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Panel Fotochemia i Biospektroskopia

Zespoty i grupy naukowe w ramach panelu FiB

Zaklad Fizyki Chemicznej

« Zespot Badan Przemian Fazowych
« Zespot Obrazowania Ramanowskiego

« Zespot Spektroskopii Oscylacyjnej
« Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

Zaklad Chemii Nieorganicznej

» Zespot Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganicznej

Zaktad Chemii Fizycznej i Elektrochemii

« Zespot Nanotechnologii Polimerow i Biomateriatow
« Zespot Spektroskopii Molekularnej

« Zespot Badan Fotochemicznych i Luminescencyjnych
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Zespot Badan Przemian Fazowych
Zaktad Fizyki Chemicznej

Dr hab. tukasz Hetmanczyk



Zespot Badan Przemian Fazowych

Sktad Zespotu

Dr hab. Lukasz Hetmanczyk (kierownik)
Dr hab. Elzbieta Szostak

Dr hab. Joanna Hetmanczyk

Dr Natalia Gorska

297 K

[Mn(H,0).](ReO,),



Zespo6t Badan Przemian Fazowych

Tematyka badan

« polimorfizm jonowych zwigzkow koordynacyjnych, plastycznych
| ciektych krysztatow oraz krysztatow molekularnych

. dynamika molekut w zwigzkach z dynamicznym nieuporzgdkowaniem
orientacyjnym w ich réznych fazach

. stabilnos¢ termiczna badanych potaczen

« struktura krystaliczna poszczegdlnych faz w ramach ciata statego
(dyfrakcja promieni X i neutronéw)

« Obliczenia widm oscylacyjnych

¢ ¢
e JHE

=

= =

Phase Changing Material




Zespo6t Badan Przemian Fazowych

Stosowane metody

« Roznicowa kalorymetria skaningowa i termograwimetria sprzezona ze
spektrometrem kwadrupolowym

« Komplementarne zastosowanie metod spektroskopii oscylacyjney:
IR, rozpraszania ramanowskiego oraz nieelastycznego
rozpraszania neutronow
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Zespot Badan Przemian Fazowych

Dynamika

« Analiza ksztattu pasma w IR i RS 042
« Quasielastyczne rozpraszanie neutronow ;
« Czasy relaksacji | analiza drugiego <
momentu linii NMR
950 945 9;30 9:135 9:;0 955 950
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| t T=290K _ .
Z SOceRsstai ) :\ S;Fz':agz_};};éqa) { THNMR z F |
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Zespot Obrazowania Ramanowskiego
Zaktad Fizyki Chemicznej

Prof. dr hab. Matgorzata Baranska



Zespo6t Obrazowania Ramanowskiego

Tematyka badawcza

Rozwijanie metodologii spektroskopowej diagnozy chorob cywilizacyjnych,
farmakologii spektralnej, poszukiwanie spektroskopowych markerow zmian
chemicznych.

\
- chory
Zam ¥ Wysokiego
L A ryzyka
tkanki
zdrowy
Badania dotyczg miazdzycy, Y e
cukrzycy, nadci$nienia, komorki .. p
przerzutowosci nowotworowej, e
sttuszczenia watroby, ce @ |l
niewydolnosci serca, epilepsii, Krew i jej
malarii, stresu oksydacyjnego. skladniki



Zespo6t Obrazowania Ramanowskiego

Tematyka badan - prof. dr hab. Matgorzata Baranska

Badania interdyscyplinarne na pograniczu spektroskopii i bio/medycyny,
obrazowanie ramanowskie, SRS, AFM, SNOM, badania aktywnosci optyczne,.

Obraz widzialny Raman AFM SNOM

multimetodyczne obrazowanie krwinek czerwonych i leukocytu opracowanie metodologii

spektroskopowej
szybka identyfikacja komorek diagnostyki chorob
biataczkowych z krwi i szpiku cywilizacyjnych
AIRROA - Aggregation-Induced
Resonance Raman Optical Activity obrazowanie aorty
Natural achiral Model %
— DNA-cisplatin system systom
>< — - 3
“ 2 i ©
- 2 I' - § _g
' | 3 chiral =
- RROA : < - >, !6
> 1" 22
Wavenumber / cm” : / pa— (= E
¢ o g . - <z
badania zwigzkéw optycznie czynnych 'g o
o £

Edytor naczelny Spectrochimica Acta A, Elsevier. Dyrektor miedzynarodowego towarzystwa CLIRSPEC.
Projekty badawcze: MAESTRO, HARMONIA, SYMFONIA, OPUS, pol-fr POLONIUM, pol-czeski NAWA,
TEAM-NET, EU ITN, EU COST.

Opiekun projektow PRELUDIUM.

Wspétpraca z JCET, polskimi oraz zagranicznymi osrodkami badawczymi m.in. Niemcy, Francja, Irlandia, UK, Australia, USA.




Zespo6t Obrazowania Ramanowskiego

Tematyka badan - dr hab. Kamilla Matek, prof. UJ

O‘NI\NIA H‘Q,k

Obrazowanie w podczerwieni (FTIR) i ramanowskie oraz spektroskopia
wzmocnionego powierzchniowo rozpraszania ramanowskiego (SERS).

projektowanie nanoczujnikéw SERS
do detekcji markeréw choréb
cywilizacyjnych

A direct staining  Indirect staining B
(1"Ab) (1°Ab+2°Ab)

spektrohistopalogia FTIR
w detekcji wczesnego stanu
i przerzutowosci nowotworowej
. £ iklasyfikowania typu nowotworu
|

mn \\% ments
/ Rul n FTIR AFM

PLEURAL METASTASIS

(L

£ Ko | |

= g-smooth muscle actin Y | "

cyd fuorescence * Q)
(L) wtabel 2 PN S

&% iSERS ® Raman reporter ImmunoSERS

@

L

,( = primary antibody, 1"Ab f’( ¥\- = SHPEG-COOH
A

= secondary antibody, 2°Ab

EMT METASTASIS

2 - class KMC analysis

UMD FT-IR HD FT-IR —_— s —

Infrared false-colour images of lung metastases, constructed fi

3D IR image E f ‘
Spektroc_)’_t(’logla FTIR ; ey DISTRIBUTION  PHYSICAL
w detekcji stanu patologicznego komorek Nia OF BIOMARKERS PROPERTIES
na réznym poziomie subkomoérkowym IDENTIFICATION OF
BIOMARKERS OF BRAIN
CLOT ORIGIN
E A . , .
& Roznicowanie komorek macierzystych t )
"N . —J -
ollection of FTIR/RS/AFM /yeerance
database for different "-.' v "&\)/
~22um thrombi origin . ’
H&E

Kierownik grantéw NCN, opiekun grantéw Preludium, Diamentowy Grant. Wspdtpraca z Jagielloniskim Centrum Rozwoju Lekéw (JCET),
Klinikg Urologii CM U], Wojskowym Instytutem Medycznym oraz grupami rozwijajgcymi diagnostyke spektralng z Niemiec, Hiszpanii,
USA, UK, Japonii.




Zespo6t Obrazowania Ramanowskiego

Tematyka badan - dr Katarzyna Majzner

ONANIA &, w,
& 7.
O,

&7

Spektroskopia ramanowska, farmakologia spektralna (badania in vitro).
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D
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Kierownik grantow: Preludium, Sonata, Iuventus Plus. Wspotpraca z JCET oraz polskimi oSrodkami badawczymi PAN
(m.in. Instytut Biologii Doswiadczalnej im. M. Nenckiego, Instytut Nauk Geologicznych) i zagranicznymi: Niemcy, Irlandia.
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Zespo6t Obrazowania Ramanowskiego

Udziat studentow w publikacjach naukowych

Differential response of Liver Sinusoidal Endothelial Cells and hepatocytes to oleic and palmitic acid revealed by
Raman and CARS imaging

E. Matuszyk, E. Sierka, M. Rodewald, H. Bae, T. Meyer, E. Kus, S. Chlopicki, M. Schmitt, ]. Popp, M. Baranska
BBA - Molecular Basis of Disease, 2020

Vibrational spectroscopy-based quantification of liver steatosis
E. Szafraniec, S. Tott, E. Kus, D. Augustynska, A. Jasztal, A. Filipek, S. Chlopicki, M. Baranska
BBA - Molecular Basis of Disease, 2019

FTIR spectroscopic signature of blood plasma in the progression of breast cancer with simultaneous metastasis to lungs
A. Blat, E. Wiercigroch, M. Smeda, A. Wislocka,S. Chlopicki, K. Malek
Journal of Biophotonics, 2019

Raman spectroscopy-based insight into lipid droplets presence and contents in liver sinusoidal endothelial cellsand
hepatocytes

E. Szafraniec, E. Kus, A. Wislocka, B. Kukla, E. Sierka, V. Untereiner, G. D. Sockalingum, S. Chlopicki, M. Baranska
Journal of Biophotonics, 2019

High- and Ultra-High definition of IR spectral histopathology gives an insight into chemical environment of lung
metastases in breast cancer

K. Augustyniak, K. Chrabaszcz, A. Jasztal, M. Smeda, G. Quintas, ]. Kuligowski, K. M. Marzec, K. Malek

Journal of Biophotonics, 2019

FTIR spectroscopic imaging of endothelial cells response to tumour necrosis factor-a: to follow markers of
Inflammation using standard and high magnification resolution

E. Wiercigroch, E. Staniszewska-Slezak, K. Szkaradek, T. Wojcik, Y. Ozaki, M. Baranska, K. Malek
Analytical Chemistry, 2018
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Zespot Spektroskopii Oscylacyjnej
Zaktad Fizyki Chemicznej

Dr hab. Aleksandra Wesetucha-Birczynska, prof. UJ



Zespot Spektroskopii Oscylacyjnej

Tematyka badan

obrazy spektroskopowe
komorek krwi w wybranych

zakazeniach T
O
' i ﬂlwm-..a
hal badania artefaktow
gond N archeologicznych
68%
PO 2500 2000 1500 X000 sn;o e

badania wybranych * s
biomateriatow dla i,
potrzeb medycyny ; !
regeneracyjnej g4 e i ety

T T T T T T — Raman shifty em”
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Zespot Spektroskopii Oscylacyjnej

Tematyka badan
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Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej
Zaktad Fizyki Chemicznej

Dr hab. Agnieszka Kaczor, prof. UJ



Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej § |

Dr hab. Agnieszka Kaczor, prof. UJ

agnieszka.kaczor@uj.edu.pl

| wspotpracownicy

zjawiska amplifikacji i indukcji chiralnosci
struktura chiralnych makrobioczgsteczek

okotonaczyniowa tkanka ttuszczowa (PVAT)
| izolowane adipocyty

zmiany PVAT w patologiach uktadu krwionosnego

patogeneza molekularna HPV i raka szyjki macicy

www.chiropt.eu




Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

zjawiska amplifikacji i indukciji chiralnosci

CHIROPTICAL
SPECTROSCOPY

GROUP

Metodami chiraloooptycznymi, w szczegolnosci Ramanowskiej Aktywnosci Optycznej (ROA)
I Wibracyjnego Dichroizmu Kotowego (VCD) badamy:

» indukcje chiralnosci w supramolekularnych agregatach i uktadach naturalnych

Helical
» wzmochienie sygnhatu ROA/VCD np. przez agregacje &
A
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amplifikacja chiralnosci w agregatach karotenoidow




Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

CHIROPTICAL
SPECTROSCOPY

struktura chiralnych makrobioczgsteczek

Analizujemy takze strukture molekularng chiralnych bioczgsteczek, np.

» karotenoidow w srodowisku lipidowym oraz w liposomach

» Dbiatek, fibryli biatkowych

>

witamin np. By,
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Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

okotonaczyniowa tkanka tluszczowa, | 19

SPECTROSCOPY |

SROUP izolowane adipocyty = s .

Prowadzimy badania okolonaczyniowe] tkanki tluszczowe] (PVAT), tkanki otaczajgcej
wszystkie naczynia krwionosne oprocz mozgowych. Obecnie wiadomo, ze tkanka ta nie tylko
tworzy strukturalne podparcie naczyn krwionosnych, ale wykazuje wysokg aktywnosc
hormonalng
i wydziela wiele zwigzkdéw regulujgcych prace uktadu sercowo-naczyniowego.
Badamy PVAT pod katem:
'NUI/ » zmiany aktywnosci i struktury w réznych mysich modelach chordb
sercowo-naczyniowych np. miazdzycy, cukrzycy, czy otytosci

» zmian chemicznych w lipidach zwigzanych z lokalizacjg tkanki np. aorta,
tetnica udowa

> wplywu czynnikdw zewnetrznych np. cytokin prozapalnych, lekéw na
kondycje tkanki ttuszczowej

ramanowska sonda swiatlowodowa



Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

zmiany PVAT w patologiach uktadu krwionosnego | 19"

SPECTROSCOPY

GROUP

* %

r P 1 End‘b:henum
[ | = Thoracic DV:I’“ Veue(wall[
| | PVAT
A ["—| % B
‘. 08 - T 1 [ 1
Przyktadowe rezultaty naszych badan: 0] T e e
g 0] 0 5
53 051 8% 2
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> 02
0.1 4
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SPECTROSCOPY

patogeneza molekularna HPV i raka szyjki macicy

Grupa Spektroskopii Chiralooptycznej

GROUP

A) Determination of cytological group and HPV

L Munich Il system
(1, la, NID-1=LSIL,
11ID-2=HSIL, SCC)

B) Raman imaging

VVV

Visual image Organic matter

532 nm a w— 50 um

C) Chemometric analysis

AV 4
Organic matter Nucleus VGlycogen stores Cluster

e

z- ]
2 ﬂ] g
8 Il I
£ | . | Glycogen-lipid
é | l “ | rich stores
\\
] f | ¥
€ | |
v
| ' Nucleus
i | 1
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Wavenumber / cm™

Wirus brodawczaka ludzkiego (HPV) jest jednym z 7 wirusow
o udowodnionym dziataniu onkogennym na ludzi. Szacuje sie,
ze 99% przypadkéw raka szyjki macicy wspétistnieje z HPV.

Uzywajgc metody spektroskopowe oraz testy genetyczne badamy:
» zmiany subkomérkowe

» ekspresje gendéw

w komérkach nabtonka szyjki macicy u pacjentek HPV-dodatnich
oraz HPV-ujemnych, z rakiem szyjki macicy oraz w modelach
linii komérkowych.

A Visual image B Cluster Analysis

Nwwns am
2388 28 ggs &8
-
e - OO~ w T
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v Legend:
TR A @cCell nucleus
@ Cytoplasm
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zmiany ilosci glikogenu w komérkach nabtonka szyjki macicy
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Zespot Fizykochemii Koordynacyjnej
| Blonieorganicznej

Zakitad Chemii Nieorganicznej

Prof. dr hab. Grazyna Stochel



ot Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganiczne;

Zwigzki kompleksowe - uktady nanostrukturalne - ciato state

\ Fotochemia

’
W/ W

roztworach

Fotochemia
ciata
statego

Fotochemia / « Spektroskopowa, fotofizyczna i
w uktadach / fotochemiczna charakterystyka
nowych uktaddéw molekularnych

I materiatow

biologicznych

* Mechanizmy reakcji fotochemicznych z udziatem
zwigzkow koordynacyjnych w biologii i Srodowisku.

Wykorzystanie swiatta w procesach katalitycznych (fotokataliza
homogeniczna i heterogeniczna).

«  Wykorzystanie fotofizyki i fotochemii zwigzkéw metali w
innowacyjnych strategiach materiatowych, energetycznych,
sSrodowiskowych i medycznych.



pot Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganicznej

Badania kinetyki i mechanizmdw reakgji
fotochemicznych

Pracownie badan . , .
' Badanie procesow fotokatalitycznych
fOtOC hemicz nyc h Pomiary aktywnosci fotokatalitycznej
i fotoelektro- meteriaiow

Okreslanie fotostabilnosci zwigzkow

ChemicznyCh Pomiary aktywnosci

fotoelektrochemicznej

Wykorzystanie technik spektroskopowych R |
i mikroskopii optycznej w badaniach: = w

* proceséw fotochemicznych wptywajgcych na
zywotnos¢ komodrek nowotworowych i bakteryjnych

Pra cCoOwn ie ba d a I',] » fotoindukowanych mechanizméw $mierci
, komdrkowej
komorkowych

* lokalizacji subkomorkowej i tkankowej lekédw
aktywowanych fotochemicznie i sensybilizatoréw

» fotogenerowania reaktywnych form matych
czasteczek (np. ROS)

* Spektroskopowe i spektroelektrochemiczne

Pra COWﬂie bada ﬁ pomiary stacjonarne i czasowo-rozdzielcze
. e
spektroskopowych (absorpcyjne | emisyjne)

* Charakterystyka stanéw wzbudzonych i badanie
mechanizmow reakg;ji

(Laboratorium Fotolizy » Badania w roztworach, koloidach i ciele statym

i Szybkich Technik Kinetycznych) * Techniki nisko-temperaturowe i wysoko-
cisnieniowe




Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganiczne;

Nasze kursy

,Fotochemia w biologii i medycynie” (WCh-CM-FA101-19)

,Fotokataliza i fotomateriaty” (WCh-CM-CB201-19)
,Photoelectrochemistry of semiconductors and photovoltaics” (WCh-CF-CN20-19)
Modele przedkliniczne w procesie odkrywania i rozwoju lekéw” (WCh-MM-C103-19)
Wybrane metody biofizyczne w medycynie” (WCh-ML-B07-17)

,Fotochemia srodowiska” (WCh-OCo114-19)



)0t Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganicznej

Projektowanie, synteza, charakterystyka fizykochemiczna i badanie aktywnosci
przeciwnowotworowej i przeciwbakteryjnej nowych fotolekéw i fotosensybilizatoréw

Terapia fotodynamiczna

Fotokataliza/Fotoinaktywacja

Modyfikacja strukturalna
i R

Adsorpcja |
Immoblizacja R R Biokoniugacja

| N
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tetrapirolowego
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prof. dr hab. Grazyna Stochel

dr hab. Janusz M. Dabrowski, prof. UJ
dr hab. Matgorzata Brindell, prof. UJ
dr hab. Agnieszka Kyziot

dr Olga Mazuryk

dr hab. tukasz Orzet

Badania spektroskopowe, elektrochemiczne i
fotochemiczne fotosensybilizatorow
nieorganicznych, organicznych i
hybrydowych

Fluorymetryczna detekcja matych czgsteczek
w roztworach, komaorkach oraz tkankach

Badanie fotoindukowanej aktywnosci
przeciwbakteryjnej i przeciwnowotworowe;
zwigzkdw kompleksowych i nanomateriatéw

Obrazowanie hipoksji w komorkach
I guzach nowotworowych

Terapia fotodynamiczna i immunoterapia
skierowana na punkty kontrolne PD-1/PD-L1



* pbtprzewodniki
nanokrystaliczne

* pétprzewodniki o kontrolowane;
morfologii (filmy, mikrostruktury)

* Procesy fotokatalityczne na powierzchni
potprzewodnika
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Zespot Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganicznej

Nowe materiaty fotokatalityczne
i ich zastosowania

prof. dr hab. Wojciech Macyk
dr Joanna Kuncewicz

dr Przemystaw tabuz

dr Marcin Kobielusz

VI.

VII.

Badania spektroskopowe, fotofizyczne oraz foto-
chemiczne materiatéw mikro- i nanokrystalicznych

Badania fotoelektrochemiczne oraz spektroelektro-
chemiczne materiatow potprzewodnikowych

Badania mechanizmdéw procesdéw indukowanych
Swiattem widzialnym i ultrafioletowym
zachodzgcych na powierzchni potprzewodnikow

Inzynieria stanéw elektronowych fotokatalizatoréw
potprzewodnikowych

Fotokatalityczna redukcja wodoru i CO,

Aktywacja drobnych czagsteczek w uktadach
fotokatalitycznych

Badanie oddziatywan nanokrysztat - biostruktury
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spot Fizykochemii Koordynacyjnej i Bionieorganicznej

Mechanizmy fotoreakcji w roztworach: aspekty
Srodowiskowe, medyczne i katalityczne

prof. dr hab. Grazyna Stochel
dr hab. Agnieszka Kyziot, prof. UJ
dr Maria Oszajca

dr Justyna Polaczek
dr hab. kukasz Orzet

VI.

Fotoaktywacja matych czgsteczek na modelowych
kompleksach metali w kontekécie mechanizmow reakc;i
realizowanych w uktadach biologicznych

Cykle redoksowe z udziatem komplekséw makrocyklicznych
jako procesy uzyteczne w (foto)katalizie homogenicznej

. Strategie transbtonowego transportu lekdw i ich uwalniania

poprzez wykorzystanie ich fotochemicznej reaktywnosci

. Fotochemiczne i termiczne mechanizmy generowania

(i dezaktywacji) reaktywnych form matych czgsteczek w
kompleksach fotosyntetycznych i innych uktadach
biomimetycznych.

Spektroskopowa charakterystyka stanéw wzbudzonych
naturalnych i syntetycznych chromoforow.

Mechanizmy fotoindukowanych reakgji
w roztworach
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Zespot Nanotechnologii Polimerow
| Biomateriatow

Zaktad Chemii Fizycznej i Elektrochemii

Prof. dr hab. Szczepan Zapotoczny



Zespo6t Nanotechnologii Polimerow i Biomateriatow

Fotoaktywne szczotki polimerowe
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Barwnika ftalocyjaninowe
w grupach bocznych

Nano uktady antenowe

Szczotki polimerowe dzieki swojej strukturze, ktéra jest bardziej
uporzgdkowana niz w typowych ukfadach cienkowarstwowych
moga stanowi¢ dogodny szkielet dla nanometrycznych uktadéw
fotoaktywnych. tancuchy szczotek polimerowych moga by¢

modyfikowane zaréwno na koncach, jak i w grupach bocznych
poprzez przytgczanie czasteczek odpowiednich barwikéw albo
uktaddéw zdolnych do transferu energii.

W potaczeniu z mozliwoscig ich przedtuzania i ponownej

modyfikacji oraz tatwoscig syntezy na réznorodnych ’.:: ’-.".°
powierzchniach. Wykorzystujgc unikalng strukture szczotek 3«2} % 3 %
polimerowych mozna projektowac réznorodne uktady

fotoaktywne, rowniez takie, ktorych struktura przypomina
mikrostrukture miekiszu w lisciach roslin dajgc podstawe do
realizacji procesow sztucznej fotosyntezy.
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Przedtuzanie szczotek jako droga
do otrzymania uktadéw
wielobarwnikowych

Modpyfikacja grup koricowych w
grupach bocznych



Zespo6t Nanotechnologii Polimerow i Biomateriatow

Fluorofory organiczne typu charge/electron transfer (CT)

Wewnatrzczasteczkowy proces przeniesienia tadunku/elektronu wystepuje w czgsteczkach
zawierajgcych donor i akceptor elektronu, zazwyczaj potgczonych ze sobg mostkiem m-
elektronowym. Wzbudzenie swiattem takiej czgsteczki prowadzi do utworzenia silnie polarnego
stanu CT, ktorego wtasciwosci fotofizyczne zalezg od polarnosci, lepkosci oraz temperatury
osrodka. Wykorzystujac te ceche czgsteczek CT, mozna okreslaé temperature, lepkos$é, pH,

Ciem stezenie kationdw/aniondw nieorganicznych (np. siarczynéw) w srodowisku lub na poziomie
. pojedynczych organelli komdérkowych. Analiza Boole’a zmian emisji CT, indukowanych obecnoscia
NIE analitu, przyczynita sie do stworzenia tzw. optycznych bramek molekularnych.
Ny

CL
N

. Szerokie pasmo emisji zwigzkéw CT pozwala uzyskiwaé emitery swiatta biatego (WOLED), a
MP-PQX R1=metyl, R2=fenyl . . . . e e s . . ..
PP-POX Ri=R2=fery| wysoki moment dipolowy czgsteczek indukuje nieliniowe zjawiska optyczne takie jak:
wielofotonowa absorpcja oraz tworzenie wyzszych harmonicznych podstawowej dtugosci fali
lasera.

Czasem obecnosc stanu CT jest wynikiem odszczepienia protonu z grup OH znajdujgcych sie w
czgsteczce. W efekcie czgsteczki, ktdre wykazujg duzg zdolnos¢ do odszczepienia protonu mogg
by¢ skutecznymi antyoksydantami, dziatajgcymi na wzor witaminy C.
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Zespot Spektroskopii Molekularnej

Zaktad Chemii Fizycznej i Elektrochemii

Dr hab. Marek Boczar, prof. UJ



Zespot Spektroskopii Molekularnej

Tematyka badawcza

Obliczenia kwantowo-mechaniczne dla uktadow z wigzaniami wodorowymi.
Badanie dynamiki protonu w wigzaniach wodorowych.

Modelowanie teoretyczne widm podczerwonych wigzan wodorowych
w kompleksach, krysztatach i cieczach z wigzaniami wodorowymi.

Teoretyczne badania wielowymiarowego tunelowania protonu.

Modelowanie teoretyczne widm podczerwonych i ramanowskich lodow
i wodnych roztworow jonowych.

Zastosowanie metod dynamiki molekularnej w badaniach widm oscylacyjnych
ztozonych uktadow molekularnych.

Zastosowanie metod dynamiki molekularnej w opisie mechanizmow przejsc¢

fazowych.




Zespot Spektroskopii Molekularnej

Analiza wibracyjna pasma IR wigzania wodorowego
krystalicznego lodu

Léd Xl jest najbardziej stabilng konformacjg lodu lh. Ma on
witasciwosci paramagnetyczne oraz jest przedmiotem badan
astrofizycznych, moze byc¢ zarodkiem kondensacji pytu miedzy-
gwiezdnego. Z tego powodu naukowcy poszukiwali naturalnie
wystepujgcego na Ziemi lodu Xl w lgdolodzie na Antarktydzie.
W 1998 roku ukazata sie praca stwierdzajgca odkrycie tej
odmiany w lodzie o wieku rzedu od 100 do 10 000 Iat.
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Zespot Spektroskopii Molekularnej

Analiza wigzan wodorowych w dwoch formach
krystalicznych aspiryny

A ’ Form | A Form Il

AE [keal/mol|

T J—
x Al

AE [kcalmol)
§ 38 3% 8

x [A]

1.2%

128
v {A]“oo s > x [A)

Analiza 1D i 2D potencjatéw ruchu protondw w dimerach cyklicznych.




Zespot Spektroskopii Molekularnej

Badanie kinetycznego efektu izotopowego reakcji
enzymatycznych metodami QM/MM

FAD FADH FADH,
Me Me Me H
6 ] ]
N "ﬂ\fo N N/m N N\fo
@N%NH H — @ﬁ | NH H — @NI’(NH
1
( 0 O, (o Hj“H H 0 0
Ha-NH2 5 i N} *H 0
; R T
R R

Energia

Postep reakgcji

Wyznaczenie profilu reakcji metodg
Umbrella Sampling jako sumy
fragmentow trajektorii.

Uktad modelowy skfadajacy sie z enzymu
MAO A, benzyloaminy oraz czgsteczek wody.




Panel Fotochemia i Biospektroskopia

Interakcje ,ptaskich” ligandéw (np. Czerwien Kongo) z amyloidami
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Zespot Spektroskopii Molekularnej

Wyroznione publikacije:
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Frontiers
of Quantum

Chemistry

Mateusz Z. Brela, Marek Boczar, tukasz Boda
and Marek J. Wojcik, Molecular Dynamics
Simulations of Vibrational Spectra of Hydrogen-
Bonded Systems rozdziat w ksigzce Frontiers of
Quantum Chemistry, Springer Japan 2018.

Volume 118 | issue 14 | uly 15,2018

International Journal of

UANTUM
HEMISTRY

www.q-chem.org

Mateusz Z. Brela, Marek J. Wéjcik, Marek Boczar, Erika Onishi,
Harumi Sato, Takahito Nakajima, Yukihiro Ozaki, Study of
hydrogen bond dynamics in Nylon 6 crystals using IR
spectroscopy and molecular dynamics focusing on the
differences between a and y crystal forms, International Journal
of Quantum Chemistry, 2018, 118, e25595
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| Luminescencyjnych

Zaktad Fizyki Chemicznej

Dr hab. Mariusz Kepczynski, prof. UJ
Dr hab. Andrzej M. Turek



Zespot Badan Fotochemicznych i Fluorescencyjnych
Tematyka badan

W Zespole zajmujemy sie rozwijaniem
nanonosnikow lekéw lub gendw
w oparciu o struktury lipidowe oraz
polimerowe (zaréwno pochodzenia
naturalnego, jak i syntetyczne).

W badaniach wykorzystywane sg metody
eksperymentalne (mikroskopia konfokalna,
rozpraszanie swiatta, spektrofluorymetria,
mikrokalorymetria) oraz symulacje komputerowe
metodami dynamiki molekularne,;.
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Panel Badan Fotochemicznych i Fluorescencyjnych

Przyktadowe badania

Badanie zamykania kurkuminy w mikroczastkach
z biodegradowalnego polimeru za pomocg mikroskopii
optycznej i fluorescencyjnej

Relative Freguency (%)

Int. J. Pharm. 2020, 591, 120031 el e et
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Symulacje komputerowe oddziatywania polikationéw
z membranami lipidowymi, bedacymi uktadami
modelowymi bton komérkowych

Langmuir 2020, 36, 12435-12450




Panel Badan Fotochemicznych i Fluorescencyjnych

Przyktadowe badania
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Formowanie nanostruktur polimerowych z kopolimeru
biodegradowalnego PEG-PLGA — obserwacje
za pomoca mikroskopii cryo-TEM
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Zespo6t Badan Fotochemicznych i Luminescencyjnych

Tematyka badawcza

WSsrod gtownych zainteresowan badawczych Zespotu znajdujg sie miedzy innymi:

. udoskonalanie chemometrycznych metod analizy danych
pomiarowych, w tym technik analizy faktorowej (datamining)

« rozwijanie matematycznych metod obrobki sygnatu
pomiarowego

« rozdzielanie ztozonych widm mieszanin wielosktadnikowych
przy wykorzystaniu metod modelowania danych pomiarowych

. interpretacja widm zarejestrowanych dla uktadéw wykazujgcych
zjawisko izomerii geometrycznej i/lub konformerycznej

. badanie charakterystyki proceséw fotochemicznych
| fotofizycznych zachodzgcych w szczegolnosci dla
uktadow izomerycznych

MATLAB




Zespo6t Badan Fotochemicznych i Luminescencyjnych

Przyktadowe tematy badan
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Odzyskanie widm poszczegdlnych rotamerow PR gt
2-stryrlantracenu oraz wyznaczenie ich charakterystyki
fizykochemicznej. Opracowanie nowych metod analizy

mieszanin wielosktadnikowych,
pozwalajgcych na odzyskanie widm
poszczegolnych sktadnikow.

Udoskonalenie metod usuwania sygnatu
pochodzgcego od pasm rozpraszania Rayleigha A [nm]
w pomiarach fluorscencyjnych.




Zespot Badan Fotochemicznych i Luminescencyjnych
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Opracowanie hybrydowego algorytmu
(RAFA-SM), pozwalajgcego na analize
,problematycznych”, ztozonych widm
mieszanin wielosktadnikowych.

CN Cl CN

OO0 GO0 O
Charakterystyka organicznych komplekséw

CN N
charge-transfer (CT), obserwowanych dla
uktadow miedzyczgsteczkowych.
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Panel specjalizacyjny

Fotochemia | Biospektroskopia
Zapraszamy!

Kontakt: dr hab. Mariusz Kepczynski, prof. UJ
m.kepczynski@uj.edu.pl



