lizyny) (PLL) i poli(kwasu L-glutaminowego) (PGA) wykorzystano obszerng charakterystyke
eksperymentalng, potaczong z symulacjami dynamiki molekularnej. Do wyznaczenia efektywnego
fadunku i innych wilasciwosci fizykochemicznych kompleksow wykorzystano kombinacje
dynamicznego rozpraszania $wiatla (DLS) oraz dopplerowskiej anemometrii laserowej (LDV), do
badan termodynamiki procesu kompleksowania zastosowano izotermiczng kalorymetri¢
miareczkowg (ITC), natomiast do okreslenia zmian w strukturze drugorzedowej polipeptydow i ich
kompleksoéw zastosowano metode dichroizmu kotowego (CD). W celu lepszej analizy i interpretacji
danych zastosowano ultrawiroéwke analityczng (AUC), pozwalajacg okresli¢ doktadne masy
czasteczkowych polipeptydéw. Symulacje dynamiki molekularnej (MD) pozwolily na ilo§ciowe
okreslenie wewnetrznej 1 zewnetrznej kompensacji tadunku, roli wigzan wodorowych oraz zmian
struktury drugorzedowej. Umozliwito to interpretacje danych eksperymentalnych a takze wyjasnienie
mechanizmu kompleksowania PLL/PGA w zalezno$ci od pH, na poziomie molekularnym.

Otrzymane wyniki wykazaly, ze tadunek efektywny peptydu jest najwazniejszym czynnikiem
wptywajacym na kompleksowanie PLL i PGA. Kompleksowanie zachodzito w zakresie pH od 4 do
10, co odpowiada warunkom, gdy jeden z polipeptyddéw jest przynajmniej czgsciowo natadowany.
Mniej intuicyjne sg zmiany struktury drugorzedowej (Rysunek 1), ktore zachodza w wyniku zmian
pH ale takze samego procesu kompleksowania, co potwierdzajg wyniki CD oraz symulacje MD.
Otrzymane wyniki wskazuja, Ze struktury drugorzedowe kompleksow PLL/PGA w wysokim stopniu
zalezaly od efektywnego tadunku polipeptydu. W zakresie pH od 4 do 10, gdzie polipeptydy byty
przynajmniej czgsciowo naladowane, po skompleksowaniu zaobserwowano wzrost udziatu struktury
B-kartki w strukturach drugorzedowych. Zalezng od pH zmiennos¢, wskazujaca na wieloetapowy
proces asocjacji pomiedzy PLL i PGA, zaobserwowano takze w pomiarach ITC. Ponadto zauwazono,
ze trendy w kompleksowaniu sg asymetryczne w odniesieniu do pH, co zostato dalej wyjasnione, za
pomocg symulacji MD, réznicami w ilosci wigzan wodorowych miedzy PGA i PLL. Wykazano
réwniez, ze wzrost ilosci miedzyczasteczkowych wigzan wodorowych pomigdzy polipeptydami jest
$cisle zwigzany z tworzeniem struktury p-kartki.

Niniejsze badania dostarczyty
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2. Udoskonalenie przewodnictwa drukowanych $ciezek poprzez optymalizacje
procesu syntezy oraz wlasciwosci fizykochemicznych nanoczastek metali

Projekt badawczy "SONATA™ NCN 2020/39/D/ST5/01937 [2021-2024]
(kierownik projektu: dr Anna Pajor-Swierzy)

W ostatnich latach zaobserwowano znaczny wzrost zainteresowania zastosowaniem tuszow
na bazie nanoczastek (NPs) metali do produkcji $ciezek przewodzacych do tzw. ,elastycznej”
drukowanej elektroniki. Proces wytwarzania tego rodzaju nanomaterialdbw obejmuje z reguly dwa
etapy: ich osadzanie lub drukowanie na odpowiednim podlozu a nastgpnie spiekanie w celu
przeksztalcenia  nieprzewodzacego  tuszu w  metaliczne,  przewodzace  struktury.
Dotychczas najczeséciej wykorzystywang metoda otrzymywania tego typu struktur bylo spiekanie
termiczne prowadzone z regulty w wysokich temperaturach. W celu uniknigcia destrukcji wrazliwych
na wysoka temperature podiozy wykorzystywanych w procesie wytwarzania przewodzacych
elastycznych obwodow i urzadzen poszukiwane sa alternatywne metody spiekania umozliwiajace
obnizenie temperatury. Dotychczas do wytwarzania nanomaterialdow przewodzacych najczesciej
wykorzystywane byty nanoczastki srebra, jednakze ze wzgledu na ich wysoki koszt oraz ograniczone
wlasciwo$ci mechaniczne poszukuje si¢ innych komponentéw. Jednym z kandydatow jest nikiel,
ktory posiada zarowno dobre whasciwosci przewodzace jak i mechaniczne a ponadto jest metalem
znacznie tanszym. Problemem jest niestabilno$¢ jego nanoczastek odno$nie procesu utleniania.
W zwigzku z czym zaproponowano pokrycie niklowego rdzenia (Ni NPS) srebrng powtoka ochronng
zapewniajacg dobrg odporno$é przeciw jego utlenianiu, tworzgc struktury typu core-shell (Ni-Ag
NPs).

Prace przeprowadzone w roku 2023 koncentrowaly si¢ na opracowaniu nowych metodologii
wytwarzania drukowanych powlok przewodzacych na bazie Ni-Ag NPs poprzez zastosowanie
procesu spiekania w niskiej temperaturze. W zwigzku z tym zbadano zaréwno wplyw dlugosci fali
jak i czasu naswietlania promieniowaniem UV-Vis na ich wtasciwosci przewodzace. Otrzymane
wyniki sugerujg, iz metoda UV-Vis jest odpowiednia do procesu otrzymywania przewodzacych
powtok na bazie Ni-Ag NPs. Najnizszg wartos¢ rezystywnosci ~24 pQ-cm uzyskano po 90 minutach
naswietlania przy dhlugosci fali 350-400 nm (rys. 1). Obliczona przewodno$¢ takich powlok
odpowiada 29-30% przewodnosci niklu w masie. Uzyskane wyniki przyczynia si¢ do znaczacego
postepu oraz rozwoju w dziedzinie nanotechnologii poprzez opracowanie nowej metodologii
wytwarzania drukowanych materiatow przewodzacych na elastycznych podiozach. Ponadto
w przeprowadzonych badaniach wykorzystano niewymagajace duzych naktadow finansowych tusze,
co moze by¢ istotne z ekonomicznego i przemystowego punktu widzenia. Moga one obnizy¢ koszty
procesu produkcji uktadéw oraz urzagdzen elektronicznych.
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Rys. 1. Zalezno$¢ rezystywnosci powlok na bazie Ni-Ag NPs od dlugosci fali promieniowania UV-Vis.
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3. Nanohybrydowe uklady zawierajgce tlenek grafenu oraz nanoczastki
jako funkcjonalne komponenty dla nowego typu biosensorow

Projekt badawczy "SONATA" NCN 2022/47/D/ST5/01751 [2023-2026]
(kierownik projektu: dr Tomasz Kruk)

Celem projektu jest opracowanie powtarzalnej metody tworzenia immunosensoréw SPR
z tlenkiem  grafenu (GO) oraz  hybrydami  tlenku grafenu z  polimerami
1 nanoczastkami metalicznymi. Tlenek grafenu lub jego modyfikowane postacie stanowi¢ majg
warstwe no$ng, osadzong na ztotej powierzchni sensora. Whasciwosci optyczne i elektryczne tlenku
grafenu wydajg si¢ by¢ dobrym wzmocnieniem dla sygnalu SPR, podnoszacym znacznie jego
czulo$¢. Ponadto duza powierzchnia adsorpcyjna GO oraz obecno$¢ grup funkcyjnych (grupy
epoksydowe, karboksylowe, hydroksylowe) umozliwiaja zaré6wno kowalencyjne jak
i niekowalencyjne unieruchamianie biatek na jego powierzchni. Modyfikacja tlenku grafenu
popularnymi polimerami takimi jak np.: poli-L-lizyna, poli-L-arginina czy glikol polietylenowy
zwickszy jego biokompatybilno$¢ i obnizy cytotoksyczno$¢. Ponadto dodatek nanoczastek bedzie
stanowil dodatkowe wzmocnienie sygnalu powierzchniowego rezonansu plazmonowego.
Funkcjonalno$¢ i czuto$¢ wytworzonych immunosensoréw zostanie wyznaczona w trakcie szeregu
analiz oddziatywan przeciwciat z antygenami.

Glownym celem badan w omawianym okresie (09-12.2023) byto natozenie warstwy (lub
warstw) GO na powierzchni¢ zlota w powtarzalny sposob. Przeprowadzono réwniez charakterystyke
fizykochemiczng zawiesiny GO obejmujaca okreslenie wielkosci, wartos$ci potencjalu zeta oraz
obecnych grup funkcyjnych. Jako modelowe powierzchnie do osadzania tlenku grafenu
wykorzystano krysztaty QCM, ktorych powierzchnia pokryta jest ztotem i ztota folia o grubosci ~30
nm nalozona na szkietka SPR. Nanoszona warstwa (lub warstwy) GO powinny charakteryzowac si¢
duzym pokryciem powierzchni, duza stabilno$cia oraz homogenicznos$cig. Nalezy rowniez
kontrolowac liczbg warstw GO. Zastosowano kilka metod osadzania GO na powierzchni ztota, m.in.
z wykorzystaniem “spin coatera”, “air brushing”, metode zanurzeniowg oraz metodg adsorpcji GO
na powierzchniach ztota pokrytych tiolami. Obecnie prace majg na celu optymalizacje osadzania GO
w sposoOb kontrolowany i1 powtarzalny. Okre§lone zostanie pokrycie powierzchni ztota warstwa (lub
warstwami) GO oraz jego grubo$¢ i jednorodnos¢.
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1. Nowe biomaterialy zawierajace polisacharydy jako efektywna platforma
do adsorpcji i uwalniania czynnikéw wzrostu fibroblastoéw: zastosowania
w diagnostyce i w leczeniu choroéb cywilizacyjnych

Projekt badawczy "OPUS" NCN 2018/31/B/ST8/03277 [2019-2023]
(kierownik projektu: dr hab. Aneta Michna)

Gloéwnym celem realizowanego projektu stato si¢ opracowanie efektywnej metody tworzenia
stabilnych filméw polielektrolitowych umozliwijacych kontrolowane przylaczanie i uwalnianie
czynnikéw wzrostu fibroblastow, CO moze znalez¢ zastosowanie w leczeniu chordb cywilizacyjnych.

W minionym roku dokonano charakterystyki fizykochemicznej zmodyfikowanego chitozanu
(MCHIT) za pomocg modelowania dynamika molekularng (MD) oraz r6znych technik
eksperymentalnych. Przeprowadzone badania mialy na celu okreslenie wlasciwosci
fizykochemicznych filmow polielektrolitowych tworzonych na bazie MCHIT oraz karagenu (K).
Wyznaczono dhugos¢ konturowa molekuty MCHIT i $rednice rownowazng tancucha. Energie
oddzialywan miedzy tancuchami MCHIT a K, wykazaty, ze w procesie tworzenia wielowarstw
preferowana jest orientacja rownolegta tancuchoéw MCHIT- K w poréwnaniu z orientacja krzyzowa.
Wykazano, ze molekuty MCHIT posiadaja wysoki dodatki fadunek elektrokinetyczny w szerokim
zakresie pH (do pH 10), co zapewnia duzg stabilno$¢ roztworéw polisacharydu. Potwierdzono, ze
film polielektrolitowy zakonczony warstwg K jest znacznie bardziej stabilny niz film zakonczony
MCHIT, co zostato ilosciowo zinterpretowane w konteks$cie podejscia jonowego. Warto podkreslic,
ze uzyskane wyniki majg znaczenie praktyczne poniewaz umozliwiajg opracowanie efektywnych
procedur tworzenia biokompatybilnych filmow polielektrolitowych, co moze znalez¢ zastosowanie
jako platforma do immobilizacji bialek, w procesach tworzenia kapsut w roéznych systemach
dostarczania lekow 1 opakowaniach zywnos$ci o wiasnoscich antybakteryjnych.

W kolejnym etapie badan MD oraz zaawansowane techniki badawcze tj. wielokatowe
dynamiczne rozpraszanie $wiatla, potencjat przeptywu, optyczna spektroskopia $§wiattowodowa
mikrowaga kwarcowa 1 mikroskopia sit atomowych, zostaly zastosowane do okreslenia
podstawowych parametrow fizykochemicznych czynnika wzrostu fibroblastow 21 (CWF21). Po raz
pierwszy okreslono podstawowe parametry fizykochemiczne biatka tj. ksztaltt molekuty, pole
przekroju, zalezno$¢ tadunku nominalnego od pH oraz warto$¢ punktu izoelektrycznego - IEP 5,3.
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Rys. 1 Ladunek nominalny (Qp) molekuty CWF21 od pH obliczony przy zastosowaniu algorytmu PROPKA 3.0 (krzywa
kropkowana). Przerywana czerwona linia- tadunek obliczony z funkcji dopasowania wielomianu. W prawym gornym
rogu- struktura CWF21 uzyskana z obliczen MD.

Wykazano, ze CWF21 adsorbuje si¢ nicodwracalnie na warstwie polikationu (poli(chlorek
diallilodimetyloamoniowy), tworzac warstwy o kontrolowanym pokryciu do 0,8 mg m, podczas gdy
jego adsorpcja na krzemionce jest mniej efektywna. Okre$lono przezywalnos¢ dwoch linii
komorkowych, CHO-K1 i L-929, zarowno na niepokrytych, jak i na pokrytych biwarstwa polikation/
CWF21 podtozach. Udowodniono, ze CWF21 nie jest toksyczny dla zadnej z badanych linii
komorkowych. Uzyskane wyniki mogg stuzy¢ jako uzyteczne systemy referencyjne do projektowania
kompleksow, ktore moga wydhuzy¢ okres pottrwania biatka w jego aktywnej postaci.
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2. Nowe kompozyty smektytow z nanoczgstkami TiO2 otrzymanymi metodg
odwroconej mikroemulsji do zastosowan fotokatalitycznych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr-2018/31/B/ST5/03292 [2019-2024]
(kierownik projektu: prof. Ewa Serwicka-Bahranowska)

Nanoczastki TiO2 wykorzystywane do syntezy kompozytow TiOz/smektyt byly otrzymywane
przy pomocy metody odwroconej mikroemulsji. Odwrocona mikroemulsja to termodynamicznie
stabilna i transparentna dyspersja wodnych mikrokropli w cigglej fazie olejowej, stabilizowana
obecnoscig czasteczek surfaktantow na granicy faz woda/olej. Jako sktadnik smektytowy
zastosowano montmorillonit (Mt), spreparowany na trzy sposoby: jako organiczna pochodna Mt,
zawierajacg w obszarze miedzywarstwowym Kationy cetylotrimetyloamoniowe (CTA-Mt), jako
sodowa forma montmorillonitu (Na-Mt) oraz jako forma wodorowa montmorillonitu, otrzymywana
przez aktywowanie Mt kwasem solnym (H-Mt). W okresie sprawozdawczym skoncentrowano si¢ na
optymalizacji wlasciwosci fotokatalitycznych nanoczastek TiO2. Stwierdzono, ze sa one bardzo silnie
uzaleznione od parametrow syntezy. W szczegdlnosci, przez modyfikacje sktadu fazy wodnej
mikroemulsji mozna otrzyma¢ nanoczastki TiO2 bedace czystym fazowo anatazem albo rutylem.
Bardzo duze znaczenie dla ksztattowania struktury nanoczastek TiO2 ma takze rodzaj prekursora
(TiCls, Ti alkoxide), oraz medium stosowane do przemywania osadu (woda, woda/etanol, etanol).
W rezultacie przeprowadzonych badan opracowano metode syntezy nanoczastek TiO2 o aktywno$ci
fotokatalitycznej, testowanej w rozktadzie rodaminy B, przewyzszajacej referencyjny fotokatalizator
P25 (Fig. 1).
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Fig. 1. Fotokatalityczny rozktad rodaminy B (10~ M) na katalizatorach TiO, otrzymanych z réznych prekursorow
(TiCly, Ti(OC3H7)4) w poréwnaniu z fotoaktywnoscia TiO- referencyjnego (P25).
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3. Gruboziarniste modelowanie weglowodanow

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2019/35/B/ST4/01149 [2020-2024]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Wojciech Plazinski)

Parametryzacja pola silowego MARTINI 3 dla hialuronianu, badanie wlasciwoSci
konformacyjnych uronianéw oraz analiza porownawczas pol sitowych pod katem opisu wigzan
glikozydowych

Opracowano model dziatajacy na na poziomie rozdzielczo$ci coarse-grained (CG) i stuzacy
do symulacji metodg dynamiki molekularnej hialuronianu oraz jego jednostek budulcowych (GlcNAc
oraz GlcA). Opracowany model jest kompatybilny z polem sitowym MARTINI 3 oraz modelem CG
wyprowadzonym uprzednio w ramach tego samego projektu i obejmujgcego sacharydy zbudowane
z jednostek glukopiranozy. Model zwalidowano w oparciu o wyniki symulacji atomistycznych oraz
dane strukturalne dot. komplekséw hialuronian-biatko. Ponadto, wykonano i zanalizowano szereg
symulacji badajacych oddziatywania mi¢dzy hialuronianem a membranami lipidowymi o réznym
sktadzie.

W badaniach dotyczacych konformacji monosacharydéw uronianowych i prowadzonych na
poziomie kwantowomechaniczym oraz klasycznych symulacji atomistycznych uzyskano szereg
wynikow dotyczacych zaréwno rownowagi konformacyjnej pierscienia, wptywu obecno$ci jondw
metali na tg rownowagg (szczegdlnie istotny w przypadku sulfonowanych pochodnych iduronian6w)
oraz doktadnosci rownania Karplusa w kontekscie statych sprzezenia *Jun dla wszystkich zwiazkow
z grupy iduronianéw. Badano rdwniez mozliwo$¢ wykorzystania symulacji bazujacych na
hybrydowym potencjale (QM/MM) do badan réwnowag konformacyjnych w czasteczkach
monosacharydow.

W ramach niezaleznej czg$ci projektu, rozpoczeto obliczenia oparte na trzech roéznych,
atomistycznych polach sitowych (CHARMM, GLYCAM oraz GROMOS) majace na celu
poréwnanie ich przewidywan odnoszacych si¢ gtownie do wigzania glikozydowego ale takze w jaki
sposob roznice w wlasciwosciach konformacyjnych wigzan glikozydowych przektadaja si¢ na
charakterystyke strukturalng oraz konformacyjna dtuzszych tancuchéw. Badania obejmuja 3 typy
wigzan glikozydowych: B(1-4), o(1-4) oraz B(1-3). Do chwili obecnej skonstruowano szereg
uktadow, przeprowadzono symulacje atomistyczne 1 wykonano podstawowe analizy.
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4. Funkcjonalne warstwy i nanostruktury otrzymywane przy pomocy epitaksji
z wigzek molekularnych wspomaganej zewne¢trznymi czynnikami

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2020/39/B/ST5/01838 [2021-2024]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Jozef Korecki)

W roku 2023 kontynuowano prace zwigzane z rozwijaniem systemu nosnikow pozwalajacych
na prowadzenie procesu MBE w warunkach UHV pod wplywem czynnikéw zewnetrznych oraz na
pomiary magnetyczne i elektryczne in situ. W szczeg6lnosci udoskonalono nosniki do preparatyki
W polu magnetycznym, poprawiajac system chtodzenia magnesow, co pozwolito na podniesienie
temperatury preparatyki. Wykonano testowe pomiary oporu elektrycznego w funkcji grubosci
w trakcie wzrostu epitaksjalnych warstw Fe na MgO(001).

Wykazano istotny wplyw pola magnetycznego przylozonego w trakcie wzrostu na
wlasciwo$ci magnetyczne ultra cienkich epitaksjalnych warstw magnetytu na podtozach MgO(111).
Wykorzystujac metody charakteryzacji in situ i ex situ, skaningowa mikroskopi¢ tunelowa,
spektroskopie Mdssbauera elektronéw konwersji i magnetooptyczny efekt Kerra (MOKE), pokazano,
ze pole magnetyczne przylozone w plaszczyznie podczas reaktywnego osadzania warstwy
Fe3O4(111) o grubosci 10 nm wptywa na morfologi¢ wzrostu warstw magnetytu, co determinuje
charakter procesu przemagnesowania zarowno w polu magnetycznym w plaszczyznie jak i w polu
prostopadtym. Zaobserwowane efekty wyjasniono poprzez modyfikacje efektywnej anizotropii
magnetycznej.

Badano rowniez wplyw pola magnetycznego na wzrost i wlasciwosci magnetyczne
epitaksjalnych warstw Fe(001) osadzonych na MgO(001). W trakcie wzrostu i wygrzewania warstw
przylozone byto w ptaszczyznie warstw pole magnetyczne o indukcji 100 mT. Podobnie jak
w przypadku warstw magnetytu na MgO(111) pomiary za pomoca skaningowej mikroskopii
tunelowej in situ wykazaty, Zze pole magnetyczne ma silny wplyw na morfologi¢ warstw,
a W szczego6lnosci na strukturg stopni i tarasoOw powierzchniowych. Wtasciwosci magnetyczne
warstw zbadano ex situ za pomocg magnetometrii 1 mikroskopiit MOKE. Pokazano, Ze to stosunkowo
niewielkie pole magnetyczne przytozone w plaszczyznie warstwy podczas wzrostu ma widoczny
wplyw na wlasciwosci magnetyczne. Zaobserwowang zaleznos¢ katowa petli MOKE 1 struktur
domenowych przeanalizowano w oparciu o rézne modele przemagnesowania. W szczegolnosci
stwierdzono, ze przemagnesowanie zachodzi poprzez domeny 90° 1 istotnie r6zni si¢ w przypadku
warstw rosnacych bez pola i w polu magnetycznym, w korelacji z obserwowang morfologia warstw.
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5. Teranostyczne nanonosniki nowej generacji dla detekcji, diagnostyki
I neuroprotekcyjnego leczenia niedokrwiennych uszkodzen mézgu

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2020/39/B/NZ7/01913 [2021-2025]
(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszynski)

Udar niedokrwienny mozgu, czyli nagte zatrzymanie krgzenia mozgowego krwi prowadzace
do powstawania deficytow neurologicznych, jest jedna z najczgstszych przyczyn $mierci i/lub
dhugotrwatej niepelnosprawnosci u ludzi. Zgodnie z raportami Swiatowej Organizacji Zdrowia
(WHO) az 15 milionéw ludzi na §wiecie choruje kazdego roku na udar. Co wigcej, bioragc pod uwage
obecng pandemig, istnieje coraz wigcej dowodow, ze rowniez u pacjentéw dotknigtych COVID-19
moga wystapi¢ koagulopatie z powiklaniami zakrzepowo-zatorowymi, w tym udar niedokrwienny
mozgu. Glownym ograniczeniem obecnego leczenia urazow niedokrwiennych/ reperfuzyjnych jest
nieskuteczne dostarczanie lekoéw neuroprotekcyjnych, do dotknigtej chorobg czg¢sci mozgu, przez
bariere krew-mdzg przepuszczalng tylko dla matych, lipofilowe czasteczek. Dodatkowo, niektore leki
neuroprotekcyjne moga oddzialywa¢ na organizm powodujac toksycznos¢ obwodowa i liczne
dzialania niepozadane. Teranostyka jest nowa dziedzing medycyny polegajaca na potaczeniu funkcji
terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Teranostyczne nosniki lekow sg w stanie nie
tylko dostarcza¢ lek do pozadanego narzadu, ale dostarczanie t0 moze by¢ jednocze$nie
monitorowane za pomocg technik obrazowania, w celu optymalizacji celowania i dawkowania.
Nosniki takie tacza zdolno$¢ enkapsulacji lekow lipofilowych z wysoka wydajnos$cia, z mozliwoscia
ich wykrywania za pomoca technik obrazowania, tj. metoda rezonansu magnetycznego (MRI) lub
tomografia komputerowa. Ponadto powinny transportowa¢ lek, do docelowego miejsca
w organizmie, bez jego utraty i uwalnia¢ go w miejscu dziatania bez wywierania efektu
terapeutycznego.

Glownym celem projektu, w ktorym biorg udziat zespoty z Instytutu Katalizy 1 Fizykochemii
Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, Instytutu Farmakologii im. Jerzego Maja PAN, Instytutu
Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego PAN oraz Collegium Medicum UJ, jest
opracowanie nowej strategii dostarczania substancji o dziataniu neuroprotekcyjnym przy pomocy
nanonos$nikow, bedacych w stanie przekroczy¢ barierg krew-mozg, nie wykazujac negatywnego
wplywu na jej normalne funkcjonowanie, a ktérych obecno$¢ w danym obszarze mozgu moze zostac¢
pokazana przy uzyciu MRI.

W 2023 roku skupili$my si¢ na modyfikacji polielektrolitowych nanonos$nikow o strukturze
rzdzen@powloka, zawierajagcych wybrane substancje neuroprotekcyjne tj.: cyklosporyng A (CsA)
I takrolimus (FK506). Jako metodg enkapsulacji zastosowano technike sekwencyjnego osadzania
polielektrolitow na biokompatybilnych rdzeniach nanoemulsyjnych lub polimerowych. Do
wytworzenia wielowarstwowej powtoki uzyto nastepujacych polielektrolitow: poli(L-Lizyny)
znaczonej gadolinem— PLL-Gd, jako srodka kontrastowego do MRI oraz poli(L-Lizyny) znaczonej
rodaming PLL-Rod jako s$rodka kontrastowego do obrazowania fluorescencyjnego. Rozmiar
otrzymanych nanono$nikow znajdowat si¢ w przedziale od 80 do 150 nm. Oceniono wptyw
opracowanych nanopreparatow na zywotnosc¢ linii komorkowej SH-SY5Y.

Na kolejnych etapach projektu okreslona zostanie efektywno$¢ dziatania enkapsulowanych
substancji oraz ich lokalizacja ex-vivo, z wykorzystaniem hodowli organotypowych hipokampa
w deprywacji tlenowo-glukozowej (OGD). Eksperymenty in vivo okresla biodystrybucje
nanonos$nikow i wydajnos¢ transportu do mézgu. W koncowej fazie projektu dziatanie nanono$nikow
zawierajacych  neuroprotektanty — zostanie przetestowane w zwierzegcym modelu udaru
niedokrwiennego mozgu (MCAO).
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6. Opracowanie podstaw szybkiej i taniej fizykochemicznej metody detekcji
zanieczyszczen wody, opartej na monitorowaniu dynamicznych wlasciwosci
powierzchni miedzyfazowej ciecz/gaz

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2021/43/B/ST8/00053 [2022-2025]
(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawata, prof. IKiFP PAN)

Celem projektu s3 badania majace na celu stworzenie podstaw prostej fizykochemicznej
metody detekcji zanieczyszczan powierzchniowo-aktywnych wody, opartej na monitorowaniu zmian
dynamicznych witasciwosci powierzchni migdzyfazowej ciecz/gaz. W praktyce, do okreslenia
stezenia SPA w uktadach wodnych, uzyte zostang parametry ruchu pojedynczych unoszacych si¢
W cieczy pecherzykéw powietrza, z uwagi na fakt, Zze wlasciwosci powierzchni ciecz/gaz
w warunkach dynamicznych sg niezwykle czule na obecnos¢ nawet $§ladowych ilosci substancji
organicznych w roztworze (nawet rzedu ppm).

W okresie sprawozdawczym rozpoczeto prace majace na celu zaprojektowanie i konstrukceje
prototypowego uktadu przeznaczonego do automatycznego pomiaru predkosci unoszacego sie¢
pecherzyka w cieczy (roztworze wodnym). Wykonano prototyp takiego urzadzenia, w sktad ktorego
wchodzita kapilara szklana o zdefiniowanej $rednicy wewnetrznej, opracowany automatyczny
generator pojedynczych pecherzykow, kolumna szklana o przekroju kwadratowym oraz obudowa
z wbudowanymi fototranzystorami, ktora zostata do tego celu specjalnie zaprojektowana oraz
wykonana technika druku 3D. Pierwszy prototyp pozwolit na pomiar predkosci granicznej
pecherzyka unoszacego si¢ w czystej wodzie z zadawalajaca doktadnoscia, potwierdzajac tym
samym, ze zastosowana metodyka powinna by¢ dalej rozwijana.

Ponadto, uzywajac zmodernizowanego zestawu do pomiardw ruchu pecherzyka metoda
optyczng (szybka kamera, automatyczny podnos$nik oraz skrypt analizujacy zebrane obrazy),
wykonano pomiary majace na celu okreslenie wptywu obecnosci par fazy organicznej na szybkos¢
ustalania si¢ dynamicznej warstwy adsorpcyjnej (DAL) na powierzchni pecherzyka unoszacego si¢
w roztworach surfaktantow. W tym celu pecherzyk generowany byl za pomoca strzykawki,
wypetnionej w polowie heksanem. Powodowato to, ze tworzacy si¢ w roztworze pecherzyk
wypetniony byl parami heksanu, co zmieniato réwnowage adsorpcyjna, prowadzac do znacznie
szybszego ustalania si¢ DAL na powierzchni pecherzyka, w poréwnaniu z sytuacjg, w ktorej
pecherzyk wypekiony byl tylko powietrzem. Ponadto, w czystej wodzie, nie stwierdzono wptywu
par heksanu na hydrodynamiczne warunki brzegowe na powierzchni pgcherzyka, ktéra pozostawata
catkowicie ruchliwa, niezaleznie od obecnosci par fazy organicznej. Przyktadowe wyniki profili
predkosci pegcherzyka unoszacego si¢ w czyste] wodzie oraz w roztworze n-oktanolu o st¢zeniu
1x107° mol/dm® w obecnosci i braku obecnosci par heksanu, przedstawiono na rys. 1.
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Rys. 1. Profile predkosci pecherzyka wypetnionego powietrzem lub mieszaning powietrza i par heksanu, unoszonego
sie w czystej wodzie i roztworze n-oktanolu o stezeniu 1x10° mol/dm?.
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7. Stany wzbudzone pod szklem powi¢kszajacym -adaptacja metod opartych
na analizie gestosci do badania molekularnych elektronowych stanow
wzbudzonych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2021/43/B/ST4/02969 [2022-2026]
lider: UW, IKiFP PAN partner
(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN)

W ramach niniejszego projektu proponujemy systematyczne badanie stosowalnosci metod
Chemicznej Topologii Kwantowej (ang. Quantum Chemical Topology, QCT), w szczegdlnosci ich
rozszerzenie o nowe narzedzia, opracowane specjalnie dla stanéw wzbudzonych réznego typu, takie jak
stany walencyjne, wzbudzenia z przeniesieniem tadunku, wzbudzenia w obrebie rdzenia czy przejscia
rydbergowskie.

W mijajacym roku celem prowadzonych badan teoretycznych byto porownanie deskryptoréw
otrzymanych dla tego samego stanu czasteczki N-elektronowej obliczonych réznymi metodami.
Wybrano nastgpujace deskryptory: gestos¢ tadunku, Laplacian gestosci, funkcja lokalizacji elektronow
(ELF), wskazniki lokalizacji i delokalizacji. Geometrie czgsteczki formaldehydu, wybranej jako
czasteczka testowa, poddano optymalizacji w ramach teorii funkcjonatow gestosci (DFT) przy uzyciu
czterech funkcjonatow: CAM-B3LYP, M06-2x, TPSSh i ®B97x oraz metody sprz¢zonych klastrow ze
wzbudzeniami pojedynczymi i podwodjnymi (CCSD). Wzbudzone stany singletowe i trypletowe
wyznaczono wykorzystujac metode rdwnan ruchu w potaczeniu z metoda sprz¢zonych klasterow ze
wzbudzeniami pojedynczymi i podwojnymi (EOM-CCSD) oraz w ramach teorii funkcjonatéw gestosci
zaleznej od czasu (TD-DFT). Do procesu optymalizacji geometrii i obliczen stanow wzbudzonych
wykorzystano bazy funkcyjne typu pVDZ, wykorzystujac program Gaussianl6. Generowanie plikow
wfx, potrzebnych do analizy gestosci elektronowej QTAIM (Quantum Theory of Atoms in Molecules),
przeprowadzono réwniez przy uzyciu programu Gaussian, za§ do wilasciwej analizy QTAIM
wykorzystano program AIMALL.

Scharakteryzowano nastepujace stany elektronowe formalehydu: podstawowy stan singletowy So,
pierwszy wzbudzony stan singletowy Si oraz pierwszy wzbudzony stan trypletowy Ti. Opisywane stany
wzbudzone opisa¢ mozna jako wynikajgce ze wzbudzenia elektronu zlokalizowanego na niewigzacej
parze elektronowej grupy karbonylowej na antywiazacy orbital n* wigzania C=0. Proces ten ostabia i
wydtuza wigzanie C=0 w czasteczce formaldehydu w stanie wzbudzonym (zaréwno w Si jak i w Ty).
Ponadto powoduje zmiany geometryczne w obrebie atomu wegla, ktore mozna opisa¢ jako zmiang
geometrii z plaskiej na tetraedryczng i towarzyszaca jej zmiane hybrydyzacji atomu C z sp? na sp°.

69



8. Struktura i Funkcja Korony Bialkowej na Powierzchni Nanoczastek

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2021/41/B/ST5/02233 [2022-2026]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Barbara Jachimska, wykonawcy: dr Agnieszka Kaminska, mgr
inz. Magdalena Szota)

Dendrymery poliamidoaminowe (PAMAM) ze wzglgdu na swoja strukture i wysoki stopien
monodyspersyjnosci moga stanowi¢ obiecujacy nanonosnik do celowanego dostarczania lekow
(DDS). Rozgateziona budowa dendrymeréw umozliwia tworzenia stabilnych kompleksow
z ligandami poprzez enkapsulacj¢ w wewnetrznych przestrzeniach lub immobilizacje na powierzchni
struktury polimeru. Umiejscowienie czasteczek leku ma istotny wplyw na kinetyke uwalniania
substancji czynnej oraz mechanizm internalizacji nosnika do wnetrza komorki. W ramach
prowadzonych badaniach zoptymalizowano warunki tworzenia efektywnych kompleksow
dendrymeru G4.0 PAMAM z wybranymi lekami przeciwnowotworowymi: 5-fluororuracylem (5FU)
oraz doksorubicyng (DOX). W badaniu monitorowano wplyw stopnia jonizacji czasteczki
dendrymeru G4.0 PAMAM oraz formy tautomerycznej lekéw przeciwnowotworowych na
efektywnos$¢ tworzenia kompleksu stosujgc spektroskopii UV-Vis oraz NMR. Obecnos¢ lekow w
no$niku powoduje zmiany potencjalu zeta kompleksu w stosunku do uktadu wyjsciowego. Zmiany
te sa wynikiem oddzialywania elektrostatycznego pomiedzy czasteczkami leku i zewnetrznymi
grupami funkcyjnymi nosnika. Stosujac metode DLS monitorowano stabilnos¢ kompleksow, ich
wielko$¢ oraz ewentualny stopien agregacji. Najkorzystniejsze warunki tworzenia kompleksu G4.0
PAMAM-5FU oraz G4.0 PAMAM-DOX, to niski stopien protonacji czasteczki dendrymeru przy
jednoczesnym wystepowaniu leku w postaci zdeprotonowanej (LCG4.0-5FU=18.0%, LCG4.0-
DOX=39.2%).

Aktywno$¢ kompleksow w warunkach in vitro zostata wyznaczona stosujac testy MTT. Testy
wykazaty brak toksycznosci dendrymeréw PAMAM oraz cytotoksycznos¢ komplekséw wzgledem
komorek nowotworowych czerniaka (A375), raka jelita grubego (HT29), glejaka (SNB-19), raka
prostaty (Du-145) i raka piersi (MCF). Ponadto zaobserwowano zwigkszong selektywnos¢ dziatania
kompleksow w porownaniu do lekéw niezwigzanych z dendrymerem.

M. Szota, P. Wolski, C. Carucci, F.C. Marincola, J. Gurgul, T. Panczyk, A. Salis, B. Jachimska,
Effect of lonization Degree of Poly(amidoamine) Dendrimer and 5-Fluorouracil on the Efficiency of
Complex Formation- A Theoretical and Experimental Approach. Int. J. Mol. Sci. 2023, 24, 81

M. Szota and B. Jachimska Effect of Alkaline Conditions on Forming an Effective G4.0
PAMAM Complex with Doxorubicin, Pharmaceutics 2023, 15(3), 875.
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9. Nowa generacja surfaktantow wieloladunkowych o dedykowanej
funkcjonalnosci

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- OPUS 2022/45/B/ST4/01184 [2023-2027]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Piotr Warszynski, projekt koordynowany przez prof. K.A. Wilk,
Politechnika Wroctawska)

Glownym celem projektu, realizowanego przez konsorcjum dwoéch grup badawczych
(z Instytutu Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN i Wydziatu Chemicznego
Politechniki Wroctawskiej, jest opracowanie podstaw naukowych nowatorskiej strategii
projektowania i wytwarzania nowych wielotadunkowych s$rodkdéw powierzchniowo czynnych
(surfaktantow) o dedykowanej funkcjonalnosci oraz ocena ich przydatnosci w wybranych
zastosowaniach. W projekcie syntezowane s3 surfaktanty z réznymi grupami hydrofilowymi
0 strukturze dendrytycznej. Metody dynamiki molekularnej w potaczeniu z podejsciem opartym na
termodynamicznych modelach adsorpcji wielotadunkowych surfaktantéw umozliwiaja wyjasnienie
mechanizmu niektérych zjawisk obserwowanych eksperymentalnie i stanowig podstawe do
opracowania nowych materialéw przeznaczonych do poszczegélnych zastosowania. Projekt taczy
opis teoretyczny i weryfikacje eksperymentalng wptywu takich parametroéw, jak liczba i rodzaj grup
hydrofilowych oraz dlugo$¢ tancucha weglowodorowego na wlasciwos$ci adsorpeyjne 1 agregacyjne
nowo syntetyzowanych surfaktantow.

W roku 2023 przeprowadzili$my pomiary izoterm napigcia powierzchniowego szeregu nowo
syntezowanych surfaktantow, ktorych struktury zobrazowane zostaly w tabeli.
Nazwa surfaktantu Struktura

Dibromek 2-dodecylo-N,N,N,N’,N’,N - /\/\N\Aﬁﬂgﬁ
heksametylopropano-1,3-amoniowy < !
Dibromek 2,2’-(dodecyloimino)bis(N,N,N- PN fxvflﬁf
trimetyloetanoamoniowy) N

2Br

.-’N"\_

Tetrabromek N,N-etano-1,2-diylbis(N- "
dodecyloetano-1,2-bis(N-(3-N,N,N- H
trimetyloamonioetylo)etano-1,2-diamno)- P NN N NN NN
diaminy) H agr |

e N

| |

Tetrametylosiarczan N,N-etano-1,2-diylbis(N- N7

dodecylopropano-1,3-bis(N-(3- H K/TNH;
aminopropylo)propano-1,3-diamno)-diaminy) NL(\/NHa 4MeSO5
N.__~_ NHz*

Przeprowadzono rowniez symulacje agregacji wykorzystujgc program
GROMACS ver. 2022.3. z polem sitowym CHARMM36 i modelem
wody OPC4. Przyktadowy snapshot uzyskany w trakcie symulacji
przedstawia rysunek. Widoczne sg struktury agregacyjne surfaktantu
tetrametylosiarczanu N,N-etano-1,2-diylbis(N-dodecylopropano-1,3-
bis(N-(3-aminopropylo)propano-1,3-diamno)-diaminy).
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10.Mechanizmy cyklizacji zwigzkow czynnych biologicznie katalizowane przez
enzymy zalezne od zelaza

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2022/45/B/ST4/01411 [2023-2027]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Tomasz Borowski)

Prace eksperymentalne skupiaty si¢ na trzech homologach dioksygenaz ekstradiolowych
L-DOPY (ang. L-DOPA 4,5-dioxygenase, DODA): Escherichia coli, Portulaca grandiflora, Beta
vulgaris. Celem badan bylo otrzymanie metoda krystalografii rentgenowskiej struktur enzymow
DODA w formie apoenzymu (jesli taka struktura nie zostata jeszcze uzyskana, jak w przypadku
P. grandiflora) lub w kompleksie z wybranymi ligandami (E. coli, B. vulgaris). Badano nastepujace
katechole i analogi katecholi: L-DOPA, epikatechina, epigallokatechina, kwercetyna, dopamina,
norepinefryna, 4-nitrokatechol, mimozyna. Udalo si¢ otrzyma¢ dane odpowiadajace kompleksom
BvDODA-Ni%*-4-nitrokatechol, BvDODA-Ni?*-mimozyna, tEcDODA-Ni?*-4-nitrokatechol
(w przypadku ostatniego otrzymano lepsza jakos¢ danych niz poprzednio). Celem zwigkszenia
wydajnosci produkcji enzymow DODA z P. grandiflora oraz B. vulgaris testowano nowa strategie
oczyszczania (jedng ze zmian w protokole bylo zastosowanie homogenizacji), co faktycznie
pozwolito uzyskaé wigcej miligraméw biatka / 1 L pozywki.

W przypadku enzymu syntaza ektoiny z Sphingopyxis alaskensis przygotowano probki na
pomiary metoda Mossbauera (SaEctC z °'Fe), ktorych celem bylto lepsze zrozumienie aranzacji
centrum aktywnego i1 walidacja wynikdw obliczeniowych. Dodatkowo, kontynuowano proby
uzyskania struktury SaEctC ze zwigzanymi jonem metalu (Fe lub analogami, jak np. Co) oraz
substratem.

Prace obliczeniowe miaty na celu poznanie prawdopodobnego mechanizmu reakcji
katalizowanej przez EctC. Wyniki obliczen QM/MM oraz pomiard6w Mossbauera sugeruja, ze jon
Fe?* zwiazany w miejscu aktywnym koordynowany jest przez 6 ligandéw i wystepuje w stanie
wysokospinowym (kwintet). Wyznaczone profile energii swobodnej wzdtuz Sciezki reakcji ujawnity,
1z etapem limitujacym szybkos$¢ procesu jest atak nukleofilowy grupy aminowej na wegiel
karbonylowy substratu. Jon Zelaza petni kilka funkcji katalitycznych: aktywuje grupe karbonylowa
substratu, wigze grupge OH, ktora jest akceptorem protonu na etapie tworzenia wigzania C-N, wigze
grupe tyrozynowa, ktora dostarcza protonu do atomu tlenu z substratu. Ten ostatni jest nastgpnie
eliminowany z prekursora ektoiny jako grupa OH, ktora wigzana jest przez jon zelaza.
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11.Biodegradowalne, biokompatybilne i interaktywne surfaktanty - jako
ekologicznie bezpieczna alternatywa dla syntetycznych zwigzkow w procesach
wytwarzania pian i emulsji do zastosowan kosmetycznych, medycznych
| przemystowych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2022/45/B/ST8/02058 [2023-2027]
(kierownik projektu: dr Marcel Krzan)

W trakcie projektu chce rozwigza¢ podstawowy problem badawczy dotyczacy wplywu
procesOw adsorpcji na parametry fazowe uktadu dyspersyjnego oraz opracowac nowe, bezpieczne
piany/emulsje o doskonalej biokompatybilnosci 1 biodegradowalnosci wraz z technologiami ich
wytwarzania w celu zmniejszenia negatywnego wptywu tradycyjnych chemicznych surfaktantow.

Aby osiagnac¢ te cele, musze wyjasni¢ wptyw struktury molekularnej i efektow dynamicznej
adsorpcji srodkéw powierzchniowo czynnych na ré6znych poziomach hierarchicznych wodnej pianki
i emulsji funkcjonalizowanej od skali nano do makroskopowej. Dlatego w pierwszym roku realizacji
projektu przeprowadzitem seri¢ testow z wykorzystaniem bezpiecznego modelowego zwigzku
powierzchniowo czynnego (saponiny), ktory oddziatuje ze zwigzkami bedacymi donorami lub
akceptorami wigzan wodorowych.

Stwierdzono, ze np. dodatek mocznika, ktory moze by¢ zarowno donorem, jak i akceptorem
wigzan wodorowych, zmniejsza aktywno$¢ powierzchniowg roztwordéw saponin. Natomiast dodatek
choliny, akceptora wigzan wodorowych, wplynal na poprawe wlasciwosci aktywnosci
powierzchniowej badanych roztworéw saponin. To samo dotyczy gliceryny, jednak i w tym
przypadku nalezy réwniez uwzgledni¢ wplyw zwiazku na lepkos¢ roztworu.

W pracy wykonano seri¢ pomiaré6w mieszanin wszystkich badanych zwigzkow, saponiny,
mocznika, choliny i gliceryny, w celu zbadania wzajemnych oddziatywan chemicznych. Badania
stabilnosci cienkowarstwowej (technika cienkiej warstwy ciektej pod cisnieniem), badania struktury
pianki i reologii (lepkosprezystej) frakcji pianek planowane sa na przyszly rok.
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12.0d pojedynczych molekul do granulek stresowych — zrozumienie
mechanizmow separacji faz bialek zwiazanych ze stwardnieniem zanikowym
bocznym

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr- 2021/43/B/ST8/01900 [2023-2027]
(kierownik projektu: dr hab. Anna Bratek-Skicki, wykonawcy: prof. Z. Adamczyk, dr P. Zeliszewska,
dr A. Kluza)

Choroby neurodegeneracyjne dotykaja blisko 50 milionéw ludzi na catym $wiecie a liczba ta
ciggle ro$nie wraz z wydluzaniem si¢ zycia ludzi oraz wzrastajaca liczbg czynnikow ryzyka.
Charakteryzuja si¢ one postgpujacymi zmianami zwyrodnieniowymi komoérek nerwowych, ktore
Z biegiem czasu ulegaja wickszemu zniszczeniu i dysfunkcji. Jedng z takich chorob jest stwardnienie
zanikowe boczne (ALS), ktore jest Smiertelng choroba neurondéw ruchowych. W komorkach
nerwowych pacjentéw znajduje si¢ agregaty bialek, ktorych obecno$¢ taczy sie z ich toksycznym
oddziatywaniem na neurony. Powstajg one czgsto na skutek tworzenia granulek stresowych w wyniku
procesu zwanego separacjg faz, ktory w warunkach patologicznych prowadzi do powstania
agregatow. Obecnie nie ma skutecznych lekéw ani terapii pozwalajacych na leczenie ALS.

Glownym celem projektu jest zrozumienie mechanizméw odpowiedzialnych za tworzenie
granulek stresowych (kondensatow), (SG), oraz ich patologicznych przemian w kierunku tworzenia
agreagatow zbudowanych z biatek zwigzanych z ALS. W projekcie tym skupiono si¢ gtownie na
biatkach takich jak TDP-43, hnRNPA2, ktore wystepuja u pacjentow z ALS, G3BPI1, biatko
odpowiedzialne za inicjacje tworzenia SG, FUS, wiclofunkcyjne biatko uczestniczace rowniez
w wielu szlakach metabolicznych. Zrozumienie tych proceséw pozwoli to na kontrolowanie
powstawania kondensatow, co w diuzszej perspektywie przyczni¢ si¢ moze do opracowania
skutecznych terapii skierowanych przeciwko wspomnianemu schorzeniu.

W 2023 roku skupiono si¢ na charakterystyce fizykochemicznej TDP-43 i hnRNPA2
w roztworze w réznych warunkach pH i sity jonowej oraz badaniu kinetyk sepracji faz (Rys.1a).
Zostaty wykonane pomiary AFM w celu okreslenia rozktadu wielko$ci molekut biatka, a nastepnie
ich adsopcja na ujemnym lateksie w celu okreslenia tadunku oraz punktu izoelektrycznego.
Wykazano, ze TDP-43 i hnRNPA2 tworzg stabilne struktury oligomeryczne w buforach MES i CAPS
przed incjacja separacji faz (Rys.1b). Ponadto, we wspotpracy z grupa z Uniwersytetu w Porto
w Portugali oraz grupa z Uniwersytetu w Brukseli (VUB) w Belgii opracowano model separacji faz
biatek uwzgledniajacy role napigcia powierzchniowego podczas tworzenia si¢ pierwszych zarodkow
kondensatow oraz ich dalszego wzrostu. Wykazano, ze powstawanie ograniczonej liczby duzych
kondensatow jest mozliwe bez aktywnych mechanizméw kontroli wielkosci 1 przy braku zjawisk
koalescencji. Doktadne rozwigzania analityczne opracowanego modelu mozna zastosowac do badan
z udziatem potencjalnych lekow i ich wptywu na poszczegolne etapy separacji faz.
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Rys. 1 Charakterystyka fizykochemiczna TDP-43 (kinetyka separacji faz z artykutu Z. Sarkény et al., Adv. Sci. 2023,
10, 2301501) i hnRNPA?2 (biatko w buforze CAPS): a) wzrost kondensatow utworzonych z TDP-43 w funkcji czasu

mierzony za pomoca dynamicznego rozpraszania $wiatla, b) struktury oligomeryczne hnRNPA2 zobrazowane za pomocg
AFM.
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13.Badania nad kooperacja joné6w metali w dwuatomowych centrach zlozonych
z jonow metali przejsciowych

Projekt badawczy ,,OPUS LAP” NCN nr- 2020/39/1/ST4/02559 [2021-2024]
(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN)

W ramach niniejszego projektu planowane jest zbadanie reaktywnos$ci dwuatomowych
centrow ztozonych z metali przejsciowych (TMI = Fe, Co, Mn, Ni) wprowadzonych do matryc
zeolitowych jako nieorganicznych analogéw miejsc aktywnych wystepujagcych w enzymach.
Ubiegloroczne badania koncentrowaty si¢ na 1) okresleniu reaktywnosci uktadéw modelowych,
w ktorych jony metali przejsciowych tworzg odlegle centra dwujadrowe (odlegtos¢ metal — metal ok.
7,5 A), wobec aktywacji wigzania O-O w O i utworzenia reaktywnych form tlenu odpowiedzialnych
za selektywne utlenianie w uktadach modelowych; 2) optymalizacja warunkow testow katalitycznych
w procesie utleniajacego odwodornienia propanu dla materiatow na bazie zeolitow, do ktorych
wprowadzono jony metali przejsciowych jako izolowane, pojedyncze kationy, albo jako centra
dwujadrowe.

1) Do badan procesu aktywacji O2 przez dwa odleglte, wspotdziatajace jony Fe(ll) wykorzystano
model sktadajacy si¢ z dwdch porfiryn zelaza(Il), ktére umieszczono rownolegle wzgledem siebie
w odlegtosci 7,5 A. Czasteczke tlenu umieszczono pomiedzy dwoma jonami zelaza(Il), rownolegle
do osi taczacej obydwa centra metaliczne. Atomy wodoru obu porfiryn pozostaty zamrozone, podczas
gdy pozostale atomy w czasteczkach miaty swobode ruchu podczas prowadzonych optymalizacji.
Jako wspotrzedna reakcji wybrano odlegto$¢ O-O, a nastepnie przeprowadzono skanowanie energii
potencjalnej i optymalizacj¢ uzyskanego stanu przejSciowego odpowiadajacego rozerwaniu wigzania
O-O. Obliczenia wykonano w ramach Teorii Funkcjonatéw Gestosci przy uzyciu oprogramowania
Turbomole v6.3. Do obliczen uzyto baz funkcyjnych typu def2-TZVP oraz funkcjonatu Perdew-
Burke-Ernzerhof (PBE). Do obliczenia elektronowych oddziatywan kulombowskich zastosowano
metode resolution of identity (RI), znang rowniez jako dopasowanie gesto$ci. W stanie przejsciowym
wigzanie O-O w czasteczce tlenu ulega wydtuzeniu z 1,21 A (dtugo$é wigzania w izolowanej
czasteczce O2) do 1,57 A. Oba jony zelaza wigza atomy tlenu (dlugo$¢ wigzan Fe-O réwna jest 1,94
A 11,95 A). Procesowi temu towarzyszy znaczne wyciggniecie jondw zelaza poza plaszczyzne
pierscieni tetrapirolowych, ktoremu towarzyszy ich deformacja. Nast¢pnie w reakcji powstajg dwie
oksoporfiryny zelaza. Bariera energetyczna badanego procesu rozszczepienia czasteczki tlenu wynosi
38 kcal/mol. W obu okso-zelazo porfirynach stwierdzono takg sama odlegto$¢ pomigdzy zelazem
i tlenem (dtugoéci wigzan Fe=0 rownej 1,625 A). Odlegtosé pomiedzy atomami tlenu wynosi 3,80
A. Wykonane obliczenia pokazuja zdolno$é odleglych dwucentrowych centrow zelazowych do
aktywacji 1 rozszczepienia czasteczki tlenu poprzez niezaleznie od charakteru ,matrycy”
(glinokrzemian, pierscien organiczny) zastosowanej do stabilizacji jonéw Fe(Il) przy zapewnieniu
odpowiedniej odleglosci i geometrycznej orientacji jonow Fe(ll).

2) Reakcje katalityczng (utleniajace odwodornienie propanu) prowadzono w reaktorze
przeplywowym ze zlozem stalym z chromatografem gazowym w celu wykrycia substratow
I produktow reakcji w zakresie temperatur od 200-500 °C, przy zmiennym czasie kontaktu.
Zoptymalizowano warunki reakcji 1 przeprowadzono wstepne testy badanych uktadow.
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14 Strategie prewencji konserwatorskiej dla obiektow z poli(chlorku winylu)

Projekt badawczy ,,OPUS LAP” NCN nr 2020/39/1/HS2/00911 [2022-2025]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz, wykonawcy: dr inz. Sonia Bujok,
dr Sergii Antropov)

Celem projektu jest opracowanie strategii prewencji konserwatorskiej, ktora okresli
najdogodniejsze warunki przechowywania obiektow dziedzictwa kultury wykonanych ze
zmigkczonego poli(chlorku winylu) - PVC, majac na uwadze wzgledy ekonomiczne i ekologiczne.
Badania prowadzone w ramach tego projektu skupiajg si¢ przede wszystkim na $ledzeniu procesu
degradacji w tagodnych warunkach (dla temperatury nieprzekraczajacej 80 °C) poprzez
obserwowanie zmian chemicznych zachodzacych w PVC 1 ich skorelowanie ze zmianami we
wlasciwosciach mechanicznych materiatu.

W drugim roku trwania projektu zakonczono badania dotyczace migracji plastyfikatorow,
dzieki ktérym wyznaczono wspodtczynniki dyfuzji oraz emisji powierzchniowej najczesciej
wystepujacego plastyfikatora w obiektach dziedzictwa, tj. DEHP (ftalanu bis(2-etyloheksylu)),
a takze zaproponowano funkcje opisujaca ucieczke DEHP z obiektéw w czasie w zalezno$ci od
poczatkowe] zawartos$ci plastyfikatora, temperatury oraz grubosci obiektu. Na tej podstawie
okreslono najbardziej zagrozone obiekty w kolekcjach PVC w postaci cienkich folii lub obiektéw
pokrytych warstwa ze zmigkczonego PVC. Ustalono, ze predkos¢ przeptywu powietrza (wentylacja)
nie wpltywa znaczaco na szybko$¢ ucieczki plastyfikatora. Wykazano rowniez, ze usuwanie warstwy
plastyfikatora z powierzchni obiektu nie zmienia szybkos$ci jego migracji, co pozwolito stwierdzi¢,
ze czyszczenie obiektow ze zmigkczonego PVC jest bezpiecznym zabiegiem konserwatorskim.
Model transportu plastyfikatora opracowany w oparciu 0 dane eksperymentalne oraz symulacje
komputerowe zostal uzupetniony o przeglad i analiz¢ zbiorow obiektow wykonanych z PVC.
Ponadto, wykonano symulacje dyfuzji najmniejszej (najbardziej mobilnej) czasteczki ftalanowego
plastyfikatora, t.j. DBP (ftalanu dibutylu) we wspotpracy z prof. Tomaszem Panczykiem, za pomoca
dynamiki molekularnej, a takze wyznaczono wspolczynnik dyfuzji DBP za pomoca dyfuzometrii
NMR w ciele statym we wspotpracy z Centrum NanoBioMedycznym UAM w Poznaniu.

Wspdlnie z zespolem z Wydzialu Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego zaproponowano
nieniszczaca metodg analizy jakosciowej plastyfikatorow w obiektach dziedzictwa kultury w oparciu
o analize widm Ramana za pomocg uczenia maszynowego. Zakonczono eksperymenty
przyspieszonego starzenia sztywnego (nieplastyfikowanego) oraz zmigkczonego PVC w 60 i 80 °C,
a nastgpnie przeprowadzono szereg analiz w celu skorelowania zmian chemicznych (spektroskopia
Ramana, w podczerwieni, UV-Vis, elektronowego rezonansu paramagnetycznego; fluorescencja
rentgenowska, rentgenowska spektrometria fotoelektronow, skaningowa mikroskopia elektronowa ze
spektroskopia dyspersji energii, pomiar kata zwilZania, chromatografia Zelowa) ze zmianami we
wlasciwosciach mechanicznych (statyczna proba rozciggania, dynamiczna analiza mechaniczna).

Rozpoczgto budowe modelu mechanicznego w oprogramowaniu COMSOL Multiphysics®
dla reprezentatywnego dla zbiorow obiektu dmuchanego wykonanego ze zmigkczonego PVC
W oparciu o parametry materiatowe wyznaczone dla r6znych rodzajow PVC w testach statycznych
I dynamicznych, ktore umozliwiajg przewidywanie dlugofalowych wiasciwosci mechanicznych
materiatu. Model postuzy do oceny ryzyka powstawania uszkodzen mechanicznych (deformacji oraz
spekan) w obiektach dziedzictwa z PVC.

Na podstawie przeprowadzonych eksperymentdw oraz symulacji komputerowych zostang
zaproponowane wytyczne z zakresu prewencji konserwatorskiej dla obiektow sztuki wspotczesnej
wykonanych lub zawierajacych elementy ze zmigkczonego PVC.
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Projekty badawcze NCN ,,Sonatina”
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1. Multifunkcjonalne kompozytowe powloki chitozanowe
dla biodegradowalnych stopéow Mg

Projekt badawczy ,,SONATINA” NCN nr- 2021/40/C/ST5/00266 [2021-2024]
(kierownik projektu: dr Dzmitry Kharytonau)

Stopy magnezu s3 obiecujacymi materialami dla zastosowan w materiatach
biodegradowalnych. Pomimo znacznych zalet, takich jak biokompatybilnos¢ i nietoksycznos¢
stopéw Mg 1 produktow ich degradacji, majg one kilka wad. Gléwng wada takich materialéw jest ich
szybka degradacja w $rodowisku wodnym. Z tego powodu nalezy opracowaé nowe Sposoby
modyfikacji powierzchni umozliwiajace kontrole procesu degradacji stopow Mg. Chitozan jest
naturalnym polimerem, ktory doskonale nadaje si¢ do zastosowan biomedycznych ze wzgledu na
swoja nietoksyczno$¢, biokompatybilnos¢, biodegradowalnosé, zdolno$¢ do tworzenia warstw,
wlasciwos$ci mechaniczne i niski koszt.

Ogdlnym celem projektu jest opracowanie, na bazie chitozanu, nowego typu
wielofunkcyjnych powtok na powierzchni stopow magnezu o zwigkszonej odpornosci na korozje
I dziataniu antybakteryjnym.

W okresie sprawozdawczym wykonywano drugie i trzecie zadanie projektu:

Zadanie 2. Wytwarzanie i charakterystyka powlok kompozytowych na bazie chitozanu na
powierzchni stopow Mg.

Do badan zostaly wybrane trzy rodzaje chitozanu o wysokiej, $redniej i niskiej masie
czasteczkowej. Jako czastki drugiej fazy wybrano ZnO, hydroksyapatyt 1 nanorurki haloizytu. Do
koordynacyjnego osadzania wybrano jony fosforanowe i molibdenianowe. Otrzymane powloki
scharakteryzowano za pomocg analizy dyfrakcji promieni rentgenowskich (XRD), skaningowe;j
mikroskopii elektronowej (SEM), spektroskopii w podczerwieni FT i spektroskopii Ramana. Jako
podtoza zastosowano stopy Mg: AZ31 (Mg-Al-Mn) i WE43 (Mg-Y-Nd-Zr). Na podstawie
uzyskanych wynikow wybrano obiecujace powloki do dalszych badan.

Zadanie 3. Analiza wtasciwo$ci mechanicznych powtok.

W ramach Zadania 3 rozpoczatem staz mig¢dzynarodowy pod kierunkiem prof. Nilsa
Almqvista w grupie Experimental Physics, katedra Materials Science, Wydziat Engineering Sciences
and Mathematics, Luled University of Technology (Szwecja). W ramach stazu za pomoca klasycznej
mikroskopii sit atomowych (AFM) i intermodulacyjnej mikroskopii sit atomowych (ImAFM) badane
sa wlasciwos$ci nanomechaniczne powlok chitozanowych wybranych w zadaniach 1 i 2. Obecnie
badana jest topografia, wtasciwo$ci nanomechaniczne i odporno$¢ powlok na zuzycie.

Dodatkowo przeprowadzono szczegdétowe badania wiasciwosci korozyjnych stopéw AZ31
I WE43 w roztworze Hanka. Zaproponowano narzg¢dzie oparte na wieloczestotliwo$ciowej metodzie
pomiaru impedancji do monitorowania niestacjonarnych proceséw elektrochemicznych,
W potgczeniu z analizg rozktadu czasow relaksacji (DRT), w celu zbadania mechanizméw korozji
tych stopow.

Aby porownac dziatanie powtok chitozanowych z innymi powtokami biodegradowalnymi, na
powierzchni stopu WE43 Mg osadzono seri¢ powtok z kwasu polimlekowego (PLA) i1 fosforanow.
Zbadano ich mikrostrukture, sktad fazowy oraz wlasciwosci przeciwkorozyjne w roztworze Hanka.
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Projekty badawcze NCN ,,Preludium Bis”
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1. Wplyw funkcjonalizacji powierzchni nanoczgstek metali i tlenkow metali
polifenolami niskoczasteczkowymi na ich aktywno$¢ w procesach fibrylizacji
bialek

Projekt badawczy ,,PRELUDIUM BIS” NCN 2022/47/0/ST5/1858 [2023-2027]
(kierownik projektu: dr hab. Magdalena Oéwieja, prof. IKiFP)

Choroby neurodegeneracyjne sg chorobami nieuleczalnymi, dlatego tez wcigz znajdujg si¢
w centrum zainteresowania badaczy, ktérzy poszukuja metod ich zapobiegania. Wiele danych
literaturowych dowodzi, ze niepozadana agregacja biatek do wlokien (fibryli), wynikajgca
z wadliwego faldowania biatek jest zwigzana z etiologiag choréb neurodegeneracyjnych.
Udowodniono, ze niektore nanoczastki metali 1 tlenkow metali, bedace nanometrycznymi strukturami
o rozmiarach mniejszych niz 100 nm, posiadaja aktywno$¢ w procesach fibrylizacji bialek.
Aktywno$¢ nanoczastek w procesach fibrylizacji biatek zalezy od ich wlasciwosci
fizykochemicznych, a przede wszystkich struktury chemicznej warstwy stabilizujacej. Celem
proponowanego projektu jest opracowanie wydajnych metod funkcjonalizacji nanoczastek metali
(Ag, Pt) i tlenkbw metali (TiOz, Fe304, 2ZnO) polifenolami niskoczasteczkowymi
o udokumentowanych wtasciwosciach antyfibrylarnych. Kwas galusowy (GA) i kwas rozmarynowy
(RA) naleza do niskoczasteczkowych polifenoli o dobrze udokumentowanej aktywnosci w procesach
fibrylizacji. Ponadto, oba polifenole sg przeciwutleniaczami o wtasciwosciach przeciwbakteryjnych
i przeciwwirusowych. Niektore doniesienia literaturowe wykazaty, ze te polifenole sg zdolne do
hamowania rozwoju raka. Stawiana hipoteza zaktada, Zze nanoczastki metali i tlenkow metali
sfunkcjonalizowane polifenolami o wlasciwosciach anty-fibrylarnych, beda silniej hamowac procesy
fibrylizacji niz wolne nanoczastki i polifenole.

W pierwszym etapie badan uwage skupiono na otrzymaniu nanoczgstek srebra (AgNPs)
stabilizowanych kwasem galusowym oraz rozmarynowym. Przeprowadzono szereg syntez,
w ktorych AgNPs otrzymywano metodg redukcji jonéw srebra za pomoca borowodorku sodu
w obecno$ci kwasu galusowego lub rozmarynowego. W drugim podejsciu, oba polifenole petnity
rolg zarowno reduktordéw jak 1 stabilizatorow AgNPs. Otrzymane hydrozole AgNPs zostaty poddane
procesowi oczyszczania z nadmiaru nieprzereagowanych reagentow, a nast¢pnie scharakteryzowano
ich wlasciwosci fizykochemiczne. Na podstawie obrazowanie mikroskopowego (SEM, TEM)
ustalono, ze niezaleznie od zastosowanej procedury AgNPs charakteryzowaty si¢ quasi-sferycznym
ksztaltem oraz wielko$cig w zakresie od 5 do 30 nm. Optymalizacja warunkdéw syntezy wykazata, ze
zwigkszajac stgzenie polifenoli i/lub pH mieszaniny reakcyjnej otrzymuje si¢ nanoczastki
o mniejszych rozmiarach. Na podstawie pomiaréw spektrofotometrycznych ustalono, ze niezaleznie
od zastosowanej procedury preparatyki, stabilizacja AgNPs jest wynikiem adsorpcji zastosowanych
polifenoli na granicy miedzyfazowej cialo stale/ciecz. Pomiary przeprowadzone z zastosowaniem
techniki dynamicznego i elektroforetycznego rozpraszania $wiatta dowiodly, ze wszystkie typy
otrzymanych AgNPs ulegaty agregacji w warunkach kwasowych (pH < 3,5) oraz sile jonowej
wyzsze] od 10 mM. Zardwno AgNPs stabilizowane za pomoca kwasu galusowego jak
1 rozmarynowego charakteryzowaly si¢ ujemnym potencjalem zeta, ktorego warto$¢ obnizala sie
wraz ze wzrostem pH. Zadne z otrzymanych nanoczastek nie posiadty punktu izoelektrycznego.
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Projekty badawcze NCN ,,Preludium”

85



86



1. Wolframowa oksydoreduktaza aldehydu z Aromatoleum aromaticum —
badania mechanizmu reakcji katalitycznej

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2017/27/N/ST4/02676 [2018-2023]
(kierownik projektu: mgr inz. Agnieszka Winiarska,
opiekun grantu: prof. dr hab. Maciej Szaleniec)

Wolframowe enzymy oksydoreduktazy aldehydu (AOR) katalizuja w obecnosci ferredoksyny
odwracalng reakcje utlenienia aldehydow do odpowiednich kwasow karboksylowych,
a z powodu szerokiego spektrum substratowego, przypisuje si¢ im role w detoksykacji szkodliwych
metabolitow aldehydowych w szlakach fermentacyjnej degradacji aminokwasow. Wolframowa
oksydoreduktaza aldehydu z pochodzaca z mezofilnej bakterii Aromatoleum aromaticum (AORaa)
zostata wybrana jako obiekt badan w projekcie ze wzgledu na wyzsza odporno$¢ na tlen i nizsze
optimum temperaturowe katalizowanych reakcji niz dotychczas scharakteryzowane AOR
Z hipertermofilnych archeonow (np. Pyrococcus furiosus) i bakterii.

Zaplanowane w projekcie badania mialy na celu dostarczenie wiedzy o budowie centrum
aktywnego enzymu i jego reaktywnosci, dzigki czemu mozliwe bedzie okreslenie mechanizmu
reakcji katalizowanej przez AORaa. Charakterystyke strukturalng AORaa przeprowadzono za pomoca
mikroskopii krioelektronowej i fotometrii masowej, ktora wykazala, ze bialko tworzy filament
protomerow AorAB zakonczony pojedyncza podjednostka AorC (Fig. 1). Podjednostka AorA
oligomeryzuje do nanoprzewodu przewodzacego elektrony, Iaczacego aktywne enzymatycznie
podjednostki AorB zawierajace kofaktor wolframowy (W-co). Szczegdty strukturalne dostarczone
przez zrekonstruowang mape gestosci AORaa 0 rozdzielczosci 3,3 A pokazaly sposéb wigzania
kwasu benzoesowego w centrum aktywnym.

kwas

aldehyd

Fig. 1. Rekonstrukcja oligomerycznej struktury AORaa na postawie struktury z CryoEM, pomiaréw fotometrii mas oraz
obliczen QM:MM.

Aby udowodni¢, ze C-koncowy fragment AorA odgrywa gtdwng role w tworzeniu filamentu,
skonstruowany zostal wariant biatka Ahelix-AOR pozbawiony reszt AorA od 138 do C-konca.
Nastepnie za pomocg fotometrii mas zaobserwowano jedynie kompleksy AorABC, potwierdzajac
hipoteze o kluczowej roli C-koncowej helisy w filamentacji enzymu.
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2. Analiza wplywu wybranych czynnikéw na zmiany struktury a-synukleiny

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2020/37/N/ST4/02132 [2021-2024]
(kierownik projektu: mgr Paulina Tworek (Komorek),
opiekun projektu: prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska)

Choroba Parkinsona to choroba neurodegeneracyjna, ktora dotyczy okoto 2% populacji po 60
roku zycia. Charakteryzuje si¢ gléwnie zaburzeniami narzadu ruchu i objawia si¢ glownie
spowolnieniem ruchowym, drzeniem, sztywnoscia migéni 1 utrata koordynacji. Cecha
charakterystyczng choroby jest wystepowanie ciat Lewy’ego — nieprawidtowej agregacji bialek, ktora
rozwija si¢ wewnatrz komorek nerwowych. Badania sktadu ciatek Levy’ego wykazaty, ze zawieraja
one gtownie biatko a-synukleine, ktore wystepuje w nieprawidlowo sfatdowanych formach i moze
by¢ przyczyng $mierci neuronéow. W tym przypadku wiele wysitku wlozono w badania nad
a-synukleing. Wykazano, ze zaburzenie oddzialywan dalekiego zasiggu pomiedzy regionami
a-synukleiny moga by¢ przyczyna nieprawidlowego procesu faldowania tancucha polipeptydowego.
Jednym z czynnikéw, ktory moze indukowad te zmiany, s3 zjawiska zachodzace na granicy faz.
Badania termodynamiczne i kinetyczne na granicy faz potwierdzity, ze zmiany konformacyjne moga
pojawi¢ si¢ w momencie zetknigcia si¢ czasteczki biatka z powierzchnia membrany biologiczne;j.
Kolejnym czynnikiem mogacym zaktoci¢ oddzialywanie pomiedzy regionami a-synukleiny jest
zmiana rozktadu tadunku na jej powierzchni. Badania eksperymentalne potwierdzaja, ze nawet
niewielka zmiana w rozktadzie tadunku na powierzchni biatka jest indykatorem zmian w strukturze
drugorzedowej a-synukleiny, prowadzac nawet do agregacji. Nalezy podkresli¢, ze dotychczasowe
badania dotyczg gléwnie zachowania a-synukleiny w roztworze, znacznie mniej badan po§wigconych
jest oddziatywaniu tego biatka z powierzchnia, co moze mie¢ kluczowe znaczenie w procesie zmian
zachodzacych w zakresie struktury drugorzedowe;.

Badania prowadzone w ramach projekty dotycza wptywu oddziatywan molekularnych biatek
nieuporzadkowanych z powierzchnig na strukture drugorzedowa biatka 1 skuteczno$¢ osadzania
biatek na wybranej powierzchni modelowej o znanej gestosci fadunku powierzchniowego. Badania
dajg przyczynek do wyjasnienie mechanizmu faldowania a-synukleiny w kierunku tworzenia
toksycznych agregatow 1 wtokienek.
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3. Opracowanie racjonalnych wytycznych srodowiskowych na potrzeby
krétko-trwalych wydarzen religijnych, kulturalnych i komercyjnych
w budynkach zabytkowych

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2020/37/N/HS2/01727 [2021-2024]
(kierownik projektu: mgr inz. Magdalena Sobon,
opiekun projektu: prof. dr hab. Lukasz Bratasz)

W ramach projektu kontynuowano prace nad opracowaniem racjonalnych, opartych na
wynikach badan, wytycznych dotyczacych kontroli klimatu we wnetrzach zabytkowych, co pozwoli
kustoszom 1 wlascicielom podobnych budynkéw podejmowaé decyzje majace na celu ochrong
pozostajacego pod ich opieka dziedzictwa kultury, stanowionego w gtéwnej mierze przez masywne
obiekty drewniane, tj. rzezby i elementy dekoracyjne. Projekt ma na celu w szczegdlnosci okreslenie
bezpiecznej strategii ogrzewania zabytkowych wnetrz na potrzeby krotkotrwatych wydarzen
religijnych, kulturalnych i komercyjnych.

Poddano analizie wyniki przeprowadzonych pomiaréw wiasnosci mechanicznych drewna
lipowego: modutow Younga w kierunku stycznym i radialnym, wspotczynnikow Poissona,
krytycznej szybko$ci uwalniania energii oraz odksztalcenia do zniszczenia. Wielkosci te wyrazono
w odniesieniu do zawartosci wody w drewnie (MC) przeliczonej nastepnie na wilgotno$¢ wzgledna
(RH) poprzez rownanie izotermy skaningowej. Na potrzeby modelowania, do uzyskanych danych
dopasowano funkcje opisujace zmiennos$¢ parametrow w pelnym zakresie RH (0-100%) ze wzgledu
na znaczgcg roczng amplitude RH we wnetrzach zabytkowych.

Dwuwymiarowy model masywnego drewnianego elementu, sluzacy do analizy procesu
propagacji peknig¢ pod wplywem wahan klimatu, zaadaptowano do szacowania zagrozen
w budynkach historycznych Europy Centralnej poprzez aktualizacje whasciwosci mechanicznych
wmodelu w oparciu o wielko$ci otrzymane eksperymentalnie. Nastepnie poddano ocenie
prowadzone wczes$niej wstgpne symulacje numeryczne zmiany szybkosci uwalniania energii (G)
w wyniku naglego spadku RH oraz w wyniku zmian cyklicznych w $wietle uzyskanych nowych
danych o wlasnosciach drewna. W wyniku zmian cyklicznych, opisanych funkcja sinusoidalnag,
obserwowano wzrost poziomu RH odpowiadajacego braku napr¢zen w materiale w stosunku do
pierwotnego poziomu, wokot ktorego oscylowata funkcja sinus.

Przeprowadzono rowniez petng symulacj¢ klimatu wngtrza budynku historycznego — Bazyliki
Mariackiej w Krakowie — w oparciu o dane pomiarowe. W celu oceny zagrozenia, z jakim moze
wiaza¢ si¢ ta zmienno$¢ dla Ottarza Wita Stwosza, modelowano rzezbg¢ lipowa o $rednicy 1m.

Zaplanowano eksperyment walidujacy wyniki modelowania, w ktorym nacigte dyski drewna
lipowego poddawane sga skokowej zmianie RH w komorze klimatycznej. Weryfikacja opiera si¢ na
inspekcji  wizualnej przyrostu peknigcia w  wyniku suszenia potaczonej z bardzo czulym
wykrywaniem rozwoju uszkodzenia metoda emisji akustycznej. W pierwszym kroku wyznaczono
poziom RH, przy ktérym w dyskach brak jest naprezen, a ktéry stanowi punkt startowy
eksperymentu. Dla probek pozyskanych z drewna sezonowanego 2 lata poziom ten odpowiadat ok.
90% RH. Probki ustabilizowane w tych warunkach poddano w kolejnym kroku spadkowi RH do
50%.

W celu wyznaczenia korelacji pomiedzy iloscig jednostek energii rejestrowang metoda emisji
akustycznej a przyrostem peknigcia przeanalizowano pod tym katem wyniki otrzymane podczas
pomiarow metoda wedge-splitting. Wyznaczono krzywe zaleznosci liniowej tych dwoch parametrow,
ktore postuza do szacowania rozwoju zniszczen niewidocznych dla oka w monitoringu rzeczywistych
obiektow.
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4. Synergistyczne uklady spieniajace oparte na modyfikowanych
powierzchniowo nanoczastkach magnetycznych i biodegradowalnych
surfaktantach aminokwasowych w kontrolowanej destabilizacji pian
rzeczywistych w polu magnetycznym

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2022/45/N/ST8/02307 [2023-2025]
(kierownik projektu: mgr Mariusz Borkowski,
opiekun projektu: dr hab. Jan Zawata, prof. IKiFP PAN)

W ramach projektu przeprowadzono syntezy nanomaterialdow magneto-reaktywnych
o modyfikowanej powierzchni, typu core-shell gdzie jako rdzen zastosowano magnetyt a jako
warstwe zewngtrzng - krzemionke. Uzyskane materiaty doglgbnie scharakteryzowano pod katem
rozmiaru i morfologii (SEM, AFM, DLS) oraz sktadu chemicznego (UV-VIS, FT-IR, RAMAN,
XPS). Zsyntezowane materialy zastosowano w mieszaninach synergistycznych z amfoterycznym
surfaktantem C12-Arg, dla ktorego wyznaczono wiasnosci adsorpcyjne poprzez pomiary napiec
powierzchniowych oraz spektroskopi¢ SFG. Badania dla czystego surfaktantu pokazaty, iz wlasnosci
powierzchniowe (pomiary napi¢¢ powierzchniowych) surfaktantu r6znig si¢ w zalezno$ci od pH. Fakt
ten uzasadniono wlasno$ciami amfoterycznymi (forma kationowa i anionowa) surfaktantu
potwierdzonymi pomiarami spektroskopii SFG. Wlasnosci mieszanin synergistycznych opartych na
amfoterycznym surfaktancie C12-ARG oraz wybranym typie nanomaterialow przeprowadzono
z zastosowaniem pomiarow napie¢ powierzchniowych oraz spektroskopii SFG. W przypadku
pomiaréw SFG dodatkowo wykonano je z zastosowaniem zewngtrznego pola magnetycznego.
Badania pokazatly, iz w przypadku uktadéw gdzie surfaktant jest przeciwnie natadowany wzgledem
nanoczastek w danym pH obserwuje si¢ synergistyczne obnizenie napi¢cia powierzchniowego oraz
zmiany w sygnatach na widmach SFG wzglgedem czystych mieszanin. Pomiary SFG z zastosowaniem
pola magnetycznego ukazaly zaleznos$¢ tego efektu od przylozonego zewnegtrznego pola
magnetycznego. Wlasnosci stabilizujace film pianowy jak réwniez wplyw pola magnetycznego
przeprowadzono z zastosowaniem dynamicznej interferometrii filmu pianowego. Przeprowadzone
prace eksperymentalne wykazaly adsorpcyjne wiasno$ci synergistyczne testowanych ukladow
zalezne od zewnetrznego pola magnetycznego. W dalszych badaniach sprawdzono réwniez
wlasnosci spieniajace czystego surfaktantu oraz mieszanin z nanomateriatami w wybranych pH przy
uzyciu metody dynamicznej analizy piany. Badania ukazaty, iz dodatek czastek o przeciwnym
fadunku wzgledem surfaktantu w danym pH prowadzi do zwigkszonej spienialno$ci oraz stabilnos$ci
utworzonej w danych warunkach piany.
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Projekty badawcze NCN ,,Beethoven Life”
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1. Struktura i funkcja enzymow glicynowo-rodnikowych katalizujacych
addycje do fumaranu: biochemia, modelowanie i zastosowanie

Projekt badawczy ,,BEETHOVEN LIFE” NCN nr 2018/31/F/NZ1/01856 [2020-2023]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Maciej Szaleniec, dr Ivana Aleksi¢, mgr Gabriela Oleksy,
mgr Anna Sekuta)

Celem projektu jest przebadanie biochemii rodnikowych enzyméw glicynowych
katalizujgcych addycj¢ do fumaranu (tj. enzyméw FAE — fumarate adding enzymes). Prototypowym
przedstawicielem enzymow z tej klasy jest syntaza benzoilobursztynianowa (BSS) z Thaurea
aromatica, katalizujgca addycje toluenu do fumaranu, w wyniku czego powstaje (R)-
benzoilobursztynian.

W ramach prowadzonych obliczen dokonczono opis mechanizmu reakcji metodami QM:MM
uzyskujac peten profil energetyczny reakcji dla monoprotonowanego fumaranu. Obliczenia
wykazaly, ze bariera zwigzana z aktywacja rodnikowa cysteiny wynosi 55.9 kJ/mol, aktywacja
toluenu wynosi tylko 20 kJ/mol, z utworzeniem wigzania C-C 45.8 kJ/mol a bariera zwigzania z
wygaszeniem rodnika az 60.5 kJ/mol. Na tej podstawie mozna oczekiwa¢ obnizonego kinetycznego
efektu izotopowego, ze wzgledu na wzgledng bliskos¢ bariery stabo wrazliwej na deuterowanie
toluenu (tj. utworzenie wigzania C-C) jak i etap wrazliwy (wygaszenie rodnika), w ktorym jednak
moze nastgpowac czgsciowa wymiana H/D z rozpuszczalnikiem.

Ponadto obliczenia umozliwity wykazanie regioselektywnos$ci ataku na dystalny atom wegla
w wigzaniu C=C fumaranu dla fumaranu zwigzanego w konformacji proR oraz odwrocenie
preferencji w przypadku wigzania w konformacji proS. Skutkiem tego efektu jest wysoka
enancjoselektywno$¢ reakcji (powstaje wylgcznie izomer R-benzoilobursztynianu).

Ponadto przeprowadzono modelowanie enancjoselektywnosci procesu aktywacji Cys493
w reakcji z rodnikowa Gly829. Modelowanie przeprowadzono dla kompleksu enzym:substraty,
enzym:produkt oraz dla apoenzymu. Obliczenia wykazaty preferencj¢ dla przeniesienia atomu
wodoru z grupy SH cysteiny na rodnikowa Gly w konformacji proR, jednak nie wykluczyty
kinetycznej mozliwosci aktywacji w konfiguracji proS (réznica 22 kJ/mol). W szczegodlnosci badania
te wyjasniajag mozliwo$¢ stopniowej wymiany izotopowej atomu wodoru w rodnikowej Gly co jest
obserwowane w widmie EPR po inkubacji aktywnego enzymu w D-0.

Z kolei dla apo-enzymu wykazano, ze po pierwsze proces aktywacji Cys zachodzi wolniej niz
w przypadku kompleksu E:S lub E:P oraz latwiej zachodzi przeniesienie atomu wodoru
w konfiguracji proS niz w proR. Aby jednak mozliwe byto zajscie aktywacji w konfiguracji proS
wymagana jest zmiana konformacji centrum aktywnego, ktora wymaga okoto 80 kJ/mol.

W ramach badan eksperymentalnych zostal zmierzony wplyw obecno$ci inhibitoréw,
benzaldehydu oraz alkoholu benzylowego, na szybkos¢ reakcji z toluenem i fumaranem dla natywne;j
BSS z T. aromatica K172. Przeprowadzono rowniez badania kinetyczne wyznaczajac obserwowane
stale dla toluenu oraz opracowujac metodologi¢ pomiarowa dla ksylenow. Powtérzono réwniez
eksperyment inkubacji BSS w D20 i zmierzono widma EPR, ktoére potwierdzity wymiang izotopowa
na rodnikowej Gly. Zoptymalizowano rowniez metode oczyszczania rekombinowanej BSS
zkomoérek E. coli BL21 z wykorzystaniem kulek magnetycznych sfunkcjonalizowanych
streptawidyng. Tak oczyszczony enzymu przepadano z wykorzystaniem fotometrii masowej co
pozwolito na przygotowanie probek biatka do analizy struktury technika kriomikroskopii
elektronowej (cryo-EM).
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Projekty badawcze NCN ,,Solar-Driven Chemistry”
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1. SolarMethaChem: Procesy wywolane swiatlem stonecznym
dla fotochemicznej konwersji metanu

Projekt badawczy ,,Solar-Driven Chemistry” NCN nr 2019/01/Y/ST4/00024 [2020-2023]
(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN)

Wykorzystujac metode DFT:PBE+D3/def2-SVP w ujeciu  klasterowym wyznaczono
struktury geometryczne i elektronowe katalizatoréw badanych w reakcji fotokatalitycznego
sprz¢gania metanu tj. uktadow M/HPA oraz M/HPA/TiO2 (M = Ag, Au, Cu, Pd, Pt jako atomy
obojetne elektrycznie lub jony na swoich popularnych stopniach utlenienia; HPA = HPW, HPMo),
gdzie jako model TiO2 wykorzystano klaster wyciety z powierzchni (101) anatazu. Stwierdzono, ze
orbitale HOMO uktadow M/HPA sktadaja si¢ gtéwnie z orbitali metali przejSciowych, za$ orbitale
LUMO zlokalizowane sa w obrebie heteropolianionow. W kolejnym kroku zbadano reaktywnos¢
w/w ukladow w stosunku do grupy metylowej, benzenu i tlenku wegla bedacych reagentami
w procesach konwersji metanu. Wszystkie metale tworza termodynamicznie stabilne wigzania
z badanymi czasteczkami, przy czym zaobserwowano, ze silniejsze wigzania tworzg jony metali niz
obojetne atomy.

Nastepnie okreslono, jak zmienia si¢ geometria oraz struktura elektronowa uktadow,
w ktérych na dwutlenku tytanu osadzono miedZz metaliczng w postaci pojedynczych atoméw oraz
matych klastrow. Na skutek osadzenia na TiO> faza metaliczna ulega utlenieniu — elektrony z miedzi
przeptywaja na nosnik, gdzie lokalizujg si¢ gldwnie na atomach tlenu bedacych w bezposrednim
sasiedztwie atomow Cu. Taka reorganizacja tadunku powoduje, ze na powierzchni uktadu Cu/TiO>
tworzone s3 nowe centra aktywne: atomy miedzi nabywaja wlasciwosci elektrofilowych, za§ atomy
tlenu na granicy faz stajg si¢ silniejszymi centrami nukleofilowymi w poréwnaniu do tych, ktore
obecne sg na czystej powierzchni dwutlenku tytanu.

Zbadano réwniez pelny mechanizm reakcji sprzegania metanu do etanu zachodzacy na TiO2
z wprowadzona wakancja tlenowa - profil energetyczny przedstawiono na Rysunku ponize;.
Obliczenia wykonano metoda DFT:B3LYP/LANLDZ. Etapem limitujgcym jest rozerwanie
pierwszego wigzania C-H (bariera energetyczna tego procesu wynosi 167 kJ/mol), tworzenie
wigzania C-C obarczone jest nizszym naktadem energetycznym (bariera wynosi 134 kJ/mol).

a) b)
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Rysunek. Profil energetyczny reakcji sprzggania CH4 na TiO,: a) aktywacja wiagzania C-H w metanie; b) sprzeganie grup metylowych i utworzenie
etanu.
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Projekty badawcze NCN ,,GRIEG”
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1. Craquelure — Model obrazéw ze spekaniami wspierajacy ustalenie
racjonalnych wytycznych Srodowiskowych w muzeach

Projekt badawczy ,,GRIEG” NCN nr 2019/34/H/HS2/00581 [2020-2024]
(kierownik projektu: prof. dr hab. Lukasz Bratasz, wykonawcy: : dr Marcin Bury, dr Marcin Strojecki,
dr Sergii Antropov, mgr inz. Katarzyna Poznanska)

W 2023 roku zesp6t badawczy realizujacy projekt GRIEG Craquelure kontynuowat prace nad
rozwojem bazy danych wlasciwosci materiatow historycznych i artystycznych stosowanych
W malarstwie oraz materialow wspoélczesnych stosowanych do utrwalania warstwy malarskiej.
Wykonane w poprzednich latach pomiary modutu sprezystosci, odksztatcenia przy zerwaniu oraz
izoterm pecznienia i skurczu farb temperowych rozszerzono o okreslenie odpornosci na pekanie farb
temperowych i olejnych.

Prace eksperymentalne byly mozliwe dzigki adaptacji standardowej metody ASTM D5528 —
13 do rozmiaréw dostepnych farb olejnych dla wybranych farb olejnych z Kolekcji Referencyjnej
Farb dr. Mecklenburga po okoto 30 latach suszenia. Nowa procedura eksperymentalna pozwolita
poprawi¢ statystyki pomiaréw, ale takze uzyska¢ wglad w glgbokosciowe profile odpornosci na
pekanie niektorych farb. Wartosci odpornosci na pekanie Gic sg najnizsze dla bieli cynkowej, umbry
surowej 1 bieli olowiowej z sykatywa, okoto 15 J/m2, a najwyzsze dla sap green. Zmienna
jednorodnos¢ niektorych farb — bieli otowiowej, bieli cynkowej, sap green i grynszpanu — znajduje
wyrazne odzwierciedlenie w duzym rozrzucie uzyskiwanych wartosci. Podobnie niskie wartosci Gic
uzyskano dla farby temperowej jajowej z biela otowiowa, azurytem i zottej ochry. Wyniki wykazaty,
ze niektore farby sg bardziej kruche niz warstwa gruntu na bazie kleju, a co za tym idzie, bardziej
podatne na pekanie.

Z Kkolei tréjwymiarowy model obrazu postuzyt do zbadania pgknig¢ tempery jajowej i farb
olejnych natozonych na gesso wykonane zgodnie z procedurami historycznymi. Przeanalizowano
dwa scenariusze rozwoju napr¢zen: skumulowany skurcz suszenia farb lub zapraw, na skutek
stopniowe] utraty wody lub ewolucji skladu molekularnego spoiw oraz pecznienie podioza
drewnianego pod wplywem zmian wilgotnosci wzglednej. Oszacowano stosunki odleglosci
pomiedzy peknigciami w kierunku stycznym 1 wzdtuznym panelu drewnianego do grubos$ci warstwy
dla rosnacych wielkosci odpowiedzi wymiarowej materialdow w obu scenariuszach. Wartosci
krytyczne stosunkow, dla ktorych naprezenie w punkcie srodkowym pomiedzy pgknigciami spadto
ponizej warto$ci wywolujacej odksztalcenie przy zerwaniu materialdbw i1 wystapieniu nasycenia
wzorow peknigé, wynosity odpowiednio w przyblizeniu 3-4 lub 5-6 dla farb i zaprawy. Odlegtosé¢
krytyczna znormalizowana do grubos$ci zaprawy pomiedzy peknigciami rdwnolegtymi do stojow
drewna, wywotana pecznieniem podioza drewnianego na skutek zmian wilgotnosci wzglednej
w zakresie 50 — 70%, wynosita 6. Badania wykazaly, ze rozstawy peknie¢ w w pelni rozwinigtych
uktadach pgknig¢¢ pozostaja wrazliwe jedynie na grubos¢ warstw farby lub zaprawy, ktéra mozna
zatem wywnioskowa¢ z geometrii uktadu peknig¢. Stwierdzono, ze istniejgce wady zaprawy nie
zwigkszaja ryzyka rozwoju nowych peknigé.
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2. Teranostyczne nanonos$niki dla dostarczania lekéw w chorobach centralnego
ukladu nerwowego

Projekt badawczy ,,GRIEG” NCN nr 2019/34/H/ST5/00578 [2021-2024]
(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszynski)

Zapobieganie i leczenie chordb zwyrodnieniowych uktadu nerwowego oraz uszkodzen mozgu
zwigzanych z udarami to gtdwne 1 wcigz nierozwigzane problemy wspotczesnej medycyny. Pomimo
postepu w zrozumieniu molekularnych mechanizméw procesow, w ktorych ulegajg uszkodzeniu
funkcje neuronoéw, oraz metod zapobiegania im, tylko niewielka liczba lekow jest wykorzystywana
w zastosowaniach klinicznych, a ich skuteczno$¢ w leczeniu udaru modzgu 1 chordb
neurodegeneracyjnych nie jest zadowalajaca. Jednym z gldéwnych ograniczen w dotychczasowym
leczeniu jest nieefektywne dostarczanie lekow o dzialaniu neuroprotekcyjnym do uszkodzonej czgsci
moézgu, jak roéwniez trudnos¢ w ocenie czy lek jest dobrze adresowany, czyli ze dociera do miejsca
przeznaczenia. Teranostyka jest nowa dziedzing medycyny polegajaca na polaczeniu funkcji
terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Zastosowanie nanotechnologii w teranostyce
pozwala na opracowanie no$nikéw lekow, ktore jednoczesnie dostarcza substancje lecznicza 1 beda
peti¢ funkcje diagnostyczng.

Gléwnym celem projektu jest opracowanie nowej strategii dostarczania lekéw o dziataniu
neuroprotekcyjnym przy uzyciu nanono$nikow, bedacych w stanie przekroczy¢ barier¢ krew-mozg,
nie wykazujacych negatywnego wplywu na jej normalne funkcjonowanie, a ktéorych obecno$¢
w danym organie moze zosta¢ wykryta poprzez obrazowanie metoda rezonansu jagdrowego (MRI).
Projekt jest realizowany przez migdzynarodowe konsorcjum naukowe ztozone z Instytutu Katalizy
I Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, Instytutu Farmakologii im. Jerzego Maja
PAN, Instytutu Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego PAN, ze strony polskiej, oraz
SINTEF Oslo i Szpitala Uniwersyteckiego w Oslo, ze strony norweskiej.

W 2023 roku kontynuowaliSmy badania dotyczace enkapsulacji kwasu karnozowego
(substancji o dzialaniu neuroprotekcyjnym) w polielektrolitowych nanono$nikach. Nanono$niki
kwasu karnozowego formowano metoda sekwencyjnej adsorpcji natadowanych nano-obiektow,
zwang metoda warstwa po warstwie. Nosniki te byty modyfikowane do obrazowania metodg MRI
jak 1 metoda optycznag tj. fluorescencyjng. Zewngtrzna warstwa polielektrolitowych nanono$nikéw
zostata sfunkcjonalizowana poprzez tworzenie otoczki PEG majacej zapewni¢ wydtuzong cyrkulacje
nanono$nikéw po podaniu, a jednoczesnie umozliwié dotarcie do bariery krew-mozg. Sredni rozmiar
opracowanych teranostycznych nanonosnikow wynosit ok. 150nm. Rysunek 1 przedstawia obraz
cryo-SEM badanych nanonosnikow. Opracowane nanono$niki przekazano partnerom projektowym
na dalsze badania w modelach in vitro oraz in vivo.

Rysunek 1. Obraz cryo-SEM nanonoénikéw znaczonych gadolinem
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Projekty badawcze NCN ,,Miniatura”
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1. Znaczenie utleniajacych i kwasowo-zasadowych wlasciwosci centrow
aktywnych dla ich aktywnosSci - badania obliczeniowe dla enzymow
zaleznych od nichemowego zelaza

Projekt badawczy "Miniatura™ NCN 2022/06/X/ST4/00078 [2022-2023]
(kierownik projektu: dr Zuzanna Wojdyta)

W ramach projektu zrealizowano krotki (trzymiesieczny) staz podoktorski w J. Heyrovsky
Institute of Physical Chemistry w grupie Computational Chemistry pod opieka RNDr Martina Srneca.
Celem stazu bylo opracowanie modelu enzymu zaleznego od pteryny, ktéry bedzie zgodny
z aktualnymi wynikami badan eksperymentalnych, by na jego podstawie, w nastgpnym kroku, opisaé
zalezno$¢ aktywnos$ci tego enzymu od utleniajacych 1 kwasowo-zasadowych wiasciwosci jego
centrum aktywnego.

Badania rozpocze¢to od modelowania metodami mechaniki klasycznej — dokowania kofaktora
(4a-hydroksytetrahydrobiopteryny) i substratu reakcji w kieszeni wigzacej enzymu i symulacji
dynamiki molekularnej (MD) dla uzyskanych kompleksoéw. Nastepnie, dla wybranych na podstawie
analizy symulacji MD komplekséw enzym:kofaktor:substrat przeprowadzono optymalizacje
QM/MM oraz zestawiono wyniki obliczen TD-DFT z wynikami eksperymentalnymi (spektroskopia
UV-vis).

Aby opracowaé¢ model aktywowanego enzymu (zawierajacego ugrupowanie ferrylowe),
przeprowadzono modelowanie QM/MM reakcji z udziatem tlenu czasteczkowego. Rownolegle
przygotowano zestaw uproszczonych (pomocniczych) modeli centrum aktywnego. Zbadanie ich
utleniajagcych i kwasowo-zasadowych wiasciwosci (odpowiednio potencjatow redukcji i statych
kwasowos$ci) w polaczeniu z mechanizmem reakcji przeniesienia atomu wodoru (dla zestawu
pomocniczych substratow) pozwoli okresli¢c w jakim stopniu wlasciwosci utleniajace 1 kwasowo-
zasadowe centrum aktywnego badanego enzymu moduluja jego aktywnos¢.
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2. Synteza nowych koniugatow neuroleptykéw bedacych pochodnymi
fenotiazyny z nanoczastkami zlota orazocena ich aktywnosci w procesach
fibrylacji modelowych bialek

Projekt badawczy "Miniatura” NCN nr 2022/06/X/ST5/00350 [2022-2023]
(kierownik projektu: dr hab. Magdalena O¢wieja, prof. IKiFP PAN)

Dwa typy nowych koniugatéw neuroleptykow bedacych pochodnymi fenotiazyny (PTZ)
z nanoczgstkami zlota otrzymano prowadzac proces wymiany aniondéw cytrynianowych na
powierzchni AuNPs (o $redniej wielkosci 15+6 nm oraz 55+3 nm) w obecno$ci jondéw chlorkowych.
W pracach badawczych uwage skupiono na otrzymaniu koniugatéw chloropromazyny (CPZ) oraz
flufenazyny (FPZ). Za pomoca badan elektrokinetycznych wykazano, ze potencjat zeta koniugatow
PTZ-AuNPs silnie zalezy od ilosci zaadsorbowanych czasteczek PTZ. Przy catkowitym wysyceniu
powierzchni kationami PTZ otrzymywano koniugaty charakteryzujace si¢ dodatnim potencjatem zeta
(50+8 mV dla pH 5.8, sita jonowa 1 mol/dm?®). Na podstawie badan przeprowadzonych z uzyciem
techniki DLS i spektroskopii UVvis wykazano, ze dla sit jonowych powyzej 10 mol/dm?® nastepowat
proces destabilizacji koniugatoéw. Wyniki badan uzyskane technika ELS wykazaly, Ze potencjat zeta
koniugatow maleje wraz ze wzrostem pH (np. dla CPZ-AuNPs 57+3 mV oraz -50+2 mV dla pH 4,0
oraz 10,1). Koniugaty CPZ-AuNPs posiadaty punkt izoelektryczny w pH 8,8, za$ koniugaty FPZ-
AuNPs w pH 8,5. Za pomoca pomiaréw spektroskopowych (UVvis, SERS) okreslono strukture
adsorpcyjng lekow oraz wykazano niestabilno$¢ koniugatow w warunkach zasadowych. Ponadto,
wyniki pomiaréw spektroskopowych w zakresie UVvis dowiodly, ze koniugaty zdyspergowane w
medium DMEM suplementowanym FBS byty stabilne w temperaturze 37°C przez okres 28-30
godzin. Za pomoca testu MTT wykazano, ze CPZ i FPZ w stezeniu 107 mol/dm? obnizaty zywotnosé
komorek SH-SY5Y do 64-73%. AuNPs stabilizowane anionami cytrynianowymi do stezenia 50 mg
L nie obnizaty zywotnosci komérek, dlatego do oceny cytotoksycznosci koniugatow wybrano ten
zakres stezen. Badania cytotoksycznos$ci koniugatow CPZ-AuNPS i FPZ-AuNPs (charakteryzujacych
si¢ zroznicowanym skladem: PTZ w stezeniu 10° , 5x10° i 10* mol/dm®) ujawnily, ze
cytotoksycznos$¢ koniugatow byla znacznie wyzsza niz AuNPs przy czym koniugaty FPZ-AuNPs
byly mniej toksyczne niz CPZ-AuNPs. Koniugaty w sktadzie 20 mg/L AuNPs/ 10 mol/dm® PTZ
zostaly wybrane do badan fibrylizacji. Wyniki badan adsorpcji biatek na powierzchniach
monowarstw AuNPs i PTZ-AuNPs dowiodty, ze proces jest efektywny zarowno w pH 7,4 oraz 11,
cho¢ w warunkach zasadowych ilo$¢ zaadsorbowanego biatka byta znacznie nizsza niz warunkach
obojetnych. Tym samym udowodniono dominujacg role oddzialywan -elektrostatycznych
w procesach tworzenia warstewek biatek oraz wptyw heterogenicznego rozktadu tadunku biatka na
adsorpcje zachodzacg dla czastek charakteryzujacych si¢ tym samym znakiem tadunku, co warstwy
AuNPs 1 PTZ-AuNPs. Pomiary kinetyk fibrylizacji przeprowadzone przy uzyciu testu ThT
w obecnos$ci PTZ, cytrynianu trisodu, AuNPs nie wykazaty, aby substancje wykazywaty wiasciwosci
profibrylarne w pH 7,4 i temperaturze 37°C. W pH 7,4 i 11,0 CPZ i FPZ najbardziej hamowaty
powstawanie fibryl. Zaro6wno ujemnie jak i dodatnio natadowane nanoczastki nieznacznie hamowaty
powstawanie fibryl, ale efekt byt widocznych w podwyzszonej temperaturze (60°C) po czasie
inkubacji dluzszym  niz 350 godzin. Nie  odnotowano istotnych  rdznic
w hamowaniu procesu fibrylizacji przez AuNPs i koniugaty PTZ-AuNPs. Na postawie badan
mikroskopowych wykazano, ze fibryle utworzone w obecnosci koniugatow CTZ-AuNPs
charakteryzowaty si¢ znacznie krétsza dtugoscia niz fibryle kontrolne. Podsumowujac, wykazano
stabilno$¢ i aktywno$¢ dodatnio natadowanych koniugatow PTZ-AuNPs w hamowaniu procesu
fibrylizacji wybranych bialek w pH 7,4 i podwyzszonej temperaturze, a ponadto wykazano ich
cytotoksycznos¢ wobec komorek nerwiaka niedojrzatego (SH-SY5Y i SK-N-SH).
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3. Termoczule emulsje wodno-wodne do zastosowan biomedycznych
stabilizowane kopolimerami

Projekt badawczy "Miniatura™ NCN nr 2023/07/X/ST4/01335 [2023-2024]
(kierownik projektu: dr inz. Andrzej Balis)

W ramach zadania realizowanego od konca listopada 2023 zakupitem potrzebny sprzet
laboratoryjny oraz odczynniki wymagane do syntezy kopolimeréw i docelowych emulsji.
Wykonatem prace koncepcyjno-organizacyjne oraz zorganizowano dostep do laboratorium 025
w ktorym bede przeprowadzal polimeryzacje RAFT. W ramach prac koncepcyjnych wykonano
réwniez obrazy na mikroskopii konfokalnej przyktadowych emulsji w/w stabilizowanych
mikrozelami BLG, wybarwianych barwnikiem Fast Green, dajac tym samym gotowy warsztat dla
termoczulych emulsji przewidzianych w niniejszym projekcie. Wyniki zatagczono ponizej na rys. 1.

Fig. 1. Obrazowanie mikroskopig konfokalng emulsji PEG10k(aq) w DEX75k(aq) stabilizowanej nanoczastkami BLG
(pH biatka natywnego = 6) wybarwionej barwnikiem Fast Green.
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4. Stabilnos¢ i wlasnosci fizykochemiczne pian wytwarzanych na bazie
mieszanin zwigzkow powierzchniowo czynnych i polielektrolitow

Projekt badawczy "Miniatura” NCN nr 2023/07/X/ST11/00476 [2023-2024]
(kierownik projektu: dr inz. Dominik Kosior)

Gléwnym celem niniejszego projektu badawczego jest zbadanie potencjalnego zastosowania
bio-polielektrolitow i bio-surfaktantow w stabilizacji filmow pianowych tworzonych w warunkach
statycznych 1 dynamicznych. Wybodr systemu polielektrolit/surfaktant bedzie podyktowany
wlasciwosciami komponentow, ze szczegdlnym naciskiem na: biodegradowalnos$¢, aktywnosc
biologiczng (antyseptyczng) i biokompatybilno$¢. Wiasciwosci te sg interesujace z punktu widzenia
dalszego rozwoju technologii wytwarzania pian do zastosowania w dekontaminacji czynnikéw
chemicznych, biologicznych i skazen radioaktywnych. Wykorzystujac komplementarne podejscie, tj.
zastosowanie technik eksperymentalnych pozwalajacych na badanie filmow pianowych w warunkach
statycznych i dynamicznych, synergistyczne i antagonistyczne efekty  mieszanin
polielektrolit/surfaktant i ich wplyw na stabilno$¢ filmoéw pianowych =zostang doktadnie
I systematycznie zbadane. Wyniki uzyskane w ramach tego projektu zostang wykorzystane do
weryfikacji nastgpujacych hipotez badawczych: (i) wptyw dlugosci tancucha polielektrolitu i jego
konformacja oraz (ii) wptyw struktury dynamicznej warstwy adsorpcyjnej sa kluczowe dla kinetyki
wyciekania filméw pianowych.

Rozpoczeto pomiary napie¢ powierzchniowych dla mieszanin polielektrolitow i zwigzkow
powierzchniowo czynnych. Przeprowadzono réwniez wstepne badania nad wpltywem dodatku
polielektrolitow na predkosci pgcherzykow w roztworach zwigzkéw powierzchniowo czynnych.
Ponadto, rozpoczgto pomiary majace na celu doktadng charakterystyke fizykochemiczng kwasu
poliglutaminowego (PGA): pomiary lepkosci 1 gestosci roztworow (PGA) w celu wyznaczenia
struktury 1 ggstosci wtasciwej polielektrolitu, pomiary potencjatu elektrokinetycznego polielektrolitu.

108



5. Wplyw nanokrystalizacji Mg na struktur¢ i odpornos¢ Kkorozyjna
fosforanowych warstw konwersyjnych do zastosowan biomedycznych

Projekt badawczy "Miniatura™ NCN nr 2023/07/X/ST11/00036 [2023-2024]
(kierownik projektu: dr inz. Konrad Skowron)

W ramach prac prowadzonych w roku rozliczeniowym 2023 grantu Miniatura VII zostato
zaprojektowane 1 skonstruowane urzadzenie umozliwiajace przeprowadzenie powierzchniowego
silnego odksztalcenia plastycznego na zasadzie powierzchniowej mechanicznej obrobki Sciernej
(SMAT). Metoda SMAT polega na odksztatceniu plastycznym powierzchni obrabianej
powtarzajacymi si¢, wysokoenergetycznymi uderzeniami kulistym $cierniwem o $rednicy kilku
milimetréw. W zaproponowanym rozwigzaniu, probka umieszczona jest nieruchomo w pozycji
horyzontalnej w komorze, ktérej podstawa drga z duza czgstotliwoscia wprawiajac Scierniwo w ruch.
Wielokierunkowe uderzenia powodujg rozdrobnienie ziaren obrabianego metalu do skali
nanometrycznej. Skonstruowane urzadzenie oparte jest na komercyjnym generatorze drgan oraz
stowarzyszonym z nim generatorze sygnatu i zasilaczowi.

Przeprowadzony przeglad literaturowy wykazal, ze najwickszym problemem przy
przeprowadzaniu powierzchniowego odksztalcenia przy pomocy metod opartych na peeningu jest
kontaminacja probek zelazem pochodzgcym z materiatu Sciernego, a takze, jak i w przypadku metody
SMAT z samej komory, w ktorej przeprowadzany jest proces. Dlatego tez, w skonstruowanym
ukladzie catkowicie wyeliminowane elementy stalowe. Komora zostala wykonana z obojetnego
chemicznie materiatu, a jej podstawa z komercyjnie czystego Mg. Do przeprowadzenia testow
odksztalcenia plastycznego probek magnezu uzyto znacznie twardszego materiatu niz stal — kulek
wykonanych z ZrOa.

Przeprowadzono proby odkstatcania metoda SMAT prébek Mg o czystosci min. 99.95%.
Zastosowano kulki wykonane z ZrOz o $rednicach 2 mm i 4 mm, proces przeprowadzono przez 1
godzing, zastowano amplitude drgan podstawy komory 50 Hz. Rozpoczeto testy elektrochemiczne w
roztworach NaCl tak przygotowanych probek. Zbudowano uktady pomiarowe shuzace do zbierania
wydzielonego wodoru jedynie z powierzchni jaka zostata poddanna procesowi SMAT. Rozpoczeto
testy porownawcze probek poddanych powierzchniowemu odkstzatceniu i pokrytych warstwami
konwersyjnymi z probkami nie poddanymi SMAT oraz pokrytymi warstwami konwersyjnymi.

109



110



Projekty badawcze NCBR ,,EIG CONCERT-JAPAN”
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1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materialy: porowate materialy
kompozytowe do procesoOw membranowych

Projekt badawczy ,,EIG CONCERT-JAPAN” NCBR nr /1/2019 [2019-2023]
(kierownik projektu: dr hab. inz. Aleksandra Pacuta)

Celem badan byla synteza i1 charakterystyka materiatow weglowych przeznaczonych do
otrzymania polimerowych membran kompozytowych. Badania obejmowaly réwniez wyznaczenie
przewodnictwa elektrycznego oraz stalej dielektrycznej membran. Wegle zsyntezowano metoda pirolizy
acetonitrylu w temp. 600 i 700 °C, w obecnosci porowatego podtoza, ktore stanowita mieszanina
tlenkow metali generowana in-situ w wyniku termicznego rozkladu warstwowych podwoéjnych
wodorotlenkow o réznym sktadzie chemicznym. Byty to uktady magnezowo-glinowe, w ktorych Mg lub
Al zostat czg$ciowo podstawiony przez Mn, Fe, Cu (MgMnAl, MgFeAl, MgCuAl) lub uktady niklowo-
glinowe (NiAl). Otrzymano porowate, domieszkowane azotem wegle roéznigce si¢ morfologia ziaren
weglowych (ptytkowe i rurkowe), rozwinigciem powierzchni, w tym udziatem mikro- i mezoporow.
Materialy weglowe zbudowane byly z wegla turbostratycznego zawierajacego defekty strukturalne —
wykazujacego uporzadkowanie strukturalne zblizone do grafitu ale o odlegtosci miedzywarstwowej
wickszej niz obserwowanej w graficie, i z pewnej ilosci wegla amorficznego. Membrany polimerowe
przygotowano z udziatem biokompatybilnego polimeru — polikaprolaktonu (PCL) stosujac dwie metody.
Jedna z nich obejmowata przygotowanie zawiesiny PCL w cieczy o niskiej lotnosci (N-metylopirolidon
(NMP), temp. wrzenia 202 — 204 °C) i stezeniu PCL = 15 % (metoda 1), a nastepnie rozprowadzeniu
zawiesiny PCL na powierzchni szklanej ptytki o wymiarach 15 cm x 20 cm aplikatorem o zadanej
grubosci 200 um i wydzieleniu membran w kapieli koagulacyjnej (izopropanolu). Druga metoda polegata
na przygotowaniu zawiesiny PCL w cieczy o wysokiej lotnosci (dichlorometan (DCM), temp. wrzenia
39,6 °C) i stezeniu PCL =5 % (metoda I1), a nastepnie rozprowadzeniu zawiesiny PCL na dnie szalki
Petriego o srednicy 9,4 cm i odparowaniu DCM. W obu przypadkach otrzymano membrany o grubosci
rzedu 100 um. Ze wzgledu na ograniczenia wynikajace z trwato§ci membran dodatek wegla
w membranach przygotowanych metoda I byt niewielki i wynosit 0.7 % wag., natomiast dodatek wegla
do membran przygotowanych metoda II byt wickszy 2.4 — 4.6 % wag. Przewodnictwo elektryczne
membran bedacych kompozytami PCL i sktadnika weglowego wyznaczono mierzac opor elektryczny
membran, a stalg dielektryczng wyznaczono w oparciu o pomiar pojemnosci elektrycznej. Pomiary
wykonano przy pomocy miernika LRC z uzyciem réznych czestotliwosei (v) (100 Hz — 1 MHz) pradu
zmiennego, stosujac do opisu badanego uktadu - réownolegly uktad zastgpczy. Membrana byla
umieszczona mi¢dzy dwoma mosi¢znymi walcami o tej samej $rednicy (ok. 4 cm), od strony
wypolerowanej i oczyszczonej powierzchni (powierzchnia kontaktu krgzka mosi¢znego z membrang
wynosila 12.2 cm?). Poréwnano dane (przewodnictwo elektryczne i stalg dielektryczna) wyznaczone dla
v = 1 kHz. Przewodnictwo elektryczne membran PCL bez dodatku wegla (dla obu metod) wynosito 2,4
—3,0 x 10 S mL. Niewielki 0.7 % wag. dodatek wegla nie wptywat na poprawe przewodnictwa
elektrycznego membran kompozytowych przygotowanych metodg 1. Dopiero wigkszy dodatek wegla
mozliwy stosujac metoda Il pozwolit na otrzymanie przewodzacych membran kompozytowych. Okazato
sie, ze ziarna ptytkowe w mniejszym stopniu przyczyniaty si¢ do poprawy przewodnictwa. Dlatego ta
sama ilos¢ dodatku wegla ale o roznej wzglednej zawartosci ziaren rurkowych miata rézny wplyw.
Najwigksze przewodnictwo 5,4 x 10% S m? wykazywata membrana kompozytowa otrzymana
z dodatkiem 4.6 % wag. wegla, w ktorym dominowaty nanorurki weglowe. Stata dielektryczna ()
membran z PCL wynosita 1.2 — 1.9. Niewielki dodatek wegla nie mial wptywu na warto$¢ € membran
kompozytowych (e = 1.1 — 1.3), natomiast wigkszy dodatek w przypadku metody Il miat (¢ =2.2 — 9.14).
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Projekty NCBR ,, TechMatStrateg”
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1. Technologia biorafinacji olejow roslinnych do wytwarzania
zaawansowanych materialow kompozytowych

Projekt badawczy ,, TECHMATSTRATEG” NCBR nr TECHMATSTRATEG2/407507/1/NCBR/2019
[2019-2022]
(kierownik projektu: dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN)

Nadrzednym celem projektu byto stworzenie linii demonstracyjnej — modutu biorafinerii do
produkcji unikatowej rodziny polimerow bakteryjnych — polihydroksyalkanianow (PHA). Cel ten
zostal zrealizowany - pod koniec 2022 oddano budynek prototypu Biorafinerii na ul. Niezapominajek
8 w Krakowie, do ktorego przeniesiono catg lini¢ prototypu z wynajmowanych pomieszczen na ulicy
Balickiej 100 w Krakowie. W 2023 poddano walidacji cata lini¢ prototypu i osiggni¢to zadawalajace
parametry. Dokonczono doposazanie obudowy prototypu w niezbedne instalacje (np. kontener, linia
technologiczna gazow).

Drugim celem projektu byto zademonstrowanie potencjatu polimeréw PHA (w tym PHB)
W rozwoju polskiej gospodarki na przykladzie przygotowania kompozytowych materiatdéw do
formowania przestrzennego (np. implantéw tkanki kostnej czy tez innych zaawansowanych
pozaimplantacyjnych form kompozytowych (materiaty elastyczne wykorzystywane na potrzeby
przemystu — tekstylia, opakowania spozywcze, zabawki i inne wyroby plastikowe). Do grudnia 2021
w ramach Konsorcjum wytworzono i scharakteryzowano pétprodukty do otrzymania kompozytow,
mianowicie: proszki ceramiczne, trojwymiarowe, wysokoporowate gabki ceramiczne oraz
wytworzone polimery PHB i aPHA. W nastepnych krokach z tych materialéw otrzymano kompozyty
polimerowe (blendy PHB i aPHA) oraz kompozyty ceramiczno-polimerowe (infiltrowane porowate
rusztowania ceramiczne pokryte polimerami (PHB, mcl-PHA)/blendami PHA, a takze wytloczone
filamenty polimeréw/blend PHA zawierajace proszki ceramiczne. Materialy te zostaly poddane
szerokiej charakterystyce fizykochemicznej i mechanicznej, oraz charakterystyce biologicznej in
vitro. Prowadzone byty badania majace na celu ocen¢ wybranych materialdow w modelu kréliczym in
vivo. Réwnolegle w Konsorcjum byliSmy w stanie wstepnie zademonstrowaé przydatnos¢
wytworzonych materiatdow w zastosowaniach pozaimplantacyjnych (np. druk 3D).
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Projekty NCBR ,,Program operacyjny Inteligentny Rozwoj”
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1. CULDIGI - Projekt zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania
I dokumentacji dziedzictwa kulturowego (obrazoéw oraz artefaktéw 2D)

Projekt badawczy ,,Program operacyjny Inteligentny Rozwdj” NCBR nr POIR.04.01.04-00-0145/19
[2021-2023]
(kierownik projektu: dr hab. inz. Jakub Barbasz, prof. IKiFP PAN, dr Leszek Krzemien)

W ramach realizacji projektu zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania
i dokumentacji dziedzictwa kulturowego (obrazéw oraz artefaktow 2D) w roku 2023 ukonczono
wszystkie prace przewidziane we wniosku.

Zbudowano urzadzenie skanujgce, umozliwiajace zbieranie danych obrazowych z wysoka
rozdzielczo$cia, porownywalng z mikroskopami optycznymi (powigkszenia typowo od 0.5x do 4x).
Mozliwa jest rowniez praca z wyzszymi powigkszeniami po zastosowaniu opcjonalnych
obiektywow. Pozwala to uzyskiwa¢ obrazy o rozdzielczosci 1 mikrometr na 2 piksele oraz
rozmiarach obszaru skanowanego przekraczajace 50 na 50 cm?.

Uzyskiwane obrazy moga by¢ wzbogacone o dodatkowe kanaly zawierajace informacje takie
jak obraz 3D zbierany z czujnika laserowego. Moga by¢ réwniez skanowane z uzyciem bliskiej
podczerwieni i w $wietle ultrafioletowym.

W ramach projektu osiggni¢to rezultatu znaczaco przekraczajace parametrami (w szczegdlnosci
szybkos$cig skanowania) dostgpne na rynku systemy.

Opracowane rozwigzanie moze stuzy¢ do szczegétowej i wysoko rozdzielczej archiwizacji
dziet sztuki, badan naukowych oraz cyfrowego udostgpniania wszelkich obiektéw o charakterze 2D
i pseudo 2D (o niewielkiej fakturze — jak np. obrazy olejne, pergaminy czy ptyty miedziorytnicze).

Opracowane urzadzenie umozliwia roéwniez prace w S$wietle stroboskopowym
synchronizowanym sprz¢towo z migawka. W wyniku zastosowania tego rozwigzania mozliwe jest
ograniczenie ekspozycji cennych dziel sztuki na promieniowanie widzialne, podczerwone
i ultrafioletowe do poziomu 0.1-1% dawki z jaka pracuja rozwigzania dostepne na rynku. Mozliwe
jest skanowanie i archiwizacja wrazliwych na uszkodzenia od promieniowania artefaktow.
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Projekty NCBR ,,TANGO”
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1. Opracowanie funkcjonalnej formy aplikacji estrow cukrowych kwasow
tluszczowych na bazie bakteryjnych polihydroksyalkanianéw hamujacych
rozw0j komorek nowotworowych

Projekt badawczy ,,TANGO” NCBR nr TANGO-V-A/0013/2021 [2022-2024]
(kierownik projektu: dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN)

W aktualnym okresie sprawozdawczym, wykorzystujac otrzymane estry cukrowe (ECKT),
wytworzono mikroemulsje, a mianowicie PHN-glu, PHN-gal, PHN-lac oraz F-PHN-glu, F-PHN-gal,
F-PHN-lac. Charakteryzacj¢ tych emulsji pod katem fizykochemicznym przeprowadzono przy
uzyciu dynamicznego rozpraszania §wiatla (DLS). Nastepnie przeprowadzono badania in vitro,
wykorzystujac test przezywalnosci MTT na wyselekcjonowanych liniach komérkowych raka jelita
grubego (linie: HCT116, SW480, Caco2, Colo205), a takze na liniach kontrolnych niezwigzanych
z rakiem (HEK293, BJ). W biezacym roku powtorzono badania in vitro, wykorzystujac wylacznie
ECKT oraz testowano zaréwno same emulsje, jak i te zawierajace chemioterapeutyk SN-38.
Stwierdzono, ze najbardziej toksyczne wzgledem linii rakowych byty estry modyfikowane fluorem
PHN laktozy (F-PHN-Ilac) i galaktozy (F-PHN-gal), jak roéwniez niemodyfikowane estry laktozowe
(PHN-lac). Zakres skutecznych stezen ECKT wynosit odpowiednio 0,125-0,5 mg/ml. Emulsje
niezawierajace chemioterapeutyku nie wykazaty cytotoksycznosci. Chemioterapeutyk w emulsjach
nie wykazywal zwiekszonej i1 bardziej selektywnej cytotoksyczno$ci w poréwnaniu z samym
chemioterapeutykiem. Jednak zidentyfikowano dwie linie komoérkowe, ktore najlepiej na nie
odpowiadaty: SW480 1 HCT116.

W celu zwigkszenia potencjatu terapeutycznego ECKT oraz emulsji na ich bazie, opracowano
nowa metode wytwarzania emulsji bazujacych na PHN-lac oraz na modyfikowanych fluorem
monomerach F-PHN. Tak przygotowane emulsje, zawierajace SN-38, poddano rowniez testom MTT
na liniach SW480 1 HCT116. Po analizach statystycznych stwierdzono, ze nowo wytworzona emulsja
znaczgco wspomaga dziatanie SN-38, co kwalifikuje ja do kolejnego etapu projektu - testow in Vivo.

Wspotpracujac z Narodowym Instytutem Onkologii im. Marii Sktodowskiej-Curie
w Warszawie, sporzadzono wniosek do komis;ji etycznej w celu uzyskania zgody na eksperymenty
na myszach z wszczepionymi komoérkami HCT116. Rownolegle, zardbwno w trakcie, jak i po etapie
in vitro, przeprowadzono szczegotowa analize rynku w kontekscie zastosowan i1 mozliwosci
wdrozenia zaréwno estréw, jak 1 nowo wytworzonych emulsji w przemysle medycznym
I farmaceutycznym. Analize zakonczono raportem oraz wywiadem eksperckim, w ktorym specjalici
z Narodowego Instytutu Onkologii, wspotpracujacy z firmami biomedycznymi, odpowiedzieli na
pytania zawarte w ankiecie.
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Projekty Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej
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1. PROM Miedzynarodowa wymiana stypendialna N A\ VA
doktorantow i kadry akademickiej

Projekt NAWA PP1/PR0O/2018/1/00006/U/001 PROM [2019-2023]

(kierownik projektu: prof. Tomasz Borowski)

W grudniu 2022 ogloszono konkurs o stypendia na sfinansowanie kosztow krotkoterminowych
stazy w zagranicznych jednostkach badawczych doktorantom IKiFP PAN, ktory zostat rozstrzygniety
w styczniu 2023.

W 2023 roku zrealizowane zostaty nastepujace wyjazdy w ramach programu PROM:
dwie doktorantki IKiFP PAN wziety udzial w konferencji zagranicznej;
dwie doktorantki i dwoch doktorantéw IKiFP PAN odbylo staz naukowy w zagranicznej
jednostce naukowej;
— jeden doktorant z zagranicznej jednostki naukowej zrealizowat staz naukowy w IKIFP PAN
w Krakowie;
— jeden pracownik z zagranicznej jednostki naukowej odbyl staz naukowy w IKIFP PAN
w Krakowie.
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2. Struktura i Funkcja Korony Bialkowej na N A\ VA
Powierzchni Nanoczasteczek

Projekt badawczy NAWA Canaletto PPN/BIT/2021/1/00089/U/00001 [2022-2023]

(kierownik projektu: prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska, wykonawcy: dr Agnieszka Kaminska)

Systemy dostarczania lekow (DDS) majg ogromne znaczenie ze wzgledu na ich zdolnos¢ do
pokonywania barier biologicznych i bezposredniego dotarcia do celu, unikajac skutkéw ubocznych.
Jednak zachowanie no$niki w kontakcie z ptynami biologicznymi determinuje ,,efekt korony
biatkowe;j”. Bialka adsorbowane na powierzchni DDS, zmieniajg w ten sposéb ich zachowanie,
wlasciwosci fizykochemiczne, stabilno$¢, wychwyt komorkowy, endocytoze i farmakokinetyke.
W zaleznos$ci od powinowactwa do powierzchni nanoczastek korone biatkowa mozna sklasyfikowaé
jako ,.korona twarda” i ,.korona migkka”. Twardg koron¢ tworzag nieodwracalnie zwigzane biatka,
podczas gdy migkka korone tworza biatka o niskim powinowactwie, ktore wykazuja odwracalne
oddziatywanie z powierzchnig nanoczastek. Ponadto biatka tworzace koron¢ biatkowa mozna
podzieli¢ na opsoniny i dysopsoniny Pierwsza grupa sprzyjaja szybkiemu usuwaniu nanoczastek
z krwioobiegu, drugie za$ przedtuzaja ich krazenie. Poprzez kontrolowanie procesu wigzanie
dysopsonin z nanoczasteczkami, mozna zwickszy¢ biodostepnos¢ nano systemow dostarczania
lekéw. Aby to osiagnaé i zrozumie¢ los nanoczastek w warunkach biologicznych, konieczne jest
zbadanie, w jaki sposob projektowaé efektywna adsorpcje dysopsoniny na powierzchni
nanoczasteczkach.

Do badan wybrano mezoporowate nanoczastki krzemionki (MSN) charakteryzujace si¢
wielkoscia w zakresie 50-300 nm i duza powierzchnia wtasciwa (300-1500 m?/g). Na transport
nanono$nikow w warunkach in vivo wplywaja takie witasciwosci, jak rozmiar, ksztalt, stopien
hydrofobowosci oraz fadunek. MSN charakteryzuja si¢ dobrg stabilnos$cig termiczng i chemiczna,
fatwoscig funkcjonalizacji, a takze mozliwo$cig akumulacji duzej iloSci czastek aktywnych we
wewngtrzu porowatej struktury. W ramach badan stosowano typ krzemionki MCM-41. Wybrane
struktury krzemionkowe posiadajg pory w formie kanaléw utozonych roéwnolegte do siebie i tworzace
faze¢ heksagonalng. Aby wuzyska¢ pelna charakterystyke systemu, zbadano wlasciwosci
fizykochemiczne MSN w obecnosci BSA stosujac szerokg game metod fizykochemiczne takie jak
QCM-D, CD, FT-IR, UV-vis, kat zwilzania, DLS 1 potencjat zeta.
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1. IPERION-HS - Zintegrowane platformy dla europejskiej infrastruktury
badawczej w nauce o dziedzictwie

Projekt badawczy nr 871034 [2020-2024]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz, wykonawcy: inz. Lukasz Berger,
dr Marcin Strojecki, dr Marcin Bury)

Celem projektu IPERION HS jest stworzenie i eksploatacja rozproszonej
ogolnoeuropejskiej infrastruktury badawczej, wzmacniajgcej kluczowe krajowe osrodki badawcze
0 uznanej pozycji w dziedzinie nauk o dziedzictwie. Nauka o dziedzictwie to mtoda i przebiegajaca
w poprzek tradycyjnych obszarow dziedzina naukowa, obejmujgca szeroki zakres dyscyplin
badawczych, umozliwiajaca glebsze zrozumienie przesztosci i lepsza troske o przysztos¢ dziedzictwa
kulturowego. Od 2016 r. Nauki o dziedzictwie sa wlaczane do Europejskiego Forum Strategii ds.
Infrastruktury Badawczej jako jeden ze strategicznych obszaréw w dziedzinie nauk spotecznych
i humanistycznych, gdzie reprezentowana jest przez europejska infrastrukture badawcza w dziedzinie
nauk o dziedzictwie. IPERION HS zapewni zaawansowanej spoteczno$ci nauki o dziedzictwie
kolejny poziom integracji ogdlnoeuropejskiej w oparciu o Europejska Infrastrukturag Badawcza dla
Nauki o Dziedzictwie. Projekt jest kolejnym krokiem w kierunku ujednoliconego naukowego
podejscia do najbardziej zaawansowanych analizy instrumentalnych, interpretacji, ochrony,
dokumentacji i zarzadzania obiektami dziedzictwa w dziedzinie historii sztuki, konserwacji,
archeologii 1 paleontologii. Projekt IPERION HS oferuje nie tylko ponadnarodowy dostep do
szerokiej gamy instrumentéw naukowych i zaawansowanych metodologii badawczych, ale po raz
pierwszy skoncentruje si¢ na potrzebach konserwacji prewencyjnej w muzeach i innych instytucjach
pamieci. Jednym z kluczowych dziatanh bedzie opracowanie cyfrowej platformy prewencji
konserwatorskiej (PCDP), umozliwiajacej uzytkownikom modelowanie i planowanie przysztych
scenariuszy ryzyka oraz odpowiednie dostosowywanie dzialan przeciwdzialajacych zagrozeniom.
PCDP bedzie pierwszym krokiem spolecznosci naukowej zajmujacej si¢ dziedzictwem do aktywnego
wspierania europejskiej chmury dla otwartej nauki w celu zbudowania konkurencyjnej gospodarki
opartej na danych i wiedzy w Europie.

W roku 2023 projektu w dalszym ciggu gruntownie testowano i optymalizowano narzedzia
wspomagajace podejmowanie decyzji dla praktykéw, muzealnikow 1 wilascicieli obiektow
opracowane w latach poprzednich. Testy obje¢ly wszystkie stworzone narz¢dzia oraz modut
wgrywania danych. Wykryte mankamenty oprogramowania ulepszano i poprawiano w oparciu
0 dyskusje z partnerami projektu. Podjeto takze prace nad integracja oprogramowania COMSOL
Multiphysics do obliczen metoda elementu skonczonego z platformg HERIe. Przetestowano wstepnie
komunikacje w jezyku Java dla kilku wersji przyktadowych plikoéw wygenerowanych przez modut
»application compiler” programu COMSOL. Prace beda kontynuowane w ramach uzgodnionego
projektu z Fundacja Gettiego.

Waznym elementem realizacji projektu bylo tez upowszechnianie wiedzy o platformie
HERIe wsérod uzytkownikow koncowych. Zorganizowana dwa miedzynarodowe warsztaty: jeden
online wraz z Rijksmuseum oraz jeden w Ottawie w Kanadyjskim Instytucie Konserwacji.
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2. NanoPalnt - Dynamika gestych nanosuspensji: droga Q
do nowych funkcjonalnych materialow '

Projekt badawczy H2020-MSCA-ITN-2020 nr 955612 [2021-2024]
(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszynski)

N A
Nanotechnologia stanowi innowacyjny kierunek w rozwoju nauki QO’O

i techniki, ktory stwarza mozliwosci postepu w wielu dziedzinach
naszego zycia. Obejmuje projektowanie, charakterystyke, produkcje 1 zastosowanie struktur
iurzadzen w skali nanometrycznej. Produkty nanotechnologii sa niezwykle przydatne ze wzgledu na
swoje specyficzne wlasciwosci fizyczne 1 chemiczne. W ciggu ostatnich kilku lat nanoczgstki metali
(NPs) wzbudzaly duze zainteresowanie ze wzglgdu na ich male wymiary, duzy stosunek powierzchni
do objetosci i specyficzne wilasciwosci roznigce si¢ od ich odpowiednikoéw w skali makro.
Nanoczasteczki sa interesujace nie tylko z naukowego punktu widzenia, ale takze w zwigzku
zmozliwoscig ich zastosowania w roznych galeziach przemystu takich jak np. przemyst
kosmetyczny, tekstylny czy tez farmaceutyczny. Jednym z zastosowan nanoczgstek metali, ze
wzgledu na ich niska temperatur¢ topnienia i wysoka przewodno$¢, jest wytwarzanie tzw.
»drukowanej elektroniki”. Tego typu nanoczasteczki sg stosowane jako gldwny sktadnik materiatow
przewodzacych, tuszow lub past do produkcji ogniw stonecznych, tranzystorow cienkowarstwowych,
drukowanych ptytek, transparentnych elektrod przewodzacych, elastycznych wyswietlaczy, urzadzen
elektrochromowych i ekranéw dotykowych. Celem projektu NanoPalnt jest okreslenie wlasciwosci,
modelowanie i zastosowanie Silnie oddziatujacych uktadéw nanoczastek poza stanem réwnowagi.
Ponadto, celem tego projektu jest wspieranie rozwoju kariery mtodych naukowcow zaréwno
w sektorach akademickich, jak i pozaakademickich oraz szkolenie nowej generacji kreatywnych
I innowacyjnych poczatkujacych badaczy (ESR) poprzez prowadzenie interdyscyplinarnych badan,
udziat w lokalnych 1 ogo6lnosieciowych dziataniach szkoleniowych oraz migdzynarodowych stazach.
W trakcie badan prowadzonych w roku 2023 w ramach ESR 13 kontynuowano optymalizacj¢
procesu syntezy nanodrutdéw miedz@srebro o strukturze core@shell (Cu@Ag NWs) oraz ich
zastosowania do wytwarzania przewodzacych materiatow. W pierwszym etapie badan otrzymano
nanodruty miedziane, jako rdzen struktur ,,core@hell”. W drugim etapie, na otrzymanych
nanodrutach zostata utworzona srebrna otoczka w wyniku reakcji transmetalacji. CU@Ag NWs
0 optymalnych wlasciwosciach fizykochemicznych (morfologia oraz odporno$¢ miedzi na
niepozadany proces utleniania) otrzymano w obecnosci kwasu askorbinowego, majacego
wlasciwos$ci zarowno redukujgce jak i antyoksydacyjne, co potwierdzono przy uzyciu mikroskopii
CONFOCAL, SEM oraz metody XPS. Obrazy SEM (Rys. 1) wyraznie wskazuja, iz po dodaniu
kwasu askorbinowego (AA) po 3 minutach od dodania AgNOs otrzymana srebrna otoczka byta
bardziej gladka i jednolita (rys. 1B) w porownaniu do tej, ktora powstata po dodaniu AA bezposrednio
po dodaniu prekursora srebrnej powtoki (rys. 1A). W kolejnym etapie badan, wytworzono pasty na
bazie otrzymanych Cu@Ag NWs, ktére w nastepnym roku realizacji projektu, zostang wykorzystane
do procesu otrzymywania przewodzqcych Sciezek lub powlok.

Rys. 1. Obrazy SEM Cu@Ag NWs: kwas askorblnowy dodany bezposrednio po dodaniu AgNO3 (A) oraz po
3 minutach (B)..
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typowe dla cytochromow P450 4

3. NewCat - Monooksygenazy polisacharydow katalizujace reakcje @
/e
AT

Projekt badawczy Horizon Europe EIC-PATHFINDER nr 101046815 [2022-2025]
(kierownik projektu: prof. dr. hab. Tomasz Borowski
wykonawcy: dr Anna Mitaczewska-Kregiel, dr Anna Kluza, dr Zuzanna Wojdyta)

Strategia UE Zielony Lad i misja fagodzenia klimatu wymagaja zastosowania radykalnie
nowych technologii, ktorych nie ma jeszcze na rynku. Projekty EIC Pathfinder wykraczaja poza to,
co juz jest znane i opierajg si¢ na interdyscyplinarnej wspolpracy naukowej, ktéra ma szanse
wypracowaé podstawy nowych i przetomowych technologii. Projekt NewCat zostat zainspirowany
naturg i ma na celu zapewnienie uniwersalnej platformy utatwiajacej synteze organiczng za pomoca
czystych, pozbawionych rozpuszczalnikow organicznych procesOw o niskim zuzyciu energii.
Wymagana wiedza jest zapewniana przez potaczenie najnowoczesniejszych metod
eksperymentalnych 1 obliczeniowych z chemii obliczeniowej, inzynierii biatek, katalizy
enzymatycznej i syntezy nanomateriatéw na duzg skalg dostarczonych przez partnerow konsorcjum.

Projekt jest realizowany przez konsorcjum czterech partnerow: Norwegian University of Life
Science, Norwegia, koordynator, Politechnika Graz, Austria, IKiFP PAN, Polska i Politechnika
Slaska, Polska. Zespot z IKiFP PAN wnosi do projektu swoja wiedze z zakresu badan obliczeniowych
nad metaloenzymami oraz z zakresu krystalografii bialek.

Prace prowadzone w 2023 skupialy si¢ na badaniach obliczeniowych, preparatyce biatek,
krystalizacji enzyméw (LPMO o0 nieznanej strukturze oraz LPMO w niebadanych dotychczas
kompleksach), badaniu oddziatywania biatko-ligand wybranych LPMO z wytypowang lista
potencjalnych ligandow metodg termoforezy w mikroskali (ang. microscale thermophoresis, MST).
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4. GoGreen: green strategies to conserve the past and preserve the future of
cultural heritage

Projekt badawczy Horizon Europe HORIZON-WIDERA nr 101060768 [2023-2026]
(kierownik projektu: prof. dr. hab. Zukasz Bratasz

wykonawcy: fukasz Berger, dr inz. Sonia Bujok, dr Marcin Strojecki, dr Marcin Bury, mgr inz.
Magdalena Sobon, mgr Nefeli Avgerou)

Gtownym celem projektu GoGreen jest rozpoczecie zielonej rewolucji poprzez zmiang
praktyk w ochronie dziedzictwa kulturowego w kierunku rozwiazan bardziej przyjaznych dla
srodowiska. Punktem wyjscia jest to, ze obecna teoria i praktyka stosowane w konserwacji
I prewencji konserwatorskiej w niewystarczajacym stopniu uwzgledniajg wplyw tych dziatan na
srodowisko. Ambicjg projektu jest podjecie dziatan w obu obszarach poprzez promocje¢ z jednej
strony zielonych materiatow i zabiegéw konserwatorskich, a z drugiej stosowanie strategii prewencji
konserwatorskiej uwzgledniajacych wptyw na $rodowisko. Zespot badawczy IKiFP skupia si¢ na
wypracowaniu nowych zréwnowazonych strategii regulacji mikroklimatu w budynkach sektora
dziedzictwa kulturowego. Racjonalne decyzje dotyczace regulacji klimatu sg obecnie utrudnione,
przez brak szczegdlowej wiedzy o procesach degradacji materiatdéw historycznych. Aby sprostaé
temu wyzwaniu, projekt GoGreen opracowuje modele fizycznej degradacji wrazliwych obiektow dla
szkta, metalu, ceramiki, wapienia, malowidel $Sciennych na tynku wapiennym i1 warstw farb
w obrazach sztalugowych, ktore opisuja.

Zespot badawczy IKiFP przygotowal zestaw probek zaprawy klejowo-kredowej — gesso —
bedacej jednym z najbardziej kruchych materiatdbw malarskich, w celu wykonania badan
poszerzajacych wiedz¢ o parametrach mechanicznych na wysokie temperatury i poziomy
wilgotnos$ci. Jest to wazne dla ochrony obiektow w cieptych strefach klimatycznych. Zaprawe
scharakteryzowano za pomocg dynamicznego analizatora mechanicznego i zastosowano zasadg
superpozycji czasu i temperatury przy interpretacji wynikéw. Eksperymentalnie wyznaczone
wspotczynniki przesuniecia poziomego aT uzyto do znalezienia zalezno$ci pomigdzy temperaturg
i czasem. Dopasowanie liniowe wspotczynnikow przesunigeia wykreslonych w funkeji temperatury
przeprowadzono za pomocg rownania Arrheniusa. Wyniki pokazujg, ze wspdtczynniki przesunigcia
zmierzone dla zaprawy sa zgodne z rownaniem Arrheniusa a energia aktywacji wynosi 88+6 kJ/mol.

Ponadto zainicjowano kilka kampanii monitorowania mikrouszkodzen spowodowanych
klimatem w wybranych oryginalnych obiektach przechowywanych w warunkach rzeczywistych, aby
zweryfikowa¢ wyniki prowadzonych obliczen numerycznych. Wérdd obiektow znajdujg sie karty
pergaminowe z archiwum klasztoru Dominikanéw w Krakowie (monitoring nieodwracalnego
zwijania si¢ pergaminu), drewniana rzezba z Bazyliki Mariackiej w Krakowie wypozyczona na
wystawe do Zamku Krolewskiego na Wawelu w Krakowie (monitoring pgkania drewna technika
emisji akustycznej).

Kolejnym badanym materialem jest niestabilne szklo. Wybrano dwa sktady, reprezentatywne
dla szkiet historycznych, uznawanych za niestabilne ze wzgledu na niskg zawarto§¢ CaO+MgO
I wysoka zawartos¢ tlenkéw alkalicznych. Probki poddano sztucznemu starzeniu przez kilka dni
w temperaturze 80 °C i wilgotnosci wzglednej (RH) 85%. Podczas spadku RH zastosowano technike
emisji akustycznej (AE), aby $ledzi¢ rozwo6j mikropeknigC. Pierwsze testy wykazaty, ze AE moze
by¢ z powodzeniem stosowana do tego celu pomimo bardzo niskiej odporno$ci na pekanie szkla.
Testy beda kontynuowane w nadchodzacym roku w celu okreslenia krytycznych pozioméw RH, przy
ktorych rozpoczyna si¢ rozw6j mikropekniec.
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Projekty akcji EU COST
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1. Obliczeniowa chemia materialowa dla wydajnego Ny t
cos

procesu rozkladu wody na nanokrysztalach
zbudowanych z pierwiastkow nieszlachetnych

EU COST Action nr 18234 ,,Computational materials sciences for efficient water splitting with
nanocrystals from abundant elements” [2019-2023]
(koordynator krajowy: prof. dr hab. Matgorzata Witko)

Celem niniejszej akcji COST jest laczenie wiedzy dostarczanej dzigki stosowaniu réznych
metod modelowania molekularnego (DFT, mechaniki i dynamiki molekularnej, dynamiki Monte-
Carlo, modelowania mikrokinetycznego) 1 réznych pakietow obliczeniowych, ulatwiajace
modelowanie procesOw towarzyszacych rozkladowi wody i1 prowadzace w konsekwencji do
opracowania nowych materialow elektrokatalitycznych. W badaniach prowadzonych w IKiFP PAN
prowadzone sg obliczenia w ramach Teorii Funkcjonatow Gestosci, uzywajac funkcjonatu PBE 1 baz
funkcyjnych typu def2-TZVP.

W  biezacym roku zbadano mozliwos¢ wykorzystania V20s jako Katalizatora
w elektrokatalitycznej reakcji rozktadu wody. W tym celu skonstruowano dwuwarstwowy model
klasterowy powierzchni (010) pigciotlenku wanadu o wzorze V200e2H22. Klaster ten odzwierciedla
strukture reprezentowanej powierzchni, na ktérej wyr6ézni¢ mozna trzy typy atomow tlenu (tzw.
wanadylowy, skoordynowany z pojedynczym atomem wanadu - O1, mostkowy, skoordynowany
zdwoma wanadami — O2, oraz skoordynowany potrojnic z wanadami — O3) o rdznej
nukleofilowo$ci. Poniewaz zaklada si¢, ze reakcja rozkltadu wody zachodzi na zdefektowanej
powierzchni katalizatorow tlenkowych, skonstruowano modele klastra V205 z wakancjami
tlenowymi zajmujacymi miejsce réznych atomow tlenu (O1, O2, O3). Latwos¢ tworzenia
pojedynczych wakancji tlenowych zmienia si¢ w szeregu Ol < O3 < O2. W kolejnym kroku
stwierdzono, ze w przypadku tworzenia si¢ par wakancji tlenowych, korzystniejsze jest powstawanie
ugrupowan wakancji tego samego typu. Tworzeniu wakancji tlenowych towarzyszy zmiana
wlasciwosci pieciotlenku wanadu, ktory z polprzewodnika staje si¢ uktadem o charakterze
metalicznym (przerwa wzbroniona zmniejsza si¢ 0 96% - 100% w stosunku do uktadu bez defektow).
Wakancje stanowig miejsca wigzania czasteczek wody. H20 ulega najstabszemu wigzaniu w pozycji
01, za$ najsilniejszemu w pozycji O3. Stwierdzono rowniez, ze zarowno niezdefektowany V20s, jak
i V20s z wprowadzonymi wakancjami tlenowymi, sa w stanie adsorbowa¢ dysocjatywnie czasteczke
H20. Dysocjatywna adsorpcja wody na powierzchni (010) jest mozliwa w réznych konfiguracjach.
Powstaty z dysocjacji proton moze tworzy¢ grup¢ OH z tlenem O1, O2 badz O3, za$ powstala w
wyniku dysocjacji grupa OH moze przytaczy¢ sie do wanadu posiadajacego juz grupe wanadylowa
(V=0) tworzac ugrupowanie HO-V=0 lub moze adsorbowac si¢ na powierzchni wolnego V.

Wyniki obliczen pokazaly, ze w pierwszym przypadku tworzg si¢ ugrupowanie HO-V=0 na
powierzchni i grupa OH (z udziatem tlenu O3). Tak utworzona grupa OH skierowana jest w glab
klastera, miedzy warstwy, co stanowi pierwszy etap w kierunku tworzenia brazow wanadowych. Gdy
powstate w wyniku dysocjacji: grupa OH adsorbuje si¢ na ,,gotym” wanadzie a H* na O1 badz O3,
odtwarza sie woda, ktéra fizysorbuje na powierzchni (odlegtoéé ponad 2.5 A nad powierzchnia).
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1. Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Interdyscyplinarno$¢ dla
medycyny innowacyjnej” (InterDokMed)

Projekt NCBR POWR.03.02.00-00.1013/16 [2017-2023]
(kierownik projektu: dr hab. Renata Tokarz-Sobieraj, prof. IKiFP)

Celem projektu byla realizacja interdyscyplinarnych rozpraw doktorskich,
w tematyce umiejscowionej na pograniczu nauk S$cistych i nauk medycznych. _ — _—
Zaproponowany program studiow doktoranckich wpisywat si¢ w nurt nowoczesnego InterDokMed
ksztalcenia. Studia doktoranckie miaty charakter §rodowiskowy, a dobor jednostek partnerskich,
gwarantowal wysoki poziom wypracowanego modelu ksztatcenia. Projekt realizowany byt przez
konsorcjum zlozone z pigciu jednostek naukowych: koordynatorem projektu byt Instytut Katalizy
i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, partnerami za$: Instytut Farmakologii im.
Jerzego Maja PAN, Instytut Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego PAN, Wydziat
Chemii UJ i Wydzial Lekarski UJ CM.

Interdyscyplinarno$¢ programu doktoranckiego zostata zapewniona poprzez: (1) realizowana
w jednostkach partnerskich tematyke badan naukowych, obejmujaca wigcej niz jedna dyscypling
(nauki: chemiczne, fizyczne, medyczne, farmaceutyczne), (2) realizacj¢ rozpraw doktorskich pod
opieka dwoch promotordw, reprezentujacych rozne dyscypliny i pochodzacych z dwéch roznych
jednostek partnerskich, przez co proj ekt stat si¢ multidyscyplinarny, (3) obowiazkowe i wspodlne dla
wszystklch doktorantow seminaria, ktore byly miejscem poszukiwania nowych, innowacyjnych
rozwigzan metodologicznych, 1egczazcych 1 uzupehiajacych specjalistyczne metody badawcze
z roznych dyscyplin nauki, przez co projekt stat si¢ transdyscyplinarny, (4) rozwigzywanie zagadnien
1 stosowanie metod, narzedzi/obiektow badan, typowych dla jednej dziedziny w innych, przez co
projekt miat cechy projektu cross-disciplinarity. Projekt posiadat ponadto elementy
umigdzynarodowienia. Doktoranci mieli mozliwos¢ wyjazdow na staze zagraniczne i mozliwosé
wspolpracy z partnerami zagranicznymi.

Tematyka realizowanych w ramach Sr0d0w1skowych Studiow Doktoranckich (SSD)
»Interdyscyplinarno$¢ dla medycyny innowacyjnej” rozpraw doktorskich, wpisywala si¢ tematyke
zagadnien kluczowych dla gospodarki 1 spoteczenstwa, wspierajacych innowacyjnos¢ kraju
I zapewniajacych mozliwo$¢ transferu/komercjalizacji rezultatow studiow doktoranckich. Tematy
realizowane na styku nauk $cistych i medycznych skupiaty si¢ na poszukiwaniu nowych materiatéw
do zastosowan medycznych badZz farmakologicznych, badaniach mechanizméw dziatania juz
istniejacych lekéw przy zastosowaniu nowoczesnych technik fizykochemicznych stosowanych
w naukach $cistych, poznanie potencjalnych molekularnych mechanizméw dziatania biatek
w procesach chorobowych. Podstawg tych prac byly wzajemnie si¢ uzupelniajace badania modelowe
jak i badania na zwierzetach do$wiadczalnych i w oparciu o material kliniczny, pobrany od
pacjentow.

Finalnie 44 osoby obronity rozprawe doktorska i uzyskaty stopien doktora: 16 w dziedzinie
nauk S$cistych i przyrodniczych dyscyplina nauki chemiczne, 9 w dziedzinie nauk S$cistych
I przyrodniczych dyscyplina nauki fizyczne, 17 w dziedzinie nauki medyczne i nauki o zdrowiu
dyscyplina nauki medyczne, 1 w dziedzinie nauki medyczne i nauki o zdrowiu dyscyplina nauki
farmaceutyczne. 18 interdyscyplinarnych rozpraw doktorskich zostalo wyréznionych. W ramach
projektu powstato 275 publikacji, 14 rozdziatow w ksigzkach, 39 popularnonaukowych i publikacji
pokonferencyjnych. Doktoranci byli wspolautorami 240 komunikatow konferencyjnych i1 372
plakatow.

Projekt realizowany byt w ramach Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwoj 2014-
2020, dziatanie 3.2 Studia doktoranckie, O$ III Szkolnictwo wyzsze dla gospodarki i rozwoju. Celem
projektu byto zwigkszenie jakosci i efektywnosci ksztatcenia na studiach doktoranckich.

Fundusze Unia Europejska

EF' rope;slqe . Europejski Fundusz Spoteczny
Wiedza Edukacja Rozwoj
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2. Interdyscyplinarne Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Fizyczne,
Chemiczne i Biofizyczne Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inzynierii
Materialowej” (FCB)

Projekt NCBIiR POWR.03.02.00-00-1004/16 [2017-2023]
(z-ca kierownika projektu: dr hab. inz. A. Micek-lIInicka)

Z dniem 31 pazdziernika 2023 roku zakonczono realizacj¢ projektu FCB finansowanego
ze $rodkow Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwdj (POWER), przyznanego w wyniku
konkursu ogtoszonego przez Narodowe Centrum Badan 1 Rozwoju (NCBiR) w 2017 r.
na interdyscyplinarne programy studiow doktoranckich. Projekt byt koordynowany przez Wydziat
Fizyki i Informatyki Stosowanej (WFilS) Akademii  Gorniczo-Hutniczej (AGH)
z udzialem partnerskim 4 instytucji: Wydziatu Inzynierii Materiatowej i Ceramiki (WIMiC) AGH,
Wydziatu Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego (WCh UJ), Instytutu Fizyki Jadrowej (IFJ)
im. Henryka Niewodniczanskiego PAN oraz Instytutu Katalizy i Fizykochemii Powierzchni (IKiFP)
im. Jerzego Habera PAN w Krakowie.

Studia doktoranckie FCB posiadaty interdyscyplinarny charakter. Doktoranci reprezentowali
jednostki prowadzace badania w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w tym w dyscyplinach
takich jak nauki chemiczne, fizyczne oraz w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych
w dyscyplinach takich jak inzynieria materiatowa oraz inzynieria chemiczna.

Wszystkie, zadeklarowane w projekcie, wskazniki zostaly zrealizowane. Projekt przewidywat
wyksztatcenie 75 doktorantow, w rozliczeniu koncowym 72 doktorantow ukonczylo studia FCB.
Pozostate wskazniki projektu takie jak kolejno: liczba zrealizowanych rozpraw doktorskich wyniosta
62 (na 60 rozpraw zaplanowanych) i liczba rozpraw doktorskich z dwoma promotorami wyniosta 40
(na 40 rozpraw  zaplanowanych). W ramach projektu FCB 3  doktorantki
z IKiFP zakonczyly postgpowania awansowe uzyskaniem stopnia doktora, co bylo zgodnie
z zatozeniami projektu.

Dorobek naukowy doktorantek FCB z IKiFP, czyli wspomnianych trzech osob, obejmuje:
19 publikacji, 2 polskie zgloszenia patentowe, 1 migdzynarodowe zgloszenie patentowe, 30
wystapien ustnych i 21 posterow.

Fundusze
Europejskie

Wiedza Edukacja Rozwoj

Unia Europejska
Europejski Fundusz Spoteczny
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Inne miedzynarodowe projekty badawcze
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1. Bioplastics upcyclig loop (BioPolyCycle)

Projekt ANSO-CR-PP-2022-01
(kierownictwo projektu — dr hab. Maciej Guzik)

Badania wprowadzaja innowacyjng metod¢ upcyklingu polegajacg na przeksztalcaniu
komercyjnych  bioplastikow, takich jak polilaktyd (PLA), polikaprolakton (PCL)
i polihydroksyalkanoaty (PHA), w cenne surowce bogate w wegiel. Te surowce wykorzystuje si¢ do
biotechnologicznej produkcji biopolimerdw, takich jak PHA i celuloza bakteryjna (BC). To podejscie
jest strategicznie zgodne z dziewigcioma Celami Zrownowazonego Rozwoju Organizacji Narodow
Zjednoczonych, przyczyniajac si¢ do poprawy zdrowia, efektywnego zarzadzania odpadami, czystej
wody, sanitariatow i zrownowazonych praktyk przemystowych.

Kluczowe aspekty metodyki obejmowaty rozwdj technik fermentacji z wykorzystaniem
surowcow bogatych w wegiel, skupiajac si¢ przede wszystkim na konwersji mikrobiologicznej do
PHA. Poczatkowe eksperymenty w kolbach ocenialy rézne szczepy bakteryjne pod katem produkcji
biopolimerow PHA, identyfikujac hydroksylowane kwasy tluszczowe jako potencjalne substraty,
pomimo ich tagodnej toksycznosci. Opracowano specyficzne strategie karmienia pulsacyjnego dla
tych zwigzkéw. Kolejne fermentacje typu batch pozwolity ustali¢ podstawowe parametry
fermentacji, prowadzac do zoptymalizowanych strategii karmienia w celu zwigkszenia ggstoSci
komorkowej 1 zawartosci PHA. Ekstrakcja polimerow PHA byla przeprowadzana przy uzyciu
procesow rozpuszczalnikowych w roznych temperaturach.

Wstepne wyniki sa obiecujace, demonstrujagc wykonalno$¢ produkcji polimerow PHA
Z roznymi szczepami bakteryjnymi 1 hydroksylowanymi kwasami tluszczowymi jako substratami.
Pomimo niewielkiej toksycznos$ci substratow, opracowano skuteczne strategie karmienia
pulsacyjnego. Te wstepne wyniki, uzyskane z poczatkowych fermentacji typu batch, dostarczaja
istotnych danych na potrzeby przyszlych badan 1 podkres$laja potencjat tych substratow
W generowaniu réznorodnych polimerow PHA.
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Projekty programu Erasmus+
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1. Projekt ,,Mobilnos¢ edukacyjna” dla

studentow i pracownikow Erasmus+
Program EU Erasmus+ [2014-2023]
(koordynator programu: dr Agata Pomorska)

W 2023 roku zrealizowano nastepujace edukacyjne wyjazdy:

doktorantéw na praktyke:
Amir Sultan — St Andrews University (Szkocja)
Zofia Krasinska-Krawet — University of Zagreb (Chorwacja)

pracownikow na szkolenia:

Andrzej Bali$ — Laboratoire Charles Coulomb (Francja)

Marcin Bury — Norwegian University of Science and Technology (Norwegia)

Dzmitry Kharytonau — Helmholtz- Zentrum Hereon (Niemcy)

Marcel Krzan — Sofia University "St. Kliment Ohridski" (Butgaria)

Marcel Krzan — Institute of Condensed Matter Chemistry and Technologies for Energy,
National Research Council (Wtochy)

Leszek Krzemien — Universitdt Erlangen-Niirnberg (Niemcy)

Aneta Michna — Clausthal University of Technology (Niemcy)

Aneta Michna — University of Ostrava (Czechy)

Maria Morga — Clausthal University of Technology (Niemcy)

Maria Morga — University of Ostrava (Czechy)

Aleksandra Pacuta — Universidad de Cantabria (Hiszpania)

Agata Pomorska — Clausthal University of Technology (Niemcy)

Agata Pomorska — University of Ostrava (Czechy)

Matgorzata Ruggiero — Institute of Chemical Engineering Sciences, FORTH/ICE-HT
(Grecja)

Konrad Skowron — Helmholtz- Zentrum Hereon (Niemcy)

Mateusz Tataruch — Slovak University of Technology in Bratislava (Stowacja)

Efektem mobilnosci edukacyjnej byto m.in. zebranie materiatu badawczego do prac doktorskich,
artykutow w czasopismach naukowych o migdzynarodowym zasiggu i prezentacji konferencyjnych.

Projekt bedzie kontynuowany w 2024 r.

RN VWspotfinansowane przez
P Unie Europejska
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Neapol, Italy, 3-8.09.2023

M. Szczech, M. Procner, N. Lopuszynska, M. Regulska, M. Leskiewicz, K. Jasinski,
K. Stachurski, B. Pomierny, W.P. Weglarz, W. Lason, P. Warszynski and K. Szczepanowicz
"Polymer-based theranostic nanocarriers for the central nervous system disorders”, 4%
International Workshop on Functional Nanostructured Materials (FuNaM-4), Krakow, Poland,
26-29.09.2023

L. Szyk-Warszynska, M. Szczech, K. Szczepanowicz, P. Warszynski, "Lateral mobility of
polymeric core-shell nanocapsules in agarose gels”, 37" European Colloid and Interface
Society Conference, Neapol, Italy, 3-8.09.2023

L. Szyk-Warszynska, M. Szczech, K. Szczepanowicz, P. Warszynski "Lateral mobility of
AOT-CUM6/PLL/PGA-PEG and PCL-CUMG6/PLL/PGA-PEG microcapsules in agarose gel”
37" European Colloid and Interface Society Conference, Neapol, Italy, 3-8.09.2023

A. Szymaszek-Wawryca, U. Diaz, D. Duraczynska, B. Samojeden, M. Motak "One-pot
synthesized Fe-1TQ-2 as catalyst for selective catalytic reduction of nitrogen oxides with
ammonia — the effect of iron loading”, 15" European Congress on Catalysis EuropaCat2023,
Prague, The Czech Republic, 27.08-1.09.2023

A. Szymaszek-Wawryca, P. Summa, U. Diaz, D. Duraczynska, B. Samojeden, M. Motak "NHz3-
SCR catalytic performance of natural clinoptilolite modified with hydrotalcite-like phase", 15%
European Congress on Catalysis, EuropaCat2023, Prague, The Czech Republic, 27.08-
1.09.2023

E. Swierkosz, M. Slezak, H. Nayyef, A. Klimeczek, M. Szpytma, W. Janus, D. Wilgocka-
Slezak, M. Zajac, A. Koziot-Rachwal, and T. Slgzak ,,Out of plane antiferromagnetic spins
induced by reorientation transition in NiO(111)/Co bilayers”, Abstracts. The European
Conference Physics of Magnetism 2023 (PM’23), Poznan 2023

R. Tokarz-Sobieraj, V. Kaipanchery, A. Drzewiecka-Matuszek, D. Rutkowska-Zbik “DFT
studies on Cun/TiOz (n=1-7) system for water splitting”, 244" ECS Meeting, Geteborg,
Szwecja, 8-12.10.2023

W.P. Weglarz, N. Lopuszynska, K. Jasinski, K. Szczepanowicz, P. Warszynski "MRI-friendly
polyelectrolyte theranostic nanocarriers” 18" European Molecular Imaging Meeting (EMIM
2023), Salzburg, 14-17.03.2023

A. Winiarska, F. Ramirez-Amador, G. Pacek, I. Aleksic, D. Hege, Y. Gemmecker, S. Prinz,
G. Hochberg, J. Heider, J. Michael Schuller, M. Szaleniec, “Tungsten aldehyde oxidoreductase/
hydrogenase forms an enzymatic decorated protein nanowire”, 16" International Symposium
on Biocatalysis & Biotransformations Biotrans 2023, La Rochelle 25-29.06.2023
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99
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101

102

Z. Wojdyla, T. Borowski “Computational redesign of substrate selectivity of oxidases with
solvent-exposed active sites” FEBS Advanced Course on Computational Approaches to
Understanding and Engineering Enzyme Catalysis, Zagreb, Croatia, 25-29.09.2023

M. Zaleski, A. Pajor-Swierzy, P. Warszynski, K. Szczepanowicz "Core@shell Nanowires for
Conductive Inks and Pastes", 37"" European Colloid and Interface Society Conference, Naples,
Italy,3-8.09.2023

J. Zawala, J. Miguet, P. Rastogi, O. Atasi, M. Borkowski, B. Scheid, G.G. Fuller, “Wptyw
dynamicznej warstwy adsorpcyjnej na stabilnos¢ filmow pianowych — badania ilosciowe przy
uzyciu Dynamic Fluid-film Interferometry”, Fizykochemia Granic Faz — metody
instrumentalne, Lublin, Polska, 16-20.04.2023

M. Zimowska, J.Gurgul, M. Mosialek, K. Latka “Structure evolution of perovskite-type
YFeosCo00503 triggered by the calcination temperature”, LV Ogoélnopolskie Kolokwium
Katalityczne, Krakow, Polska, 22-24.03.2023

M. Zimowska, M. Sliwa, H. Palkova, J. Gurgul, Robert P. Socha “Microwave-activated hybrid
composites based on clay minerals for CO capture — SEM/ESD and spectroscopic studies”,
LV Ogodlnopolskie Kolokwium Katalityczne, Krakéw, Polska, 22-24.03.2023
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WYKLADY W INSTYTUCJACH | TOWARZYSTWACH NAUKOWYCH

1

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

A. Bali$ "Influence of polymers molar mass and size of B-lactoglobulin nanogel particles on
stability of aqueous two phase systems™, Instytut Charlsa Coulomba w Montpellier, Francja

J. Barbasz, "Atrtificial intelligence in medicine —is it likely to work?", Sano science, Krakow
L. Bratasz "Heritage science — a new discipline™, Uniwersytet Gedai w Tokio, Japonia

L. Bratasz " HERIe - preventive conservation platform for decision support”, Uniwersytet
Gedai w Tokio, Japonia

L. Bratasz "When and why do paintings crack and delaminate?", Polytechnical University,
Valencia, Hiszpania

L. Bratasz "HERIe - preventive conservation platform for decision support”, Kanadyjski
Instytut Konserwacji, Ottawa, Kanada

S. Bujok "HERIe - preventive conservation platform for decision support”, Kanadyjski Instytut
Konserwacji, Ottawa, Kanada

L. Bratasz "Decision-making digital tools in preventive conservation” (Online workshop:
Rijksmuseum, UOL, National Gallery London, Smithsonian Institution, UCL, IKiFP)

L. Bratasz "Zarzadzanie klimatem w dziedzictwie", w ramach Akademii Dziedzictwa dla
Ukrainy, Migdzynarodowe Centrum Kultury w Krakowie

L. Bratasz "Zarzadzanie ryzykiem w obszarze dziedzictwa kultury", Zamek Krolewski na
Wawelu, Krakoéw

M. Bury, L. Bratasz " Physical model of canvas paintings”, Royal Danish Academy of Fine
Arts, Copenhagen, Dania

M. Guzik, ,,Polihydroksyalkaniany - polimery z bakterii - synteza i zastosowania”, Wydziat
Chemii UJ

V. Kaipanchery, A. Drzewiecka-Matuszek, R. Tokarz-Sobieraj, M. Witko, D. Rutkowska-Zbik
“DFT Studies on C-H Bond Activation in Alkanes”, Faculty of Science, Department of
Chemistry, University of Helsinki, Helsinki, Finlandia

D. Kharytonau "Corrosion Inhibition of Aluminum and Magnesium Alloys by Soluble
Inorganic Inhibitors™, Helmholtz Zentrum Hereon, Niemcy

D. Kharytonau "Corrosion Inhibition of Aluminum and Magnesium Alloys", Lulea University
of Technology, Szwecja

M. Krzan “Surface properties of Saponin-Chitosan mixtures”, St. Clement of Ohrid University
of Sofia, Butgaria

A. Michna "Adsorption kinetics of growth factors on macroion multilayers- the impact of films
on cell viability”, Clausthal University of Technology, Clausthal, Niemcy

A. Michna “Fibroblast growth factor 21- physiochemical properties of the protein and the
impact on the fibroblast cell viability”, University of Ostrava, Czechy

E. Mlynczak "Fundamental electronic properties of epitaxial Fe(001) films grown on Au(001)",
Uniwersytet w Biatymstoku

M. Morga, P. Batys, D. Kosior, Z. Adamczyk "Adsorption of polypeptides (poly-L-lysine) at
solid/liquid interfaces: experiments and modelling”, Clausthal University of Technology,
Niemcy
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21

22

23

24

25

26

27

28

29
30

M. Morga, D. Kosior, M. O¢wieja, Z. Adamczyk "Mechanisms of Macroions/Nanoparticle
Monolayers Formation: Electrokinetics Studies”, University of Ostrava, Czechy

M. Nattich-Rak " Okreslenie mechanizmu tworzenia koron czasteczek albuminy ludzkiej na
powierzchni nos$nikow polimerowych i krzemowych" w Centrum Badan Molekularnych
I Makromolekularnych Polskiej Akademii Nauk w Lodzi

M. O¢wieja "Trendy w badaniach nad plazmonicznymi nanoczgstkami srebra i ztota", Wydziat
Chemii UJ

M. O¢wieja, "Wptyw wiasciwosci powierzchniowych nanoczastek srebra i ztota na ich
aktywno$¢ Dbiologiczng oraz potencjal aplikacyjny w nowoczesnych technikach
spektroskopowych”, IMIM PAN

A. Pacuta "Catalytic conversion of n-butanol in the presence of H3PW 12,040 deposited on porous
carbon materials with different grain morphologies™; University of Cantabria, Santander,
Hiszpania

A. Pomorska, A. Michna, D. Lupa, J. Odrobinska-Bali§, Sz. Zapotoczny, Z. Adamczyk
"Modified Chitosan/Carrageenan Multilayers assembly at Silica”, University of Ostrava,
Czechy

A. Pomorska, A. Michna, Z. Adamczyk "Biomaterials adsorption and hydration studies by
means of QCM-D", Clausthal University of Technology, Niemcy

M. Szaleniec, M. Glanowski, P. Wojcik, A. M. Wojtkiewicz, ,,Eksperyment bez teorii jest
Slepy, teoria bez eksperymentu jest jedynie intelektualng zabawa. Czyli jak rozwiktalismy
50-letnia zagadke dehydrogenazy 3-ketosterodowe;j”, Wydziat Chemii UJ

M. Szaleniec ,,Sieci Neuronowe”, £.6dzki Uniwersytet Medyczny

M. Zimowska ,,Zastosowanie elektronowej mikroskopii skaningowej w badaniach morfologii
powierzchni” Wydziat Inzynierii Mechanicznej i Robotyki, Akademia Gorniczo-Hutnicza

SEMINARIA NAUKOWE INSTYTUTU
WYKLADY ZAPROSZONYCH GOSCI

1.

dr Taymaz Tabari, (Wydziat Chemii UJ) "Design and engineering of active photoelectrodes for
solar water splitting"

Piotr Gotkiewicz, przedstawiciel firmy Elsevier ,Informacje dotyczace bazy Reaxys wraz
z praktycznymi wskazoéwkami jej obstugi i wykorzystania”

dr Klemens Noga ,,Akademickie Centrum komputerowe Cyfronet AGH, Zasoby obliczeniowe
ACK Cyfronet AGH”

Dr Olena Tynkevych, (Wydziat Chemii UJ) “Synthesis and properties of nanoscale materials
(CdTe QDs, Ag NPs, nanoporous metal oxides)”

dr hab. Lukasz Laskowski, prof. IF] PAN ,,Dwuwymiarowy staly rozpuszczalnik — narzedzie
do manipulacji wiasnosciami uktadow molekularnych”

dr Sabina Podlewska (Instytutu Farmakologii PAN) “Machine learning in the serve of searching
for new drugs”

Marijana Ponjavic (Institute of Molecular Genetics and Genetic Engineering) "Highlights from
EcoPlastic (Eco conversion of lower grade PET and mixed recalcitrant PET plastic waste into
high performing biopolymers) EU HE 101046758
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10.

11.

12.

13.

14.
15.

Sandra Vojnovic (Institute of Molecular Genetics and Genetic Engineering) “Highlights from
BioECOLogics (Value-added bioecologics through eco-sustainable routes) Science Fund,
Republic of Serbia, 7730810

dr Tamas Szabo (University of Szeged) "Langmuir-Blodgett and LbL deposition of graphene
based conductive semitransparent coatings"

dr Diana Dot¢ga, Manager ds. Rozwoju w Jagicllonskim Centrum Innowacji ,,Ustlugi
obrazowania w Jagiellonskim Centrum Innowacji”

dr inz. Tomasz Jarosz (Wydziat Chemiczny, Politechnika Slaska) ,,Materialy wybuchowe
zawierajace stezony nadtlenek wodoru "zielong" alternatywa dla dynamitow. Perspektywy
rozwoju i wyzwania”

dr. Qingsheng Qi "Biosynthesis of bioplastics and biodegradation of waste plastics"

Prof. dr hab. Marek Kosmulski (Katedra Elektrotechniki i Elektrotechnologii Politechniki
Lubelskiej) "A fascinating world of basic salts of copper"

Monika Klonowska ,,Przeciwdziatanie mobbingowi i dyskryminacji”

prof. dr hab. Leszek Sosnowski (Wydzial Filozoficzny, UJ) "Tradycja jako warunek
rozumienia"

WYKEADY PRACOWNIKOW INSTYTUTU

1.

dr hab. Magdalena Oc¢wieja, prof. IKiFP PAN "Badanie procesu adhezji komorek na
warstewkach biatkowych 1 polielektrolitowych z wykorzystaniem nowoczesnych metod
optycznych™

dr hab. Jan Zawala, prof. IKiFP PAN “Istota udzialu Instytutu w akcji HR Strategy for
Researchers (HRS4R)”

dr Lukasz Kuterasinski “Multifunkcjonalne uktady oparte na zeolitach o strukturach FAU, MFI
oraz BEA jak réwniez tlenku glinu typu gamma przygotowanych wybranymi metodami mokre;j
chemii”

dr Dmitry Kharitonov ”Corrosion inhibition of aluminum and magnesium alloys by soluble
inorganic inhibitors”

dr Maria Morga “Okreslenie mechanizmow adsorpcji i wlasciwo$ci monowarstw polipeptydow
na powierzchniach substratow statych”

dr Anna Pajor-Swierzy ,,Materialy przewodzace na bazie nanoczastek bimetalicznych typu
»core@shell” do zastosowania w przemysle elektronicznym”

dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN "Jak napisa¢ atrakcyjne CV"
dr Andrzej Bali$ "Spinning drop tensiometer measurements"
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UZYSKANE TYTULY I STOPNIE NAUKOWE
DOKTORA HABILITOWANEGO

1 Malgorzata Zimowska ,Funkcjonalizowane porowate materialy hybrydowe na osnowie
krzemianow warstwowych do procesow katalitycznych zréwnowazonego rozwoju’

DOKTORA
e dziedzina nauk Scistych i przyrodniczych., dyscyplina: nauki chemiczne

1. Agnieszka Czakaj “Liquid foams stabilised by cellulose nanocrystals” (promotor prof. dr hab.
inz. Piotr Warszynski, promotor pomocniczy dr Marcel Krzan)

2. Michat Glanowski ,,Modelowanie mechanizmu reakcji bakteryjnych dehydrogenaz
ketosteroidowych — katalizatoréw do modyfikacji lekow steroidowych” (promotorzy: prof. dr
hab. Maciej Szaleniec, prof. dr hab. Andrzej Bojarski)

3. Katarzyna Harazna ,,Charakterystyka fizykochemiczna i biologiczna poli(3-hydroksyoktanianu)
modyfikowanego diklofenakiem — zastosowanie w procesach regeneracji tkanki kostnej oraz
skory” (promotorzy: dr hab. Maciej Guzik, prof. dr hab. Andrzej Bojarski)

4. Joanna Kaim ,,Uwodornienie i dekarbonylacja furfuralu na Kkatalizatorach tlenkowych

10.

11.

zawierajacych Cu i Ni” (promotor dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN, promotor
pomocniczy: dr Michat Sliwa)

Patrycja Obara ,,Badanie oddziatywania niekanonicznych form telomerowych fragmentow DNA
z nanorurkami weglowymi przy zastosowaniu metod dynamiki molekularnej” (promotor prof. dr
hab. Tomasz Panczyk, promotor pomocniczy dr Pawet Wolski)

Natalia Ogrodowicz ,Dehydratacja alkoholi z udzialem Kkatalizatorow nosnikowych

zawierajacych heteropolikwasy typu Keggina 1 Wells-Dawsona” (promotor dr hab. Anna Micek-
lInicka)

Justyna Prajsnar ,,Opracowanie $ciezki chemicznej oraz enzymatycznej modyfikacji grupy
aminowej kwasu 6-aminopenicylanowego poprzez wprowadzenie do czasteczki 3-
hydroksykwasow pochodzenia bakteryjnego” (promotorzy: dr hab. Maciej Guzik, prof. dr hab.
Andrzej Bojarski)

Wojciech Snoch ,Nowe estry cukrow i kwasow (R)-3-hydroksyalkanowych — synteza,
charakterystyka fizykochemiczna oraz ocena potencjatu biologicznego™ (promotorzy: dr hab.
Maciej Guzik, prof. dr hab. Andrzej Bojarski, promotor pomocniczy dr Jakub Staron)

Anna Walczyk “Solid base materials derived from sepolite and talc by dry milling and alkali
activation” (promotorzy: prof. dr hab. Ewa Serwicka-Bahranowska, prof. dr hab. inz. Maciej
Sitarz)

Agata Wiertel-Pochopien ,,Wpltyw dynamicznej warstwy adsorpcyjnej na stabilno$¢ filmow
zwilzajacych, w jedno- i dwusktadnikowych roztworach substancji powierzchniowo-
aktywnych” (promotor dr hab. Jan Zawata)

Agnieszka Winiarska “Tungsten aldehyde oxidoreductase from Aromatoleum aromaticum -
biocatalyst for alcohol production” (promotorzy prof. dr hab. Maciej Szaleniec, dr hab. Anna
Bodzon-Kutakowska, prof. AGH)
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KONFERENCJE NAUKOWE ZORGANIZOWANE PRZEZ INSTYTUT

1

LV Ogolnopolskie Kolokwium Katalityczne (LV Polish Annual Conference on Catalysis),
Krakow 22-24 marca 2023 (P. Warszynski, D. Rutkowska-Zbik)

15" European Congress of Catalysis EuropaCat-15 ,,A Pilar for Modern Chemistry”, 27.08-
01.09.2023, Praga. Komitet Organizacyjny wytoniony przez EFCATS (European Federation of
Catalysis Societies): Polski Klub Katalizy (dr hab. R. Tokarz-Sobieraj, prof. IKiFP PAN, dr
hab. D. Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP PAN), Czech Catalysis Group of the Czech Chemical
Societies, Slovak Catalysis Society, Hungarian Catalysis Society.

IMPREZY POPULARNO NAUKOWE ZORGANIZOWANE W INSTYTUCIE

1.  Dzien Otwarty IKiFP PAN, Krakéw, 29 wrzes$nia 2023 r. (M.Nattich-Rak)

WYROZNIENIA I NAGRODY

1. M. Witko Chairwoman 15" European Congress of Catalysis - EuropaCat-15 ,,A Pilar for
Modern Chemistry” 27.08-01.09.2023, Praga, Czechy; drugi wybor na gléwnego chairmena
miedzynarodowej konferencji po 1997 roku kiedy chairmen byt $p. prof. J. Haber

2. M. Witko — Nagroda Ministra Edukacji i Nauki za catoksztalt dorobku naukowego,
dydaktycznego, organizacyjnego i popularyzatorskiego

3. W. Lasocha - wybdr na cztonka Komitetu Krystalografii PAN

4. M. Szaleniec - wybor na cztonka Komitetu Chemii PAN

5. M. Szaleniec - wybor na cztonka Rady Programowej Klastra Life Science

6. M. Witko — wybér na TM (Titular member) of ITUPAC

7. B.Jachimska - cztonkostwo z nominacji American Chemical Society (ACS)

8.  B. Jachimska - czlonkostwo z nominacji ,,Stowarzyszenie TOP500 Innovators” patronat
MNiSW, The Association of TOP 500 Innovators since 2015

9.  B. Jachimska - cztonkostwo z nominacji Member of Bioelectrochemical Society (BES) since
2005

10. B. Jachimska - cztonkostwo z nominacji Member of the International Society of
Electrochemistry (ISE)

11. M. Szaleniec - wybor na cztonka Sektorowej Rady ds. Kompetencji Sektora Chemicznego

12. B. Jachimska - wyrdznienie prezentacji ustnej w trakcie konferencji American Chemical
Society meeting 2023, B. Jachimska, P. Komorek, K. Rakowski, M. Szota “Conformational
Stability of Bovine Serum Albumin as a Result of Interactions with Gold Surface” ACS Fall
2023, American Chemical Society National Meeting, San Francisco 2023

13. M. Szota - wyr6znienie prezentacji ustnej M. Szota, B. Jachimska ,,Dendrymer G4.0PAMAM
jako efektywny nanono$nik lekéw przeciwnowotworowych” V Interdyscyplinarna
Konferencja Nano(&)BioMateriaty - od teorii do aplikacji, Uniwersytet Mikotaja Kopernika
w Toruniu, Torun, 2023

14. K. Rakowski - wyr6znienie prezentacji ustnej K. Rakowski, P. Mulheran, K. Kubiak-

Ossowska, B. Jachimska "Effect of Tau protein phosphorylation on the process of its adsorption
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15.

16.

on the neuronal membrane", Book of Abstracts, 5™ International Wroclaw Scientific Meeting,
Wroctaw, Polska 2023

D. Kharytonau - wyréznienie “2022 RSC Advances outstanding peer reviewer” przez
czasopismo RSC Advances. https://www.rsc.org/journals-books-databases/author-and-
reviewer-hub/reviewer-information/outstanding-peer-reviewers/2022/rsc-advances/

M. Zimowska, M. Sliwa, J. Gurgul, R.P. Socha - Nominacja w kategorii: Best Researcher
Award ogloszonej przez platforme Science za publikacje; M. Zimowska*, M. Sliwa,
H. Palkova, J. Gurgul, R. P. Socha ,,Microwave treatment effect on the enhanced basicity of
porous clay heterostructured composites derived from Laponite”, Applied Surface Science 619
(2023) 156768, https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2023.156768
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