
Chemia 

Panel: Chemia Teoretyczna i Komputerowa

Wydział Chemii UJ

Kraków, 14.12.2020



CHEMIA TEORETYCZNA I KOMPUTEROWA

Zespół Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

Modelowanie układów o znaczeniu biologicznym 

z wykorzystaniem klasycznej dynamiki molekularnej

Powietrze

Woda

Pęcherzyk płucny

Model monowarstwy

surfaktantu płucnego

Model kompleksu czerwieni 

Kongo z doksorubicyną

Cząsteczki digitoniny 

zaadsorbowane w monowarstwie 

cholesterolu

Prof. dr hab. Jacek Korchowiec

Dr Anna Stachowicz-Kuśnierz

Dr Dariusz Szczepanik

Proponowane tematy prac magisterskich:

❑ Wpływ zanieczyszczeń atmosferycznych na strukturę i funkcje membran biologicznych - symulacje metodami 

dynamiki molekularnej.

❑ Modelowanie oddziaływań związków biologicznie aktywnych z membranami lipidowymi.



Zespół Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

Metoda samouzgodniona polaryzacyjnie dla podukładów;

Metody skalujące się liniowo z wielkością układu molekularnego; 

Teoria reaktywności chemicznej

Prof. dr hab. Jacek Korchowiec

Dr Anna Stachowicz-Kuśnierz

Dr Dariusz Szczepanik

Proponowane tematy prac magisterskich:

❑ Wykorzystanie metody samouzgodnionej polaryzacyjnie do opracowania pół siłowych prostych cieczy 

organicznych.

❑ Podatności atomowe w granicy bazy zupełnej - analiza zbieżności.

Graficzne przedstawienie metody

samouzgodnionej polaryzacyjnie
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Zbieżność obliczeń z wielkością

układu molekularnego
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aktywny

Kierunek syntezy struktury

elektronowej biomateriałów

obszar 
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CHEMIA TEORETYCZNA I KOMPUTEROWA



Zespół Termodynamiki i Dynamiki Reakcji Chemicznych

Kwantowa teoria wiązania chemicznego i aromatyczności;

Badanie struktury elektronowej układów poli- i makrocyklicznych;

Teoria informacji układów molekularnych.

Dr Dariusz Szczepanik

Proponowane tematy prac magisterskich:

❑ Teoretyczny opis lokalnej i globalnej aromatyczności w związkach makrocyklicznych;

❑ Zasada maksymalnej entropii informacyjnej dla wzbudzeń elektronowych w cząsteczkach 

aromatycznych.

Delokalizacja

elektronowa
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Zespół Półprzewodników Organicznych

Obliczenia kwantowo-chemiczne i symulacje dynamiki molekularnej;

Badania struktury i dynamiki roztworów elektrolitów;

Badania wiązań wodorowych w cieczach;

Obliczanie widm elektronowych i oscylacyjnych.

Dr hab. Andrzej Eilmes

Dr Piotr Kubisiak
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Zespół Półprzewodników Organicznych

Symulacje układów biologicznych metodami dynamiki 

molekularnej:

o dwuwarstwa lipidowa (podstawowa część błony 

biologicznej) otoczona cząsteczkami wody

o analiza zmian geometrii i energetyki układu w 

czasie

o układ symulacyjny złożony z kwasów 

tłuszczowych, fosfolipidów, cholesterolu oraz 

wody (ok. 60 tyś. atomów);

o 1 krok symulacji wynosi 2 fs – analizuje się 

trajektorie od kilkuset ns do kilku µs;

o otrzymanie 1 µs trajektorii dla omawianego 

układu wymaga wykonania ok. 2,4 tryliona 

operacji zmiennoprzecinkowych.

Dr Piotr Kubisiak
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Zespół Półprzewodników Organicznych

Projekt niedoida

o Oryginalne oprogramowanie do obliczeń 

kwantowochemicznych i mikroelektrostatycznych

o Rozwój nowych metod obliczeniowych

o Nowe efektywne algorytmy dla istniejących 

metod;

o Ponad 10 prac magisterskich i licencjackich

o Szereg publikacji, z czego znaczna część 

współautorstwa magistrantów

o Współpraca z ACK CYFRONET AGH oraz Fujitsu 

Poland

Dr hab. Grzegorz Mazur
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Zespół Chemii Kwantowej Dr hab. Monika Srebro-Hooper, prof. UJ

współpraca:

Prof. J. Crassous (Francja)

Prof. J. Autschbach (USA)

Dr hab. A. Matwijczuk

(Lublin)

Dr hab. R. Podgajny (WCh

UJ)

addukty anion-p

przełączniki molekularne, sensory

katalizatory

materiały 

(elektro)luminescencyjne

Charakterystyka 

struktury 

elektronowej

Obliczeniowa 

spektroskopia 

molekularna
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Zespół Chemii Kwantowej Dr hab. Monika Srebro-Hooper, prof. UJ

Obliczenia kwantowo-chemiczne i 

analiza własności optycznych 

i spektroskopowych (parametry 

NMR, absorpcja, emisja, 

aktywność optyczna) układów 

(metalo)organicznych

Charakterystyka struktury elektronowej układów 

(metalo)organicznych i supramolekularnych oraz 

zrozumienie natury występujących w nich 

oddziaływań

układy z ugrupowaniem 

helicenowym
Helical chirality

Rigidity, size’s increase

Semi-conductor

Chiroptics

OLED

Emission

Extented
p-conjugation

tiadiazole

addukty supramolekularne oparte na 

cząsteczkach organicznych z niedoborem 

gęstości elektronowej p i anionach

ETS-NOCV

NICS

TCP

[Pt(CN)4]
2-
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Zespół Chemii Kwantowej Dr hab. James Hooper

Cu(111) Ag(111)

Obliczenia kwantowo-chemiczne i programowanie

Charakterystyka i przewidywanie struktury elektronowej nowych materiałów

▪ zrozumienie i wyjaśnienie zmian w 
strukturze molekularnej adsorbatu

▪ implement automated structure 
searching to solve and propose 
chemical structures

M O

defects/ 

substrate

Develop models that investigate the 
electronic and chemical structure at the 

interface coating
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Zespół Chemii Kwantowej Dr hab. James Hooper

Charakterystyka i przewidywanie struktury elektronowej nowych materiałów

▪ modelowanie przebiegu reakcji o znaczeniu biologicznym z 
uwzględnieniem wpływu nanocząstek metalicznych i 
rozpuszczalnika

▪ develop computational tools to help model:
▪ Solvation
▪ Surface structure
▪ Organometallic chemistry

magnetic coupling
effect of solvation on 

surface chemistry

rationalization of 

experiment
Obliczenia kwantowo-chemiczne i programowanie
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Zespół Chemii Kwantowej Prof. dr hab. Artur Michalak

Teoretyczny opis wiązania chemicznego

▪ Opis wiązania chemicznego w oparciu o orbitale naturalne 
dla wartościowości chemicznej (metoda ETS-NOCV) 
indeksy rzędów wiązań oraz wielkości związane z 
molekularnym potencjałem elektrostatycznym

▪ Opis zmian struktury wiązań wzdłuż ścieżek reakcji  
chemicznych
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Zespół Chemii Kwantowej Prof. dr hab. Artur Michalak

Teoretyczny opis związku pomiędzy strukturą a aktywnością 

katalityczną / własnościami materiałów

▪ Teoretyczny opis mechanizmów reakcji elementarnych 

w procesie kopolimeryzacji CO2 z epoksydami wobec 

katalizatorów Co(III) z ligandami salenowymi

▪ Teoretyczne badania układów polimerowych o 

potencjalnym zastosowaniu jako membrany w ogniwach 

paliwowych, ze szczególnym uwzględnieniem nowych 

polimerów opartych na tetrazolu / benzimidazolu

▪ Teoretyczne badania mechanizmów degradacji 

materiałów polimerowych w alkalicznych ogniwach 

paliwowych

Współpraca: KIST (Korea Pd.), Ajou Univ. (Korea Pd.), 

Technion (Izrael), i.in.
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