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Zespot Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

: . o Prof. dr hab. Jacek Korchowiec
Modelowanie uktadow o znaczeniu biologicznym Dr Anna Stachowicz-Kusnierz

z wykorzystaniem klasycznej dynamiki molekularnej Dr Dariusz Szczepanik
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Proponowane tematy prac magisterskich:

O Wptyw zanieczyszczen atmosferycznych na strukture i funkcje membran biologicznych - symulacje metodam
dynamiki molekularnej.

U Modelowanie oddziatywan zwigzkow biologicznie aktywnych z membranami lipidowymi.
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Zespot Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

Prof. dr hab. Jacek Korchowiec
Dr Anna Stachowicz-Kus$nierz
Dr Dariusz Szczepanik

Metoda samouzgodniona polaryzacyjnie dla poduktaddw;
Metody skalujgce sie liniowo z wielkoscig uktadu molekularnego;
Teoria reaktywnosci chemicznej
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Graficzne przedstawienie metody Zbieznos¢ obliczen z wielkoscig
samouzgodnionej polaryzacyjnie uktadu molekularnego

Proponowane tematy prac magisterskich:

0 Wykorzystanie metody samouzgodnionej polaryzacyjnie do opracowania pét sitowych prostych cieczy
organicznych.
O Podatnosci atomowe w granicy bazy zupetnej - analiza zbiezno$ci.
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Zespot Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

Kwantowa teoria wigzania chemicznego i aromatycznosci;
Badanie struktury elektronowej uktadow poli- i makrocyklicznych;
Teoria informacji uktadéw molekularnych.

Dr Dariusz Szczepanik
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Proponowane tematy prac magisterskich:

Q Teoretyczny opis lokalnej i globalnej aromatyczno$ci w zwigzkach makrocyklicznych;
U Zasada maksymalnej entropii informacyjnej dla wzbudzen elektronowych w czgsteczkach
aromatycznych.
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Zespot Potprzewodnikéw Organicznych Dr hab. Andrzej Eilmes
Dr Piotr Kubisiak

Obliczenia kwantowo-chemiczne i symulacje dynamiki molekularnej;

Badania struktury i dynamiki roztworéw elektrolitow; ; £ %
Badania wigzan wodorowych w cieczach; | ;j"’j -5 d.
Obliczanie widm elektronowych i oscylacyjnych. ]4\ oy, ¥
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Zespot Potprzewodnikow Organicznych Dr Piotr Kubisiak

Symulacje uktadow biologicznych metodami dynamiki
molekularnej:

o dwuwarstwa lipidowa (podstawowa czesc¢ btony
biologicznej) otoczona czgsteczkami wody

o analiza zmian geometrii i energetyki uktadu w # ARG
] Y NN Nl B SR £
czasie O I B A TR T

x N AN

o ukfad symulacyjny ztozony z kwasow

.3

RJ S

ttuszczowych, fosfolipidéw, cholesterolu oraz ¥ e R S E e
wody (ok. 60 tys. atomow), ' :

o 1 krok symulacji wynosi 2 fs — analizuje sie
trajektorie od kilkuset ns do kilku ps;

o otrzymanie 1 ys trajektorii dla omawianego
uktadu wymaga wykonania ok. 2,4 tryliona
operacji zmiennoprzecinkowych.
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Zespot Potprzewodnikdw Organicznych Dr hab. Grzegorz Mazur

Projekt niedoida

o Oryginalne oprogramowanie do obliczen
kwantowochemicznych i mikroelektrostatycznych

o Rozwdj nowych metod obliczeniowych

o Nowe efektywne algorytmy dla istniejgcych
metod,;

o Ponad 10 prac magisterskich i licencjackich

o Szereg publikacji, z czego znaczna czes¢
wspotautorstwa magistrantow n

edoida

o Wspotpraca z ACK CYFRONET AGH oraz Fujitsu
Poland
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Zespot Chemii Kwantowe; Dr hab. Monika Srebro-Hooper, prof. UJ
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Charakterystyka wspoétpraca:

struktury Prof. J. Crassous (Francja)
elektronowej Prof. J. Autschbach (USA)
_ Dr hab. A. Matwijczuk
Y addukty anion-z (Lublin)

Dr hab. R. Podgajny (WCh
uJ)
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Zespot Chemii Kwantowe; Dr hab. Monika Srebro-Hooper, prof. UJ

f
Obliczenia kwantowo-chemiczne i uktady z ugrupowaniem

analiza wiasnosci optycznych helicenowym ~/ ©~
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Charakterystyka struktury elektronowej uktadow :
(metalo)organicznych i supramolekularnych oraz ‘

zrozumienie natury wystepujgcych w nich
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Zespot Chemii Kwantowe; Dr hab. James Hooper

Charakterystyka i przewidywanie struktury elektronowej nowych materiatow

Modelowanie czqsteczek organicznych

zaadsorbowanych nq nosnikach
metalicznych

=  zrozumienie i wyjasnienie zmian w
strukturze molekularnej adsorbatu

4%, = implement automated structure
; searching to solve and propose
chemical structures

Develop models that investigate the “ ey o8
electronic and chemical structure at the HARA

interface EICTRN coating

O M @O0
Obliczenia kwantowo-chemiczne i programowanie @ @ defects
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Zespot Chemii Kwantowe; Dr hab. James Hooper

Charakterystyka i przewidywanie struktury elektronowej nowych materiatow

=  modelowanie przebiegu reakcji o znaczeniu biologicznym z
uwzglednieniem wptywu nanoczgstek metalicznych i
rozpuszczalnika

» develop computational tools to help model:

. Solvation
»  Surface structure
*  Organometallic chemistry

g effect of solvation on
"9 ¢ o  surface chemistry .
_ s ¢
/et ¥ ? bipy w" m
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time / low-heat

rationalization of

Obliczenia kwantowo-chemiczne i programowanie )
experiment
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Zespot Chemii Kwantowe; Prof. dr hab. Artur Michalak

Teoretyczny opis wigzania chemicznego

»  Opis wiqzania chemicznego w oparciu o orbitale naturalne ETS-NOCV o-hole  MEP o-hole
dla wartosciowosci chemicznej (metoda ETS-NOCV) CF,|
indeksy rzedow wiqzan oraz wielkosci zwiqzane z
molekularnym potencjatem elektrostatycznym
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»  Opis zmian struktury wiqzan wzdtuz Sciezek reakcji
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Zespot Chemii Kwantowe; Prof. dr hab. Artur Michalak

Teoretyczny opis zwigzku pomiedzy strukturg a aktywnoscig
katalityczng / wkasnosciami materiatow

»  Teoretyczny opis mechanizméow reakcji elementarnych
w procesie kopolimeryzacji CO, z epoksydami wobec
katalizatorow Co(III) z ligandami salenowymi

= Teoretyczne badania uktadow polimerowych o
potencjalnym zastosowaniu jako membrany w ogniwach
paliwowych, ze szczegdlnym uwzglednieniem nowych
polimerow opartych na tetrazolu / benzimidazolu

» Teoretyczne badania mechanizméw degradacji
materiatow polimerowych w alkalicznych ogniwach
paliwowych

Wspdlpraca: KIST (Korea Pd.), Ajou Univ. (Korea Pd.),
Technion (Izrael), i.in.




