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Prowadzone badania

Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera Polskiej Akademii Nauk
jest jedyna instytucja naukowg w Polsce specjalizujacg 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
rowniez 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 1 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 problemow.

Kadra Instytutu to 130 pracownikow, z ktorych 97 jest bezposrednio zaangazowanych
w prowadzenie prac badawczych. Ponadto, w badaniach uczestniczy kilkudziesigciu doktorantow.

Statutowa dziatalno$¢ badawcza Instytutu obejmuje trzy podstawowe Kierunki:

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

Badania nad materiatami i procesami katalitycznymi koncentruja si¢ na poszukiwaniu
innowacyjnych rozwigzan metodologicznych i rozwijaniu nowych, ,,inteligentnych” materiatow
0 dobrze zdefiniowanej strukturze, morfologii i sktadzie oraz wiasciwosciach dostosowanych
do konkretnych reakcji katalitycznych w kluczowych dla gospodarki i ochrony s$rodowiska
naturalnego procesach przemystowych. Procesy katalityczne bedace przedmiotem badan wpisuja si¢
w nurt ,,zielonej chemii” i s3 optymalizowane pod katem obnizenia energochtonnosci 1 eliminacji lub
ograniczenia ilo$ci niepozadanych produktow ubocznych. Bardzo preznie rozwijajacym si¢
kierunkiem badan sg eksperymentalne i teoretyczne prace dotyczace proceséw Kkatalitycznego
dzialania enzymow 1 ich zastosowania w formie izolowanych biatek badz mikroorganizméw do
produkcji zwigzkow chemicznych o wysokiej wartosci. Synergiczne uzycie metod teoretycznych
I eksperymentalnych pozwala opisa¢ mechanizmy katalitycznego dziatania badanych ukltadow
na poziomie molekularnym i opracowywaé 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
mikroorganizmoéw, prowadzi do produkcji bioplastikow o bardzo wysokim potencjale aplikacyjnym.
Intensywnie rozwijane badania ukierunkowane sg na opracowanie nowoczesnych technologii
biorafinacji olejow roslinnych do wytwarzania zaawansowanych materiatow kompozytowych oraz
wytwarzania zaawansowanych blend polimerowych i kompozytéw ceramika-polimer do zastosowan
medycznych (w tym wytwarzania implantow metodg druku 3D). Ponadto biodegradowalne
biopolimery badane pod katem ich wykorzystywania jako zrodlo optycznie czystych zwigzkow



chemicznych. W badaniach teoretycznych, pozwalajacych lepiej zrozumie¢ wyniki eksperymentalne
1 zaplanowa¢ nowe S$ciezki badawcze, stosuje si¢ potaczenie metod mechaniki i dynamiki
molekularnej oraz chemii kwantowej jako narzedzi okreslania i charakteryzowania czynnikow
strukturalnych i elektronowych majacych wptyw na ukierunkowanie i selektywno$¢ procesow
chemicznych lezacych u podstaw badanych proceséw katalitycznych. Modelowanie prowadzi sig¢
zarbwno dla modeli klasterowych katalizatorow heterogenicznych i enzymow, jak rowniez dla
periodycznych modeli ciata statego czy wielkoskalowych modeli biatkowych (techniki QM:MM
i QM:MM MD).

Jednym z gléwnych celéw prac badawczych prowadzonych w Instytucie w zakresie
fizykochemii powierzchni uktadow zdyspergowanych jest opis zjawiska adsorpcji oraz wyjasnienie
mechanizmu tworzenia i stabilnosci uktadow zdyspergowanych (pian, emulsji, zawiesin), a takze
nanoczastek i czgstek koloidalnych, w celu okreslania mechanizmow ich wzajemnych oddziatywan.
Badania w tej tematyce prowadzone sa z wykorzystaniem zarowno technik eksperymentalnych
(pomiary kinetyki adsorpcji lub dynamiki przeptywu czastek koloidalnych) jak i teoretycznych
(symulacje procesu adsorpcji, struktury i wlasciwosci warstw adsorpcyjnych, gtownie z przy uzyciu
nowoczesnych narzgdzi obliczeniowych angazujacych metody dynamiki molekularnej). Drugi wazny
| preznie rozwijany dziat badan z tego obszaru dotyczy procesow mikroenkapsulacji i zwigkszania
biokompatybilno$ci materiatow, ktére moga znalez¢ zastosowania w nowoczesnych metodach
diagnostycznych i terapeutycznych, jak rowniez jako gltowny sktadnik nowoczesnych powtok
antykorozyjnych. Waznym aspektem jest rowniez intensywny rozwoj badan biologicznych
oceniajacych potencjatl biobdjczy i cytotoksyczny otrzymywanych w Instytucie materialow, ktdre
moga znalez¢ zastosowania w zwalczaniu mikroorganizméow lub komoérek rakowych.

Rezultatami prowadzonych badan sa osiagnigcia aplikacyjne obejmujace opracowanie
nowych katalizatorow, rozwoj narzedzi do symulacji molekularnych, wytwarzanie innowacyjnych
materiatdéw biomedycznych, opracowywanie nowych biotechnologicznych metod syntezy lekow oraz
zabezpieczen antykorozyjnych powierzchni ciat statych. W zakresie badan podstawowych glownymi
osiggnieciami Instytutu w roku 2022 bylo m.in. wyjasnienie mechanizmu powstawania korony
bialkowej 1 kinetyki osadzania si¢ tak utworzonych czastek na powierzchniach ciato state/elektrolit.
Wykazano, ze badany ukiad stanowi bardzo uzyteczne narzedzie do przewidywania Kinetyki
osadzania wirusOw na powierzchniach abiotycznych, pozwalajac na projektowanie efektywnych
metod usuwania i dezaktywacji patogenéw w procesach filtracji. W zakresie badan o charakterze
aplikacyjnym nalezy wymieni¢ dalsze udoskonalenia zintegrowanej platformy dla europejskiej
infrastruktury badawczej w nauce o dziedzictwie kulturowym HERIe, w ktérej zaimplementowano
cztery moduty stuzace do oceny utraty warto$ci zbiordw na skutek degradacji chemicznej, pozardw,
zanieczyszczen gazowych oraz zmian barwy spowodowanej $wiattem. Ponadto opracowano model
zabytkowych obrazow ze spekaniami wspierajacy ustalenie racjonalnych wytycznych
srodowiskowych w muzeach, ktory pozwolil wykaza¢, Zze powstawanie spekan zalezy przede
wszystkim od zmian w samej warstwie malarskiej, a w znacznie mniejszym stopniu, niz wczesniej
przypuszczano, od wahan temperatury i wilgotnosci w muzeach. Wniosek ten pozwala z jednej strony
zrozumie¢, jak powstaje siatka spekan warstwy malarskiej w obrazach, z drugiej za$ otwiera droge
do mniej rygorystycznej regulacji mikroklimatu w muzeach, a w konsekwencji do znacznego
zmniejszenia zuzycia energii.

Jesienig 2022 roku nastgpito uroczyste otwarcie hali Biorafinerii i Laboratorium Rozwoju
Bioprocesow do wytwarzania zaawansowanych materiatdw kompozytowych m.in. produkcji
polimeru mcIPHA z P. putida CA3 oraz PHB z Z. denitirficans MW1. Hala z demonstracyjng
instalacjg biorafinerii powstata w ramach projektu TechMatStrateg, ktérej budowa rozpoczeta si¢
w roku 2020.



Ksztalcenie

Instytut prowadzit w 2022 roku studia trzeciego stopnia - studia doktoranckie w ramach
Miedzynarodowych Studiow Doktoranckich (MSD) i finansowane w ramach Programu
Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwéj (POWER) ze $rodkéw Unii Europejskiej: Srodowiskowe
Studia Doktoranckie InterDokMed - Interdyscyplinarno$¢ dla medycyny innowacyjnej
i Interdyscyplinarne Srodowiskowe Studia Doktoranckie FCB - Fizyczne, Chemiczne i Biofizyczne
Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inzynierii Materialowej (koordynowane przez AGH).
W 2022 roku Instytut ksztalcit doktorantow réwniez w ramach szkoty doktorskiej — Krakowskiej
Interdyscyplinarnej Szkoty Doktorskiej (KISD) we wspolpracy z Instytutem Fizyki Jadrowej PAN,
Instytutem Farmakologii PAN, Instytutem Metalurgii i Inzynierii Materialowej PAN, Akademig
Gorniczo-Hutniczg, Instytutem Gospodarki Surowcami Mineralnymi i Energia PAN. Z dniem
13.01.2022 r. do KISD dotgczyta nowa jednostka: Instytut Gospodarski Surowcami Mineralnymi
I Energia PAN, ktoéry posiada uprawnienia do nadawania stopnia doktora w dziedzinie nauk
inzynieryjno-technicznych w dyscyplinie inzynieria $rodowiska, goérnictwo i energetyka. oraz
w ramach szkoly doktorskiej — Szkota Doktorska Nauk Scistych i Przyrodniczych we wspolpracy z
Uniwersytetem Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie, Instytutem Agrofizyki im. Bohdana
Dobrzanskiego PAN, Instytutem Uprawy Nawozenia i Gleboznawstwa - Panstwowym Instytutem
Badawczym i Akademig Gorniczo-Hutniczg im. Stanistawa Staszica w Krakowie.

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

Wspolpraca krajowa i miedzynarodowa

Instytut szczyci si¢ wieloletnig tradycja w organizowaniu i koordynowaniu badan w zakresie
katalizy i fizykochemii powierzchni w Polsce. Od ponad pi¢cdziesigciu lat organizuje coroczne
Ogolnopolskie Kolokwia Katalityczne, ktore ciesza si¢ wielka popularnoscia w srodowisku
naukowym.

Dla rozwoju wspolpracy oraz mozliwosci prowadzenia badan interdyscyplinarnych Instytut
utworzyt wspolne laboratoria z wieloma instytucjami badawczymi: Centrum Badania Powierzchni
i Nanostruktur, Laboratorium Elektrochemii i Fizykochemii Powierzchni, Interdyscyplinarne
Centrum Nauk Fizycznych, Chemicznych i Medycznych, Narodowe Laboratorium Badania
Powierzchni, Krajowe Centrum Nanostruktur Magnetycznych do Zastosowan w Elektronice
Spinowej SPINLAB oraz Miedzyinstytutowe Laboratorium Katalizy 1 Biotechnologii
Enzymatycznej MLKBE. W 2022 roku, w celu podniesienia atrakcyjnos$ci Instytutu jako partnera dla
potencjalnych instytucji naukowo-badawczych i firm zewngtrznych, w Instytucie powotano
wyposazone w nowoczesny sprzet dwie nowe jednostki: Laboratorium Mikroskopii i Elipsometrii
oraz Laboratorium Elektrochemii i Badan Korozyjnych.

Rozwojowi badan interdyscyplinarnych przystuguje si¢ rowniez uczestnictwo Instytutu
w pracach kilku krajowych sieci i konsorcjow badawczych: Polskiej Platformy Technologicznej
Zrownowazonej Chemii, Krajowego Konsorcjum ,,Polski Synchrotron", Klastra Life-Science,
Konsorcjum EIG Concert Japan i Konsorcjum E-RIHS PL.

Instytut prowadzi szeroka wspolprace z zagranicznymi osrodkami naukowymi. Uczestniczy
w licznych porozumieniach o wspolpracy bilateralnej, projektach badawczych kolejnych Programéw
Unii Europejskiej takich jak Horyzont2020 i Horyzont Europa, a takze Programow Operacyjnych:
Inteligentny Rozw¢j i Program Wiedza Edukacja, wspotfinansowanych przez Komisj¢ Europejska.
Instytut aktywnie uczestniczy w akcjach Inicjatywy COST.



Popularyzacja nauki

W 2022 roku pracownicy Instytutu opiekowali si¢ i przekazywali swoja wiedze ponad 60
osobom, ktore odbyto praktyki studenckie i staze w Instytucie.

Od 2015 roku Instytut organizuje coroczny konkurs o Nagrod¢ im Jerzego Habera na
najlepsza prac¢ magisterkg dotyczaca zagadnien katalizy. W roku 2022 po raz pierwszy zostata
przyznana Nagroda im. Andrzeja Pomianowskiego za najlepsza prace magisterskg dotyczaca
zagadnien fizykochemii powierzchni i zjawisk miedzyfazowych.
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w procesach samoorganizacji 100

3. Znaczenie utleniajacych i kwasowo-zasadowych wiasciwosci centrow aktywnych dla ich
aktywnosci - badania obliczeniowe dla enzymow zaleznych od niechemowego zelaza 101

4. Synteza nowych koniugatéw neuroleptykow bedacych pochodnymi fenotiazyny
Z nanoczastkami zlota orazocena ich aktywnos$ci w procesach fibrylacji modelowych

biatek 102
Projekty badawcze NCBR ,,EIG CONCERT-JAPAN” 103
1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materiaty: porowate materiaty kompozytowe
do proceséw membranowych 105
Projekty NCBR ,,TechMatStrateg” 107
1. Technologia biorafinacji olejow roslinnych do wytwarzania zaawansowanych materialow
kompozytowych 109
Projekty NCBR ,,Program operacyjny Inteligentny Rozwoj” 111
1. CULDIGI - Projekt zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania i dokumentacji
dziedzictwa kulturowego (obrazoéw oraz artefaktow 2D) 113
Projekty NCBR ,,TANGO” 115

1. Opracowanie funkcjonalnej formy aplikacji estréw cukrowych kwaséw thuszczowych
na bazie bakteryjnych polihydroksyalkanianéw hamujacych rozwdj komorek

nowotworowych 117
Projekty Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej 119
1. PROM Migdzynarodowa wymiana stypendialna doktorantow i kadry akademickiej 121

2. Program Polskie Powroty - CRAQUELURE 122

3. Struktura i Funkcja Korony Biatkowej na Powierzchni Nanoczasteczek 123
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4. Dynamiczne nanostruktury powierzchniowe na poruszajacych si¢ granicach migdzyfazowych
ciecz/gaz i ciecz/ciecz 124

Programy HORYZONT 125

1. CollectionCare - Innowacyjne i ekonomiczne ustugi monitorowania indywidualnych
obiektow dziedzictwa kultury dla potrzeb prewencji konserwatorskiej w trakcie ekspozycji,
przechowywania, manipulowania i transportu 127

2. IPERION-HS - Zintegrowane platformy dla europejskiej infrastruktury badawczej
W nauce o dziedzictwie 128

3. NanoPalnt - Dynamika ggstych nanosuspensji: droga do nowych funkcjonalnych
materiatow 129

4. NewCat - Monooksygenazy polisacharydow katalizujace reakcje typowe

dla cytochroméw P450 130
Projekty akcji EU COST 131
1. Obliczeniowa chemia materiatlowa dla wydajnego procesu rozktadu wody na nanokrysztatach
zbudowanych z pierwiastkow nieszlachetnych 133
Projekty strukturalne funduszy Unii Europejskiej 135

1. Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Interdyscyplinarno$¢ dla medycyny innowacyjnej”
(InterDokMed) 137

2. Interdyscyplinarne Srodowiskowe Studia Doktoranckie ,,Fizyczne, Chemiczne
1 Biofizyczne Podstawy Nowoczesnych Technologii 1 Inzynierii Materiatowe)” (FCB) 138

Inne miedzynarodowe projekty badawcze 139
1. Biokompatybilne piany i emulsje stabilizowane naturalnymi surfaktantami i czasteczkami
do zastosowan biomedycznych 141
Projekty programu Erasmus+ 143
PRACE NAUKOWE OGLOSZONE DRUKIEM 149
UDZIAL W KONFERENCJACH I ZEBRANIACH NAUKOWYCH 177
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SYNTEZA NAJWAZNIEJSZYCH OSIAGNIEC INSTYTUTU W ROKU 2022;

realizowano:

opublikowano:

wydano naktadem Instytutu:

wygloszono i zaprezentowano:

otrzymano:

we wspoOlpracy z zagranica:

zorganizowano:

uzyskano:

18 statutowych zadan badawczych

35 projektow badawczych (grantéw) NCBR, NCN
4 projekty NAWA

1 projekt UE COST Action

4 projekty UE Horyzont

2 projekty Funduszy Strukturalnych UE

2 inne projekty miedzynarodowe

5 monografie i rozdziaty

152 publikacji w czasopismach recenzowanych z listy JCR
2 publikacji w innych czasopismach,

119 streszczen referatow 1 komunikatéw w materiatach
konferencyjnych

1 ksigzkowe materiaty konferencyjne z nr ISBN

128 referatow (w tym 30 referaty plenarne i na zaproszenie)
oraz zaprezentowano 116 posteréw

4 patenty

opublikowano 55 wspodlnych prac w czasopismach
naukowych

ogltoszono 29 komunikatéw w materiatach konferencyjnych

zrealizowano 15 wyjazdoéw pracownikow i doktorantow
Instytutu za granice (Erasmus+ oraz NAWA PROM)

5 konferencji i1 posiedzen naukowych

Stopien doktora habilitowanego — 1 osoba
Stopien doktora - 4 osoby
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WAZNIEJSZE OSIAGNIECIA NAUKOWE W ROKU 2022

— wyniki uzyskane w ramach projektow/ zadan badawczych

Okreslenie mechanizmu tworzenia korony czasteczek albuminy ludzkiej na powierzchni
nos$nikow polimerowych

Procesy osadzania wirusow na powierzchniach abiotycznych majg istotne znaczenie dla ich
efektywnej dezaktywacji 1 usuwania. W przeprowadzonych badaniach ilo$ciowe informacje
dotyczace tego procesu uzyskano stosujgc, jako uktad modelowy, mikroczastki koloidalne
z koronami bialkowymi. Wyjasniono mechanizm powstawania korony biatkowej 1 kinetyki
osadzania si¢ tak utworzonych czastek na powierzchniach ciato state/elektrolit. Wykazano, ze badany
uklad stanowi bardzo uzyteczne narzedzie do przewidywania kinetyki osadzania wirus6w na
powierzchniach abiotycznych, pozwalajac na projektowanie efektywnych metod usuwania
I dezaktywacji patogenéw w procesach filtracji.

Wyjasnienie mechanizmu fotokatalitycznego sprzegania metanu w ukladzie zloto/tlenek tytanu
(Au/TiO2)

Gléwnym celem projektu SolarMethaChem jest nanoinzynieria nowych wydajnych materiatlow
do wydajnego utleniajacego sprzegania metanu pod wplywem $wiatta. Prace maja na celu
opracowanie modelowych uktadow fotokatalitycznych i okreslenie mechanizmu sprzegania metanu
do etanu. Wyznaczono struktury geometryczne i elektronowe katalizatorow badanych w reakcji
fotokatalitycznego sprzggania metanu tj. uktadow M/TiO2 oraz HPA/TiO., gdzie jako model TiO:
wykorzystano klaster wyciety z powierzchni anatazu. Do obliczen wykorzystano metode
DFT:PBE+D3/def2-TZVP w ujeciu klasterowym. Dla najbardziej aktywnego katalizatora (Au/TiO2)
zbadano mechanizm reakcji. Stwierdzono, ze naniesienie klasteru ztota na TiO2 powoduje bardzo
znaczace obnizenie bariery energetycznej towarzyszacej rozerwaniu wigzania C-H w metanie
(z 146 kJ/mol do 67 kJ/mol), co wyjasnito mechanizm obserwowanej eksperymentalnie réznicy
w reaktywnosci Au/TiO2 wzgledem TiOx.

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

Otwarcie Biorafinerii i Laboratorium Rozwoju Bioprocesow do wytwarzania zaawansowanych
materialow kompozytowych

Dzigki srodkom Instytutu i projektu TechMatStrateg, na terenie IKiFP PAN oddano do uzytku
samodzielng halg, mieszczacg lini¢ prototypu biorafinerii oraz Laboratorium Rozwoju Bioprocesow.
Dzigki unikatowej aparaturze rozpoczeto produkcje biodegradowalnych polimeréw bakteryjnych —
polihydroksyalkanianow (PHA). Na ich osnowie zostaly wytworzone przykladowe implanty
I materialy do formowania przestrzennego. Badania nad biodegradowalnymi polimerami, ktore
umozliwia nowopowstata Biorafineria oraz Laboratorium, zostaly wpisane w strategi¢ rozwoju
Wojewddztwa Malopolskiego i Regionalne Inteligentne Specjalizacje.
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— zastosowanie wynikéw badan naukowych lub prac rozwojowych o znaczeniu spotecznym
1 gospodarczym; dziatania zwigkszajace innowacyjnosé¢

Opracowanie podstaw syntezy teranostycznych nanonosnikow nowej generacji dla detekcji,
diagnostyki i neuroprotekcyjnego leczenia niedokrwiennych uszkodzen moézgu

Udar niedokrwienny mozgu, prowadzacy do powstawania deficytow neurologicznych, jest jedna
z najczestszych przyczyn $mierci lub dlugotrwalej niepelnosprawnosci. Celem badan byto
opracowanie podstaw nowej strategii dostarczania substancji o dziataniu neuroprotekcyjnym przy
pomocy nieinwazyjnych nanono$nikow, pelnigcych jednoczenie funkcje diagnostyczng. Na
podstawie systematycznych badan, wykorzystujac technike sekwencyjnego osadzania natadowanych
nanoobiektow na biokompatybilnych kroplach nanoemulsji lub nanoczastkach polimerowych,
opracowana zostata metoda enkapsulacji czynnikow neuroprotekcyjnych, zamknietych w nano-
strukturach typu rdzen@powloka, zawierajacych ponadto czynnik kontrastowy dla obrazowania
technikg rezonansu magnetycznego.

Opracowanie modelu obrazéow ze spekaniami wspierajacy ustalenie racjonalnych wytycznych
srodowiskowych w muzeach

Wyznaczono wilasnosci mechaniczne olejnych warstw malarskich po 30 latach wysychania,
ktoére wraz z uptywem czasu staja si¢ sztywne i kurczg si¢, co prowadzi do powstawania spekan
warstwy malarskiej obrazow. Powstawanie spgkan zalezy zatem przede wszystkim od zmian w samej
materii, @ W znacznie mniejszym stopniu, niz wczesniej przypuszczano, od wahan temperatury
I wilgotnosci w muzeach. Osiggnigcie to pozwala z jednej strony zrozumieé, jak powstaje siatka
spekan warstwy malarskiej (tzw. krakelura) w obrazach, z drugiej za$ otwiera droge do mniej
rygorystycznej regulacji mikroklimatu w muzeach, a w konsekwencji do znacznego zmniejszenia
zuzycia energii.
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INNE WAZNE OSIAGNIECIA W ROKU 2022:

W roku 2022 IKiFP PAN zorganizowat 3 konferencje na terenie swojej placowki, a w dwoch
konferencjach pracownicy Instytutu brali czynny udzial jako wspotorganizatorzy.

Organizacja konferenciji i posiedzen naukowych

* LIV Ogolnopolskie Kolokwium Katalityczne (LIV Polish Annual Conference on Catalysis),
01-03 czerwca 2022, Krakow (M. Witko, D. Rutkowska-Zbik)

+ EUFoam Conference 3-6.07.2022, Krakéw (grupa ,,Nanostruktury materii migkkiej” IKiFP
PAN, Uniwersytet Rolniczy w Krakowie)

*  Warsztaty dla Przedsigbiorcow ,,Rozwigzania katalityczne w instalacjach przemystowych”,
28.09.2022 Krakow (Katalizator sp. z 0.0., Uni-Eko s.c, IKiFP PAN, 1ICh PAN)

4" ISFMS-Biochemistry, Molecular Biology and Druggability of Proteins, Multidisciplinary
Digital Publishing Institute, University of Florence Florencja, Wtochy, 06-09.09 2022 (prof.
B. Jachimska - udziaZ w komitecie organizacyjnym z IKiFP PAN)

* 64 Zjazd Naukowy PTCHem, 11-16 wrze$nia 2022, Lublin (dr hab. R. Tokarz-Sobieraj, prof.
IKiFP PAN (Organizacja Sekcji Katalitycznej))
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DZIALALNOSC STATUTOWA INSTYTUTU
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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 hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP
PAN, dr Anna Mitaczewska, dr inz. Mateusz Tataruch, dr Tomasz Witko, dr Agnieszka Wojtkiewicz,
dr Anna Kluza, dr Zuzanna Wojdyta, mgr Justyna Andrys, mgr Justyna Prajsnar)

Dla enzymu EctC wykonano seri¢ symulacji dynamiki molekularnej dla réznych wariantow
obsadzenia funkcjonalnego dimeru enzymu przez substrat oraz dwoch wariantow konformacji reszty
tryptofanu, ktéry bezposrednio sasiaduje z czasteczka substratu zwigzang w miejscu aktywnym.
Analiza uzyskanych trajektorii pod katem reaktywnych konformacji substratu oraz uzyskane profile
sredniej sity pozwolity zaproponowaé kluczowe dla katalizowanej reakcji oddziatywania enzym-
substrat. Wyniki zostaly opublikowane. Dla EctC prowadzono réwniez badanie metodami QM/MM
nad mechanizmem reakcji enzymatyczne;j.

Dla enzymu DODA przeprowadzono symulacje dynamiki molekularnej dla dwoch réznych
ortologdéw tego biatka oraz dla kilku wariantow komplekséw enzym-substrat. W oparciu o uzyskane
wyniki przygotowano klastrowe modele do obliczen kwantowo-chemicznych (QM). Obecnie
prowadzone sg badania QM nad mechanizmem reakcji katalizowanej przez DODA.

Dla CAS przeprowadzono modelowanie QM/MM mozliwych $ciezek reakcji dla O-cyklizacji
substratu (proklawaminianu). Wskazano najbardziej prawdopodobng regioselektywno$¢ abstrakcji
atomu wodoru (HAA), ktora inicjuje reakcje, oraz wstgpnie (w ramach mechanical embedding)
porownano mozliwe scenariusze zamknigcia O-cyklicznego pierscienia - bezposrednie utworzenie
wigzania C-O oraz fragmentacje rodnika/cykloaddycj¢. Aby lepiej zrozumie¢, w jaki sposob enzym
zapewnia selektywnos$¢ reakcji, przeprowadzono wstgpne modelowanie dla nieobserwowanej
eksperymentalnie reakcji - typowej dla tej rodziny enzymow hydroksylacji. Modelowanie to stanowi
podstawe dla przeanalizowania roli inherentnych wtasnosci substratu/centrum aktywnego i kieszeni
wigzacej w determinowaniu selektywnosci reakcji.

Prace eksperymentalne skupialy si¢ m.in. na homologach dioksygenaz ekstradiolowych
L-DOPY (biatka DODA) oraz syntazie ektoiny (EctC). Poprzednie badania krystalograficzne nad
homologami DODY wykazaty, ze w przypadku struktur homologéw z Escherichia coli oraz Beta
vulgaris N-koncowy fragment tancucha polipeptydowego blokuje miejsce wigzania substratow.
Ponadto w celu optymalizacji produkcji enzyméw z organizméw B. vulgaris oraz Portulaca
grandiflora, postanowiono zmieni¢ konstrukt genetyczny (tym samym potozenie metki histydynowe;j
stuzacej do oczyszczania). W zwigzku z tym geny biatek DODA z B. vulgaris oraz P. grandiflora
zostaly skrocone oraz przeklonowane do plazmidu pMCSG9, natomiast gen E. coli DODA zostat
wylacznie skrocony. Wszystkie otrzymane konstrukty przetestowano pod katem produkcji biatek
w bakteriach E. coli oraz oczyszczania. Biatka, ktore udato si¢ wyprodukowaé¢ (DODA z B. vulgaris
I E. coli), przescreenowano w celu znalezienia optymalnych warunkéw krystalizacji. Do tej pory
otrzymano struktur¢ krystaliczng skréconego enzymu DODA z E. coli w kompleksie
z 4-nitrokatecholem.

Przetestowano produkcje EctC z Sphingopyxis alaskensis oraz Paenibacillus lautus w bakteriach
E. coli. EctC z S. alaskensis wyprodukowano w bakteriach E. coli, oczyszczono na kolumnie
StrepTag oraz otrzymano krysztalty z paru réznych warunkow krystalizacyjnych. Otrzymano
struktur¢ EctC z S. alaskensis w formie apo-enzymu. Dla bialek DODA i Ectc badania sg
kontynuowane w celu uzyskania kompleksow enzym-substrat lub enzym-analog substratu. Uzyskane
wyniki zostaty wykorzystane jako badania wstepne do sktadanego wniosku grantowego.
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2. Badania ukladow biologicznych na poziomie komoérkowym
(dr Tomasz Witko, mgr Daria Solarz)

W ramach zadania statutowego badano interakcje pomiedzy komodrkami ssaczymi mysich
embrionalnych fibroblastow (MEF 3T3) z materialami wykonanymi z polimeréw pochodzenia
bakteryjnego (polihydroksyalkaniany). Komorki hodowane na materiatach polimerowych
wybarwiano a nast¢pnie obrazowano przy pomocy mikroskopu konfokalnego. Otrzymane dane
poddawano analizie i przygotowano do opublikowania. W ramach wykonanych badan okre§lono
interakcje komorek ssaczych z powierzchnig plaskiego polimeru PHB na poziomie pojedynczych
struktur komoérkowych (aktyna, mikrotubule, filamenty posrednie). Prowadzono réwniez badania na
materiatach o strukturze 3D oraz kompozytowych. Zbadano zywotnos¢ komorek MEF 3T3
wzgledem materiatow pomiarowych zawierajacych rézne stezenia diklofenaku. Dzigki tym badaniom
udato si¢ ustali¢, ze materiaty z PHO moga by¢ wzbogacone diklofenakiem o stgzeniach
terapeutycznych bez szkody dla zywotnosci komoérek organizmu. Dodatkowo okreslono zachowanie
komoérek na powierzchni materiatu z uwzglednieniem penetracji 1 zasiedlania poréw materiatu.
Efektem przeprowadzonych badan jest opublikowana praca naukowa (Dressings on Wound Healing
in Mice, DOI: 10.3390/ijms232416159).

Rys 1. Cytotoksycznosé
materiatow zawierajacych
roézne stgzenia diklofenaku

wzgledem komorek s i Y

ssaczych (MEF 3T3). Rys 2. Obrazy z mikroskopu fluorescencyjnego
pokazujace utozenie komorek na brzegach porow
materiatu.

Wykonano réwniez obrazowanie komorek ssaczych na materiatach o strukturze 3D
wykonanych metoda elektroprzedzenia. Materialy pozyskano dzigki wspotpracy z Uniwersytetem
w Belgradzie. Badane materiaty stanowity kompozyty PLA-PHO o stosunku 3:1, 1:1, 2:3, 1:3.
Wykonano obrazowanie konfokalne komorek znajdujacych si¢ na materiatach 1 stwierdzono, ze
ssacze embrionalne fibroblasty bardzo dobrze penetruja wszystkie badane materialy, co czyni je
potencjalnie przydatne w medycynie. Efektem przeprowadzonych badan jest przygotowywana do
wysylania publikacja  (Electrospun polylactid/polyhydroxyoctanoate (PLA/PHO) biomaterials
support fibroblasts adhesion and migration).

W ramach badan komoérkowych wykonywanych w ramach zadania przeprowadzono rowniez
porownanie dziatania pochodnych dipterokarpolu (1DH-DPC) na komoérki poprawne (MEF3T3) oraz
nowotworowe (A549). Badania te staly si¢ elementem wniosku patentowego ztozonego w 2022 roku
(A.M. Wojtkiewicz, M. Szaleniec, M. Guzik, J. Prajsnar, G. Pacek, T. Witko, O. Adamczyk, D.
Solarz-Keller, ,,Odwodorniona pochodna dipterokarpolu, sposob jej wytwarzania na drodze
enzymatycznej oraz zastosowanie” (P.441592), 29.06.2022).

24



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, mgr Adrianna Stawinska, dr hab. Katarzyna Pamin,
mgr Daria Napruszewska)

Prowadzone prace dotyczyly syntezy, badan strukturalnych i fizykochemicznych nowych
organiczno-nieorganicznych peroksomolibdenianow oraz polioksomolibdenianow. Najwazniejsze
kierunki prowadzonych badan i uzyskane rezultaty przedstawiono ponize;j.

1) Przeprowadzono szereg syntez z uzyciem rdéznych izomerdéw cykloheksanoaminy,
alkilopochodnych pirydyny, aniliny oraz amantadyny. Stosowano syntezy pod chtodnicg zwrotng
oraz z uzyciem autoklawow. Przeprowadzono badania dla roztwordéw zakwaszanych kwasem solnym
lub octowym. Otrzymane fazy state badano przy uzyciu metod dyfrakcji proszkowej oraz analizy
elementarnej. Do najistotniejszych wynikow nalezy uzyskanie nowych oktamolibdenianow
amantadyny, tertbutyl-pirydyny oraz mono-molibdenianow 1,3-diaminometylo-cykloheksanu (1)
oraz metylobenzyloaminy (2).

2) Badano  mozliwosci  syntez  peroksozwiazkow ~ Mo(VI) z uzyciem  kwasow
dikarboksypirydynowych. Zwiazki z kationami potasowym i sodowym syntezowano dla celow
podsumowujacych 1 weryfikujacych  badania fizykochemiczne, gléwnie katalityczne
I farmakologiczne.

3) Przeprowadzono szereg badan preparatywnych nad uzyskaniem molibdenianow Cu, Co, Ni dla
celow poréwnawczych badan katalitycznych. Dopracowano metody syntezy trimolibdenianu miedzi,
oraz amonowo-hydroniowego niklo-molibdenianu typu Andersona.

4) Dla wyselekcjonowanych preparatow z grupy peroksomolibdnianéw przeprowadzano
weryfikujace testy katalitycznego utleniania cyklicznych weglowodorow, oraz cykloheksanonu
w reakcji Baeyera-Villigera (BV).

5) Wybrane peroksozwigzki byly badane w CM UJ w ramach testow farmakologicznych na
lintach komorek nowotworowych. Najlepsze preparaty wykazuja aktywno$¢ porownywalng
z aktywnoscig cis-platyny stosowanej w praktycznych terapiach w medycynie.

Ponizszy rysunek przedstawia komorki elementarne dla zwigzkow 1 i 2. Kule o kolorach:
magenta, czarny, niebieski i rozowy oznaczaja Mo, C, N i O, jasno szare kule oznaczajg atomy H.

1)
Dane krystalochemiczne:
(1) [CeéH10 (CH2NHs3)2] . M0O4. H20,
SG Pbnm, a,b,c,afy; a 8.764(3), 19.744(5), 7.475(2), 90., 90., 90., V = 1293.58(14)A3, Z=4.
(2) [CeHsCH(CH3)NHz]> . MoOs ,SG C 2, a,b,c,afy; 11.7866(3), 6.0073(2), 13.6893(6), 90.,
92.817(3), 90., V = 968.108 A3, Z=4,
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4. Badania efektow strukturalnych i wplywu charakteru nosnika na aktywnos¢
katalizatorow miedziowych

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

Celem tegorocznego zadania statutowego bylo zbadanie jak rodzaj zastosowanego no$nika
tlenkowego wptywa na wilasciwosci 1 aktywnos$¢ Kkatalityczng katalizatorow miedziowych
w niskotemperaturowej reakcji uwodornienia i dekarbonylacji aldehydu furfurylowego w fazie
gazowej.

Jako no$niki fazy aktywnej uzyto nastepujacych tlenkow: SiO2 (amorficzna krzemionka, SSA
=213 m?/g) CeO2 (SSA = 2,60 m?/g) i ZrO, (SSA = 0,87 m?/g). Faze miedziowa nanoszono stosujac
metod¢ mokrej impregnacji z roztworu azotanu miedzi(Il), suszono w temperaturze 120 °C przez
10 h, po czym kalcynowano w temperaturze 500 °C przez 3 h w przeptywie powietrza w celu
uzyskania tlenkowych form metali w katalizatorach. Uzyskane preparaty, w ktorych zawartos¢ fazy
miedziowej wynosita 1%, 2%, 5% 1 10% wagowych, scharakteryzowano przy uzyciu szeregu technik
fizyko-chemicznych. Analiza XRD umozliwita identyfikacj¢ fazy CuO w probkach, w ktorych miedz
osadzono na SiO; (dla tych preparatéw bylo mozliwe réwniez wyznaczenie $redniej wielkosci
krystalitow, ktore niezaleznie od ilosci fazy aktywnej wahaty si¢ w granicach 26,1 — 29,8 nm) oraz
Ce0sz. Zdjecia SEM oraz analiza EDS potwierdzily obecnos$¢ na powierzchni badanych materiatow
skupisk wzbogaconych w miedz. Naniesienie fazy aktywnej spowodowato niewielki (do 10%)
spadek powierzchni wlasciwej. Wilasciwosci utleniajaco-redukujace badano technikg Hz-TPR —
wykazaty one obecnos¢ jednego piku redukcyjnego. Z analizy zarejestrowanych profili wynika, ze
zastgpienie tlenku krzemu(IV) tlenkiem ceru(IV) lub tlenkiem cyrkonu(l1V) wptywa pozytywnie na
redukowalnos¢ CuO i przejawia si¢ obnizeniem temperatury maksimum redukcji. W widmach FTIR
CO adsorbowanego na Cuz0SiO2, Cu20CeO2 oraz Cu2,0ZrO; wystepuje maksimum przy ok. 2122 cm’
! przypisywane drganiom Cu-CO. Czesto$¢ ta w bardzo matym stopniu zalezy od rodzaju noénika.
Intensywnos$¢ pasma Cu-CO jest okoto trzykrotnie wyzsza dla katalizatora na no$niku CeOz niz dla
pozostatych katalizatoréw, co sugeruje ze dla CeO2 dyspersja Cu jest wigksza. Im wigksza dyspersja,
czyli im mniejsze sa czastki metalu, tym wigksza jest powierzchnia i wigksza liczba dostepnych
centréow adsorpcji. Kwasowo$¢ preparatow dodatkowo okre$lono technikg NHs-TPD. Katalizator
miedziowy na SiO: charakteryzuje si¢ najwickszym stezeniem centrow kwasowych, cho¢ sg one
gtownie stabej 1 $redniej mocy, najnizsze stezenie centréw kwasowych zmierzono w ukladzie na
osnowie ZrOx.

Aktywnos¢ katalityczng probek okreslono w reakcji dehydratacji n-butanolu w fazie gazowej
w 120-220 °C. Testy aktywnosci wykazaly, ze w niskich temperaturach (120 °C i 160 °C) katalizatory
miedziowe nie sg aktywne, niezaleznie od zastosowanego nosnika. Obserwowany brak aktywnosci
moze wynika¢ ze zbyt matej ilosci fazy aktywnej wystarczajacej do katalizowania badanej reakcji,
a takze, dla uktadéw na osnowie CeO2 i ZrO2, niewielkiej powierzchni wlasciwej uzytych nosnikow,
a przez to niewystarczajacej dyspersji miedzi na powierzchni katalizatoréw. W temperaturze 200 °C
aktywnosc¢ katalizatoréw jest zauwazalna, ale niska — konwersja furfuralu miesci si¢ w zakresie 9 —
36%. Katalizatory miedziowe katalizuja glownie proces uwodornienia aldehydu furfurylowego, nie
katalizujg reakcji dekarbonylacji. Najwyzsza selektywno$¢ w kierunku alkoholu furfurylowego
(85%) uzyskano dla CusoZrOz. Z przeprowadzonych badan wynika, ze rodzaj zastosowanego
nosnika fazy metalicznej wplywa silnie na aktywnos$¢ i selektywnos$¢ omawianych katalizatoréw
w dystrybucji produktow uwodornienia i dekarbonylacji furfuralu.
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5. Mechanizmy i kinetyka immobilizacji bialek na powierzchniach cialo
stale/elektrolit: okreslenie mechanizmu tworzenia korony czgasteczek
albuminy ludzkiej na powierzchni nosnikow polimerowych

(dr hab. Malgorzata Nattich-Rak, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, dr Paulina
Zeliszewska, mgr Katarzyna Kusak, prof. Zbigniew Adamczyk, dr hab. Magdalena Oéwieja, prof.
IKiFP PAN)

Procesy osadzania wiruso6w na powierzchniach abiotycznych maja istotne znaczenie dla ich
efektywnej dezaktywacji i usuwania na drodze filtracji, co moze =znaczaco ograniczac
rozprzestrzenianie si¢ epidemii. Jednakze, ze wzgledu na ograniczong dostepnos¢ wirusow, nie
przeprowadzono w literaturze systematycznych prac eksperymentalnych dotyczacych ilo$ciowe;j
analizy fizykochemicznej tych procesow. Wydaje si¢ uzasadnione przypuszczaé, ze iloSciowe
informacje o mechanizmach oddzialywan wirusow z powierzchniami abiotycznymi mozna uzyskac
stosujac, jako uktad modelowy mikroczastki koloidalne z koronami biatkowymi.

Dlatego tez gldéwnym celem przeprowadzonych badan bylo wyjasnienie mechanizmu
powstawania korony biatkowej oraz kinetyki osadzania si¢ tak utworzonych czastek na
powierzchniach miedzyfazowych ciato stale/elektrolit. Badania dotyczyly uktadu polimerowych
czastek koloidalnych pokrytych albuming ludzka (HSA), ktérej wtasciwosci fizykochemiczne zostaty
precyzyjnie okreslone. Tworzenie si¢ korony albuminy na czastkach, badano przy pomocy metody
dynamicznego rozpraszania S$wiatla, metoda elektroforetyczna 1 zubozania roztworu
z wykorzystaniem mikroskopu sit atomowych. Potwierdzono, ze czastki mialty §rednice 120 nm, co
odpowiada $rednicy zewngtrznej wirusa SARS-CoV-2 pokrytego biatkiem koronowym. Kinetyke
osadzania czastek okreslono za pomocg mikroskopii sit atomowych w warunkach dyfuzji oraz za
pomoca mikrowagi kwarcowej (QCM) w warunkach przeplywu laminarnego. Wykazano, ze
szybko$¢ osadzania czastek na sensorach ztotych zmniejszato si¢ gwaltownie z wartoscia pH
roztworu biatka (Rys. 1), co korelowato si¢ ze zmiang ich potencjalu zeta. Efekt ten dowodzi,
ze decydujaca role w osadzaniu czastek polimeru z korong biatkowa odgrywaty oddzialywania
elektrostatyczne.

Wyniki przeprowadzonych badan wykazaly, ze mozliwe jest przygotowanie stabilnych
czastek polimerowych pokrytych korong biatkowa (pseudowirusow) charakteryzujacych sie dobrze
zdefiniowanymi wtasciwosciami fizykochemicznymi. Czastki takie mogg by¢ wykorzystywane, jako
uktady modelowe do  przewidywania  kinetyki osadzania  patogennych  wirusow
na powierzchniach abiotycznych, a tym samym do opracowania efektywnych metod ich usuwania
1 dezaktywacji w roznych procesach filtracji.
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Rys 1. Kinetyka osadzania mikroczastek koloidalnych z korong HSA na sensorze ztotym w warunkach przeptywu,
dla réznych pH (badania QCM), pokrycie biatka 0,80 mg m?2, 10 mM NaCl, ¢, = 50 mg L™, szybkos¢ przeptywu 2,5x10°
3 ml s, Linie ciagle przedstawiaja dane eksperymentalne obliczone z modelu Sauerbreya dla trzeciego owertonu: 1. pH
4,0,2.pH=4,53.pH=55,4.pH =7,4.
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6. Monowarstwy nanoczastek metali o Kkontrolowanej strukturze oraz
regulowanych wlasciwosciach elektrokinetycznych na powierzchniach
nos$nikow tlenkowych

(dr hab. Magdalena O¢wieja, prof. IKiFP PAN, dr hab. Malgorzata Nattich-Rak, dr hab. Aleksandra
Pacuta, dr Dorota Duraczyhiska, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, dr Paulina
Zeliszewska, dr Julia Maciejewska-Pronczuk, mgr Patrycja Gnacek, inz. Katarzyna Kusak, dr Robert
Kosydar)

Opracowanie wydajnych metod syntezy nanomateriatléw ztozonych z dwoch lub wigkszej ilosci
nanostruktur charakteryzujacych si¢ odmiennymi wtasciwosciami fizykochemicznymi znajduje si¢
w centrum zainteresowania wielu naukowcéw. Szczegolnie interesujaca i istotna wydaje si¢ by¢
preparatyka mikroczastek o morfologii typu ,raspberry-like”. Unikalne wiasciwosci tego typu
uktadow powodujg, ze sg one materiatami 0 istotnych zastosowaniach praktycznych.
W szczegdlnosci, mikroczastki zbudowane z tlenkowego rdzenia oraz osadzonych na nim
nanoczgstek plazmonicznych stosowane sa, jako katalizatory, substraty w powierzchniowo
wzmocnionej spektroskopii Ramana (SERS) oraz nos$niki substancji aktywnych w biologii
1 medycynie. Ponadto, struktury typu ,,raspberry-like” moga zosta¢ z powodzeniem zastosowane,
jako substraty do otrzymywania czastek hybrydowych o bardziej ztozonej morfologii.

Z tego wzgledu glownym celem prowadzonych prac badawczych bylo opracowanie
efektywnych metod preparatyki monowarstw nanoczastek ztota (AuNPSs), platyny (PtNPSs) i rutenu
(RUNPS) o kontrolowanym sktadzie oraz wlasciwosciach elektrokinetycznych na powierzchniach
czastek tlenkowych (m.in. krzemionki (SiOz), tlenku glinu (Al.O3) oraz tlenku tytanu (TiO2)).
Nanoczastki plazmoniczne zostaly otrzymane metoda redukcji chemicznej przy zastosowaniu
borowodorku sodu. Uzycie cytrynianu trisodu oraz cysteaminy, jako czynnikow stabilizujacych,
umozliwito otrzymanie nanoczastek o ujemnym oraz dodatnim tadunku powierzchniowym. Czastki
tlenku tytanu 1 glinu zostaly otrzymane metoda zol-zZel, za$§ czastki krzemionki metodg Strobera.
W celu uzyskania czgstek krzemionki o dodatnim fadunku powierzchniowym zastosowano
modyfikacje przy uzyciu aminopropylotrietoksysilanu (APTES). W kolejnym etapie prac
przeprowadzono charakterystyke fizykochemiczng wszystkich uzyskanych czastek koloidalnych
majaca na celu wyznaczenie ich morfologii, rozktadu wielkos$ci oraz stabilnosci w kontrolowanych
warunkach pH, sily jonowej 1 temperatury. Sterowany oddziatywaniami elektrostatycznymi proces
osadzania nanoczastek plazmonicznych na powierzchniach no$nikow tlenkowych przeprowadzono
w warunkach transportu dyfuzyjnego. Za pomoca techniki elektroforetycznego rozpraszania Swiatta
(ELS) wyznaczono zmiany potencjalu zeta czastek tlenkowych w funkcji stezenia nanoczastek
plazmonicznych, za$ za pomoca mikroskopii elektronowej zbadano morfologi¢ otrzymanych
struktur.

Potencjat aplikacyjny uktadow PtNPs/Si102 zostat zbadany w reakcjach uwodorniania aldehydu
cynamonowego oraz acetofenonu. Wyniki otrzymanych badan dowiodty, ze katalizatory PtNPs/SiO>
utworzone z dodatnio natladowanych PtNPs stabilizowanych cysteaming sg nieaktywne w badanych
reakcjach. Zadowalajagce wyniki uzyskano jednak w przypadku uktadéw RuNPs/SiO2. Ponadto,
sprawdzono efektywnos¢ uktadow PtNPs/SiO2 oraz AuNPs/SiO, jako substratow do detekcji
fenyloalaniny (substancja modelowa), erlotynibu i chloropromazyny powierzchniowo wzmocniong
spektroskopig Ramanowska (SERS). Na podstawie otrzymanych wynikéw dowiedziono, ze uktady,
w  ktorych stgzenie powierzchniowe monowarstw ujemnie naladowanych nanoczastek
plazmonicznych osadzonych na powierzchni SiO2 miesci si¢ w zakresie 20-23%, pozwalaja na
rejestracje widm SERS badanych analitéw juz na poziomie 10 — 10 mol/dm?. Zaobserwowano
rowniez, ze struktury PtNPs/SiO2 oraz AuNPs/SiO2 otrzymane przy uzyciu nanoczgstek
plazmonicznych stabilizowanych cysteaming mniej efektywnie wzmacnialy sygnat od analitow
kationowych niz nanoczastki stabilizowane anionami cytrynianowymi. Na tej podstawie
stwierdzono, ze oddzialywania elektrostatyczne migdzy analitami, a nanoczastkami plazmonicznymi
odgrywaja istotng rol¢ w mechanizmach detekcji substancji za pomocg SERS.
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7. Wiasciwosci fizykochemiczne i mechaniczne ukladoéow ,,bio”

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

Celem zadania bylo zbadanie uktadéw okreslanych jako ,,bio” w zakresie ich wlasciwosci
fizykochemicznych (takich jak tadunek, ksztalt i rozktad rozmiarow czasteczek i czastek w funkcji
parametrow srodowiska) oraz mechanicznych (takich jak moduty Younga, struktura przestrzenna
upakowania).

Zadanie to byto kontynuacja zadania statutowego z roku 2021 realizowanego przez cztonkow
grupy ,,uktady w nano i mikroskali”

Kontynuujac badania statutowe z roku 2021 pracowaliSmy nadal nad modelowaniem
komputerowym indentacji wykonywanej z uzyciem mikroskopu sit atomowych, w szczegdlnosSci
z wykorzystaniem sondy typu ,,colloidal probe”. Postugiwalismy si¢ do tego celu metoda elementéw
skonczonych. W tym rozwingliSmy opracowany w zesztym roku nasz model komoérki w oparciu
0 wypelnienie jej wnetrza przez ptyn lepko sprezysty, bedacy lepszym przyblizeniem niz
powszechnie stosowane modele nie uwzgledniajagce dyssypacji energii w wyniku sil tarcia.
Zastosowalismy rowniez warstwe tzw. korteksu jako elementu ograniczajacego komrke z zewnatrz.

Zaproponowany model byt rownie tatwy w uzyciu jak funkcja Hertza w celu wyodrebnienia
wlasciwos$ci komorki z pomiaru, z dodatkowym uwzglednieniem struktury wewnetrznej komorki.

W zakresie modelowania zostata opublikowana praca ,,The role of the cortex in indentation
experiments of animal cells” w Biomechanics and Modeling in Mechanobiology*

Pracowali$my rowniez nad zachowaniem makro jonow w zaleznosci od parametrow
srodowiska w jakim si¢ one znajduja.

PracowaliSmy rowniez nad metodami analizy danych z mikroskopii sit atomowych
W szczegolnosci nad analizg ilo$ci przerwan nici DNA?3

[1] Krzemien, L., Giergiel, M., Kurek, A., & Barbasz, J. (2022). The role of the cortex in indentation
experiments of animal cells. Biomechanics and Modeling in Mechanobiology, 1-11.

[2] Seweryn, S., Skirlinska-Nosek, K., Wilkosz, N., Sofinska, K., Perez-Guaita, D., O¢wieja,
M., Barbasz J. Szymonski M. Lipiec, E. (2022). Plasmonic hot spots reveal local conformational
transitions induced by DNA double-strand breaks. Scientific Reports, 12(1), 1-11.

[3] Sofinska, K., Ciesla, M., Barbasz, J., Wilkosz, N., Lipiec, E., Szymonski, M., & Biatas, P. (2022).
Double-strand breaks quantification by statistical length analysis of DNA fragments imaged with
AFM. Measurement, 111362.
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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. Ewg Madej, dr inz. Ewa Mlynczak, dr Piotr Mazalski, dr Robert Socha, dr inz. Dorota
Wilgocka-Slezak, mgr Bohdana Blyzniuk, mgr inz. Adam Dziwoki, mgr Natalia Kwiatek)

Waznym obszarem badan grupy byly uktady spintroniczne oparte na antyferromagnetycznych
(AFM) tlenkach zelaza (wspotpraca z dwoma wydziatami Akademii Gorniczo-Hutniczej). Korelacje
struktury chemicznej i magnetooporu wywotanego spinowym efektem Halla (SMR - spin Hall
magnetoresistance) badano w epitaksjalnych dwuwarstwach a-Fe2O3(hematyt)(0001)/Pt(111) o grubosci
hematytu 6 1 15 nm. W przeciwienstwie do poprzednich badan, ktore dotyczyty warstw Pt na hematycie,
zastosowano odwrotng sekwencje warstw hematytu nanoszonych na stabilnej buforowej warstwie.
Warstwy hematytu wykazywaty zmiany strukturalne w funkcji grubosci. Obecnos¢ fazy
ferrimagnetycznej w cienszej warstwie znaczaco wplywala na wlasciwosci magnetotransportowe
dwuwarstw. Zaobserwowalismy zmian¢ znaku SMR z dodatniego na ujemny, gdy grubo$¢ hematytu
wzrosta z 6 do 15 nm. Dla a-Fe2Os (15 nm)/Pt wykazaliSmy przetaczanie wektora Néela w temperaturze
pokojowej, z prostokatnymi, niezanikajacymi charakterystykami przetaczania.

Kolejnym badanym ukladem z antyferromagnetycznym tlenkiem zelaza byla dwuwarstwa
CoO/FeO. Badalismy wptyw bliskosci antyferromagnetycznej warstwy CoO na wiasciwosci
magnetyczne ultracienkich warstw  wustytu (FeO). Poréwnawcze pomiary spektroskopii
mossbauerowskiej dla MgO/FeO/MgO(001) i MgO/FeO/CoO/MgO(001) wykazaty, ze sasiedztwo
warstwy CoO moze znaczaco podnies¢ temperature Néela wiistytu. Stwierdzilismy tez, ze bliskos¢
warstwy CoO silnie wptywa na oddziatywanie wymienne na interfejsie Fe/FeO w heterostrukturze
Fe/FeO/Co0. Zaobserwowalismy 500% wzrost pola polaryzacji wymiennej i dwukrotny wzrost
temperatury blokowania w poroéwnaniu z dwuwarstwg Fe/FeO. Nasze wyniki pokazuja, ze ograniczenia
zastosowan zwigzane z Niska temperaturg Néela mozna usung¢ dzieki bliskosci antyferromagnetyka.

Systemy spintroniczne oparte na antyferromagnetykach byty réwniez przedmiotem wspotpracy
w ramach sieci SPINLAB. Wiasciwosci magnetyczne NiO/Co/Pt w funkcji grubosci warstwy Co badano
za pomoca polarnego magneto-optycznego efektu Kerra (PMOKE) (magnetometria i mikroskopia) oraz
spektroskopii Brillouin’owskiego rozpraszania $wiatta (BLS), a stechiometri¢ NiO analizowano za
pomoca XPS. Badania te wykazaty, ze sita oddziatywania Dzyaloshinskii-Moriya na interfejsie wzrasta
z ilo$cig stechiometrycznego NiO.

Warstwy epitaksjalne Fe(001) sa wykorzystywane w naszej grupie jako modelowy uktad
ferromagnetyczny, w ktoérym stany studni kwantowych utworzone przez elektrony d odpowiadaja za
wiele fundamentalnych zjawisk oscylujacych z gruboscig warstwy, takich jak anizotropia magnetyczna
czy magnetoopdr. W tej tematyce grupa kontynuowata wspodtprace z Peter Griinberg Institut PIG,
Forschungszentrum Jiilich. Dane fotoemisji z cienkiej warstwy Fe(001) naniesionej na Au(001)
poréwnano z symulacjami fotoemisji opartymi na strukturach pasmowych wyliczonych réznymi
metodami ab initio. Nastepnie, przeprowadzono obliczenie anomalnego przewodnictwa Halla (AHC) w
bcc-Fe dla struktury pasmowej i pozycji poziomu Fermiego obliczonych r6znymi metodami. W ramach
tej samej wspolpracy zbadano strukture elektronowag polprzewodnika ferromagnetycznego EuO za
pomoca spinowej 1 katowej spektroskopii fotoemisyjnej (ARPES) oraz teorii funkcjonatu gestosci.

Jak zwykle nasze laboratorium wykonato kilkadziesiat analiz XPS, ktorych celem byto okreslenie
stanu chemicznego i stopnia utlenienia materiatow katalitycznych. Analizy XPS zostaty tez uzupetnione
pomiarami rentgenowskiej spektroskopii absorpcyjnej (XAS) w Narodowym Centrum Promieniowania
Synchrotronowego Solaris, gdzie grupa zaangazowana jest w wykorzystanie dwoch linii badawczych:
DEMETER i PIRX. Dziatania na liniit DEMETER dotyczyly gléwnie uruchomienia mikroskopu PEEM
na nowej linii, po przeniesieniu go z PIRX na undulatorows linic DEMETER.
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9. Czasteczki o znaczeniu biologicznym w kontekscie oddzialywania
Z powierzchnig oraz doskonalenia ich opisu teoretycznego

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

Przeprowadzono badania oddziatywania trzech monosacharydow: kwasu -D-glukuronowego
(GIcA), N-acetyl-p-D-glukozaminy (GIcNAc) oraz N-acetyl-B-D-galactosaminy (GalNAc)
z nanorurkami weglowymi (fCNT) sfunkcjonalizowanymi grupami karboksylowymi. Dodatkowo
badaniom poddano dwa naturalnie wystepujace glikozaminoglikany czyli kwas hialuronowy (HA)
oraz chondroityne (Ch) jako potencjalne czynniki modyfikujace powierzchni¢ nanorurek weglowych.

Adsorpcja hydrofilowych czgsteczek na powierzchni nanorurek weglowych to jedna
Z najczescie] stosowanych metod poprawy hydrofilowosci 1 biodystrybucji z natury silnie
hydrofobowych nanomateriatow weglowych. Pomimo defektow struktury oraz wprowadzenia
celowo badz niecelowo do struktury nanorurek réznych grup funkcyjnych powierzchnie te nadal
wymagaja modyfikacji. Badania adsorpcji czasteczek GlcA, GlcNAc, GalNAc oraz HA i Ch
pokazaly, ze te czasteczki majg zdolnos$¢ do wigzania si¢ z powierzchnig f{CNT, przy czym wykazuja
bardzo istotne rdznice jesli chodzi o geometri¢ oraz energetyke tego procesu w zaleznosci od typu
czasteczki jak tez 1 stopnia protonacji powierzchniowych grup karboksylowych. Badania oparte na
symulacjach metodg klasycznej dynamiki molekularnej z wuzyciem pola silowego
GLYCAM/AMBER pokazaty, ze w grupie monomerdéw najsilniej wiaza si¢ z powierzchnig fCNT
czasteczki GIcNAc i GalNAc i zawsze adsorbujg si¢ one tg samg strong w odniesieniu do powierzchni
fCNT. Przy czym preferowana strona czasteczki GlcNAc 1 GalNAc zalezy od stanu protonacji
powierzchniowych karboksylowych grup funkcyjnych. Wykazano, ze zmiany pH $rodowiska
prowadzace do protonacji lub deprotonacji grup karboksylowych beda jednocze$nie wywolywaé
zmiang orientacji czasteczek monosacharydéw na powierzchni f{CNT. Zjawisko to moze mie¢ wazne
znaczenie w projektowaniu nanourzadzefn molekularnych.

Czasteczki GIcA wigza si¢ z powierzchnig fCNT znacznie stabiej, cho¢ rowniez wykazuja
preferencyjng orientacje do powierzchni (odwrotng niz czgsteczki GlcNAcC i GalNAc). Przy czym ich
orientacja nie zalezy od stanu protonacji powierzchniowych grup karboksylowych. Natomiast
czasteczki kwasu HA oraz chondroityny adsorbuja si¢ tworzac struktury helikalne 1 w tych
przypadkach stwierdzono istotne deformacje wigzan glikozydowych. Zaobserwowano seri¢
zablokowanych konformacyjnie przegrupowan, takich jak deformacja kilku wigzan glikozydowych
w szkielecie glikanu lub znieksztatcenie pierscieni GlcA. Wszystkie te zmiany dziatajg w kierunku
scislejszych kontaktow glikan-fCNT i sg konsekwencja silnych, atrakcyjnych interakcji miedzy tymi
dwoma czgstkami. Architektura kontaktu glikan-fCNT jest zgodna z obserwowanymi wczesniej dla
interakcji HA 1 jego fragmentéw budulcowych z niefunkcjonalizowanymi CNT; potwierdzaja one
udziat oddziatywan CH-=n jako gtownej sity napedowej adsorpcji glikan-CNT.

Energia wigzania dekameréw HA oraz Ch z powierzchnig fCNT zalezy od ilosci czasteczek
oligosacharydow. Wzrost ich koncentracji na powierzchni znaczaco ostabia wigzanie z powierzchnig.
Jest to szczegoOlnie widoczne w przypadku adsorpcji czterech czasteczek chondroityny na
powierzchni z deprotonowanymi grupami karboksylowymi. Dochodzi w tych przypadkach do
czgsciowego oderwania oligomeréw Ch od powierzchni i kierowania ich do objetosci wody. To
swiadczy o ograniczonych mozliwosciach wykorzystania oligomeréw glikanow to tworzenia
zwartych warstw funkcyjnych na powierzchni karboksylowanych nanorurek weglowych. Natomiast
zastosowanie w tym celu monosacharydow GlcNAc oraz GalNAc wydaje si¢ by¢ mozliwe.
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10.OkreSlenie mechanizmo6w syntezy, struktury i wlasciwosci transportowych
wielowarstw czastek koloidalnych na powierzchniach stalych

(dr hab. Pawet Weronski prof. IKiFP PAN)

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

WykazaliSmy takze, ze nasze wyniki mozna uogdlni¢ na praktycznie dowolny obraz
monowarstwowy. Nasze badania dostarczaja wigc podstaw teoretycznych dla ilo$ciowej, taniej
I tatwej metody eksperymentalnej, opartej na analizie statystycznej cyfrowego obrazu monowarstwy,
stuzacej do okreslania szorstkoSci powierzchni 1 funkcji korelacji par czastek. Podej$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, ggstosci liczbowej oraz wymiarach analizowanego obszaru.
Dlatego nowy model teoretyczny zapewnia takze ogodlne 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 doswiadczalnym.
Pokazalismy rowniez praktyczne zastosowanie naszego podej$cia do analizy spektralnej obrazow
monowarstw znalezionych w literaturze.
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11.Funkcjonalne wielowarstwowe filmy polielektrolitowe
(prof. dr hab. Piotr Warszynski, dr Marta Kolasinska-Sojka, dr Tomasz Kruk)

Kontynuujac zadanie ubiegloroczne, skupiliSmy si¢ na réznych aspektach charakterystyki
materiatow nanokompozytowych, w tym na optymalizacji metodologii wytwarzania filméw
wielowarstwowych  oraz  powlok nanokapsulek o  kontrolowanych  wlasciwosciach
fizykochemicznych i okreslonej funkcjonalnosci, jak i na badaniach oddziatywan miedzy wybranymi
filmami polielektrolitowymi, otrzymywanymi w réznych warunkach pH
1 w obecnosci réznych przeciwjonow, a biwarstwa lipidowa osadzang na powierzchni takich filméw.
Badane uktady otrzymywano metoda sekwencyjnej adsorpcji z roztworé6w wodnych, a proces
osadzania wielowarstw polielektrolitowych oraz biwarstw lipidowych byt monitorowany in situ przy
uzyciu mikrowagi kwarcowej (QCM-D).

Zréznicowanie parametrow fizykochemicznych w czasie tworzenia takich ukladow
polimerowo-lipidowych determinuje ich strukture oraz funkcjonalno$¢, co pozwala zoptymalizowac
wystepowanie pozadanych cech, jak odpowiednie parametry (anty)adhezyjne lub biobojcze oraz
selektywne przepuszczanie substancji aktywnych w przypadku uzycia filmoéw jako elementow
membran. Dodatkowo, waznym aspektem w projektowaniu biomembran jest mozliwo$¢ kontroli
osadzania dwuwarstw lipidowych na no$nikach nanostrukturalnych.

Tworzenie dwuwarstw lipidowych poprzez adsorpcje i pekanie liposomow badano
w odniesieniu do ich warunkéw osadzania oraz — filmu utworzonego z réznych polielektrolitow,
uzytego jako no$nik izolujacy biwarstwe od powierzchni statej. Liposomy wytwarzono
z zwitterjonowej 1-palmityn-2-oleilo-sn-glicero-3-fosfocholiny (POPC) oraz ujemnie natadowanej
1- palmityn-2- oleilo-sn-glicero-3-fosfoetanoloaminy (POPE) w buforze fosforanowym o réznych
wartosciach pH i regulowanej sile jonowej. Wielowarstwowe filmy polielektrolitowe (PEM)
otrzymano poprzez sekwencyjna adsorpcj¢ przeciwnie natadowanych polielektrolitow z ich
roztworOw — o0sadzanie warstwa po warstwie (LBL). Mechanizm powstawania dwuwarstwy
lipidowej na nosniku PEM badano za pomoca mikrowagi kwarcowej z monitorowaniem dyssypacji
(QCM-D) oraz mikroskopii sit atomowych (AFM). QCM-D umozliwit §ledzenie kinetyki adsorpcji,
a dzigki pomiarom AFM weryfikowano morfologi¢ pecherzykéw lipidowych oraz osadzonych
dwuwarstw lipidowych na filmach PEM. Dodatkowo, wielowarstwy polielektrolitowe
scharakteryzowano metoda elipsometrii w celu okreslenia ich grubosci i pgcznienia. Potwierdzono,
iz na kinetyke tworzenia i jako$¢ powstajacych osadzonych dwuwarstw lipidowych wplywaty
zarowno pH jak i sila jonowa zawiesiny liposomow oraz typ no$nika polielektrolitowego uzytego
jako podktadka dla osadzonej dwuwarstwy lipidowe;.

Okreslono optymalne warunki pozwalajace na pekanie liposomow osadzonych na powierzchni
filmu polielektrolitowego, ich fuzje i tworzenie podwojnej warstwy lipidowej. Byty to: pH = 9,5 oraz
sita jonowa 0,15 M NaCl w buforze fosforanowym. Potwierdzono, ze rodzaj no$nika
polielektrolitowego odgrywat kluczowa role w tworzeniu i jakosci finalnej biwarstwy lipidowej.
Jednorodne dwuwarstwy lipidowe tworzyly si¢ na powierzchni filmu PEI(PGA/PLL)3 osadzanego
w warunkach zasadowych, tj. pH = 10.
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12.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 $wiecie umiera z powodu
braku skutecznych metod diagnozy oraz leczenia nowotworow. Zbyt pdzna diagnoza czy opornos¢
wielolekowa komorek nowotworowych, stanowi powazny problem kliniczny. Kluczowym
problemem jest niska selektywno$¢ chemioterapeutykow, co glownie wynika z podania systemowego
(ogodlnoustrojowego) oraz ze stabej rozpuszczalnosci w $§rodowisku wodnym (sa to w wigkszosci
substancje hydrofobowe). Zasadnym wydaje si¢ =zatem zastosowanie nosnikow 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 wilasciwosciami nie tylko farmakokinetycznymi, ale
takze farmakodynamicznymi.

W 2022 roku skupilismy si¢ na opracowaniu metody wytwarzania nanono$nikow
teranostycznych dla celowanej terapii przeciwnowotworowej. Theranostyczne nanonos$niki lekow
przeciwnowotworowych formowano metoda sekwencyjnej adsorpcji natadowanych nanoobjektow,
zwang metoda warstwa po warstwie. Wybrane leki przeciwnowotworowe: Salinomycyna oraz
Docetaxel enkapsulowano w wiclowarstwowych nanono$nikach 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. Sredni

rozmiar otrzymanych nanonosnikow miescit si¢ w zakresie 80-200nm (Rysunek 1). Wiasciwosci
opracowanych nanono$nikow zostaty zoptymalizowane pod pasywne dostarczanie lekow do niszy
nowotworowej, bazujac na efekcie EPR.

W kolejnych etapach badan okre$lona zostanie efektywnos$¢ dziatania enkapsulowanych
substancji przeciwnowotworowych na wybranych liniach komoérkowych. Ponadto, przebadamy
mozliwo$¢ obrazowania otrzymanych nanono$nikéw za pomocg rezonansu magnetycznego (MRI).

207
LS SRR .................. '/\. ..................................
. : : 'Y
X : SN
E (1 SRR R R R R R R TR AREEREREEEEERE R ||!j""l". ................................
~ . |
= . I \
4 : || \
= PN
5 : [
. | p
. In'l \'\.\
0.1 1 10 100 1000 10000

Rozmiar (d.nm)

Rysunek 1. Rozktad wielkos$ci polielektrolitowych nanono$nikéw znaczonych gadolinem.
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13.Kinetyka wyciekania filmow cieklych w warunkach dynamicznych
— eksperyment i modelowanie teoretyczne

(dr hab. Jan Zawata prof. IKiFP PAN, dr Dominik Kosior, dr hab. Georgi Gochev, dr inz. Andrzej
Balis, mgr inz. Agata Wiertel-Pochopien, mgr inz. Dorota Gawet, mgr Mariusz Borkowski)

Celem zadania byto zbadanie stabilnosci pojedynczych filméw powstajacych w warunkach
dynamicznych, tj. podczas zderzenia pojedynczych pgcherzykow gazowych ze statymi i ptynnymi
powierzchniami mi¢dzyfazowymi. Dynamika tego zjawiska zalezy w duzej mierze od parametréw
ruchu pecherzyka przed uderzeniem w powierzchni¢ i utworzeniem filmu, a przede wszystkim stanu
warstwy adsorpcyjnej, ktora jest pochodng warunkow hydrodynamicznych, przez co nazywana jest
dynamiczng warstwg adsorpcyjng (ang. dynamic adsorption layer - DAL).

W okresie sprawozdawczym zbadano wptyw stanu DAL, ktora indukowana byta ruchem
pecherzyka, na stabilno$¢ pojedynczego filmu pianowego, utworzonego przez pecherzyk uderzajacy
w powierzchni¢ roztworu (ciecz/gaz). Dzigki zaadoptowaniu w naszym laboratorium techniki
dynamicznej interferometrii ptynnych warstw (Dynamic Fluid-Film Interferometry — DFI), analiza
stabilnosci filmu mozliwa byta po raz pierwszy nie tylko na podstawie danych jakosciowych (,,czasy
zycia” pecherzykow na powierzchni), ale takze ilosciowych (ewolucja grubosci filmu w czasie).
Ponadto, metoda DFI pozwalata na obrazowanie topografii pojedynczych filméw pianowych na
kazdym etapie ich wyciekania do tzw. krytycznej grubosci pgkania (rys. 1AB). Podczas badan
obserwowano stabilno$¢ pojedynczych filméw na powierzchni roztworu n-oktanolu o réznym
stezeniu, ktora ustawiona byta na dwdch odleglosciach od kapilary (punktu generacji pojedynczego
pecherzyka), tj. L = 3 ¢cm oraz L = 40 cm. Analizie poddano kazdy z etapow poprzedzajacych
peknigcie pecherzyka (koalescencje), a wiec (i) jego unoszenie przed uderzeniem w powierzchnie
roztworu, (ii) zderzenie i odbicia na powierzchni roztworu podczas tworzenia filmu pianowego oraz
(1i1) wyciekanie filmu. Wykazano, ze w okre§lonym zakresie st¢zen ,,czasy zycia” pecherzykéw byly
znaczgcg dluzsze dla L = 3 cm, w porownaniu do L = 40 cm, co sugerowato szybsze wyciekanie
filmu dla dtuzszej odlegtosci. Wyniki wskazywaty na to, ze na skutek utworzenia na powierzchni
pecherzyka petnej struktury DAL w przypadku L = 40 cm, pokrycie adsorpcyjne (0) gérnego bieguna
pecherzyka bylo znikome, przez co utworzony film pianowy wyciekal znacznie szybciej. Odleglosé¢
L = 3 cm byta zbyt krotka dla wyindukowania DAL (przez co 0 byla praktycznie réwnomiernie
roztozona na powierzchni ciecz/gaz). Do weryfikacji tej hipotezy wykorzystano iloSciowe dane
dotyczace zmian grubosci filmow pianowych w czasie, (eksperymenty DFI). Wykazano, ze
W poczatkowym etapie wyciekania filmu szybko$¢ drenazu cieczy byta znacznie wigksza dla L = 40
cm niz dla L = 3 cm (rys. 1C), co udowodnito réznice w ruchliwo$ci granic miedzyfazowych
1 pozytywnie weryfikowato zaktadang hipoteze. Efekt ten jednak obserwowano tylko dla waskiego
zakresu stezen oktanolu. Powodem tego mogt by¢ fakt uzycia w eksperymentach DFI zwyklej kamery
o czestotliwosci 20 fps, ktora uniemozliwiala obserwacje poczatkowego etapu wyciekania filmu
(czasy do 300 ms), podczas ktoérych prawdopodobnie roéznice w wyciekaniu byly najwieksze.
Kolejnym etapem badan powinny by¢ zatem eksperymenty z uzyciem szybkiej kolorowej kamery
o czestotliwosci minimum 200 fps.
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Rys. 1. Sekwencja zdje¢ przedstawiajaca wczesny etap wyciekania (do ok 2.5 s) ciektego filmu pianowego
utworzonego przez pecherzyk uderzajacy w powierzchnie roztworu n-oktanolu o stezeniu 1x10™* mol/dm?, ustawiong
na odlegtosci L =3 cm (A) oraz L = 40 cm (B) od kapilary. Wykres (C) przedstawia ilo§ciowe dane wyciekania
(obliczone na podstawie analizy kolorow prazkow interferencyjnych) dla obu badanych przypadkow.
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14.Projektowanie, synteza i charakterystyka warstw hydrozelowych na bazie
bio-koloidalnych czastek stalych do zastosowan medycznych i spozywczych

(dr Marcel Krzan)

Hydrozele na bazie naturalnych polimeréw, takich jak kwas hialuronowy, zyskuja coraz
wieksza popularno$¢ ze wzgledu na swoja aktywnos¢ biologiczng. Antybakteryjne dziatanie ozonu
jest powszechnie znane i stosowane, jednak niestabilnos¢, jaka powoduje gaz, powaznie ogranicza
jego zastosowanie. W pracy udowodnilis$my, ze mozliwe jest uwigzienie ozonu w kapsutkach
0 $cianach zbudowanych z oliwy z oliwek, ktora zostata utrwalona za pomoca reakcji z wigzaniem
nienasyconym. Pozwolito to na wytworzenie stabilnych obiektow o charakterze nanokoloidalnych
czastek stalych zawierajagcych w sobie uwig¢ziony ozon. Pozwolilo na wytworzenie stabilnych,
aktywnych terapeutycznie pochodnych ozonu.

UzyskaliSmy innowacyjny hydrozel na bazie kwasu hialuronowego zawierajacy
mikro/nanokapsutki ozonowanej oliwy z oliwek. Dzigki potaczeniu biozgodnego polimeru
0 wysokiej zdolnosci regeneracyjnej i biologicznie aktywnych sktadnikéw otrzymalismy hydrozel
0 wlasciwo$ciach regeneracyjnych 1 zauwazalnym dzialaniu hamujagcym zaréwno bakteryjna
mikroflor¢ komensalng skory, jak 1 patogenne drozdzaki z rodzaju Candida. OceniliSmy stabilno$¢
| wlasciwosci reologiczne zelu, okreslilisSmy morfologie kompozytu za pomoca skaningowej
mikroskopii elektronowej (SEM) oraz wielkos¢ czastek metoda dynamicznego rozpraszania Swiatla
(DLS). PrzeprowadziliSmy rowniez spektroskopi¢ w podczerwieni z transformacja Fouriera
z thumionym calkowitym odbiciem (FTIR-ATR). Wlasciwoséci funkcjonalne, w tym potencjat
przeciwdrobnoustrojowy, oceniono na podstawie analizy mikrobiologicznej i badan in vitro na linii
komoérkowej ludzkich keratynocytow HaCat. Badania wykazaly, ze otrzymane emulsje byly stabilne
reologicznie, wykazywaly dziatanie przeciwbakteryjne i nie wykazywaly cytotoksycznosci w modelu
keratynocytow HaCat.

X 50,000

Rysunek 1. Obraz ze skaningowego mikroskopu elektronowego warstwy hydrozelowej zawierajacej nanokapsutki
z ozonem (Hyal / O3 przy powigkszeniu x 50 000)
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15.Hydrozelowe mikrokapsulki z nanostrukturalnymi powlokami

(prof. dr hab. Piotr Warszynski, dr Lilianna Szyk-Warszynska, dr Ewelina Jarek, dr Tomasz Kruk,
mgr Marzena Noworyta)

Konstrukcja wielofunkcyjnych mikrokapsutek wzbudza duze zainteresowanie, poniewaz
tacza one rozne funkcje w ramach jednego nosnika. W 2022r. opracowali§my mikrono$niki
hydrozelowe zawierajagce substancjami pochodzenia naturalnego, resweratrol (RES), kurkuming
(CUR) i galusan epigallokatechiny (EGCG), ktore wykazuja wlasciwosci chemoterapeutyczne.
Mikrono$niki na bazie alginianu (ALG) zatadowano RES, CUR i EGCG metodg emulsyfikacji,
a nastgpnie pokrywano warstwami polielektrolitowymi, chitozanem lub poli(chlorowodorkiem
alliloaminy). Morfologi¢ i $rednig $rednic¢ otrzymanych mikronosnikow scharakteryzowano za
pomocg skaningowej mikroskopii elektronowej (SEM), a wydajnos¢ enkapsulacji okreslono za
pomocg spektroskopii UV-Vis. Skiad czastek potwierdzono za pomoca spektroskopii w podczerwieni
z transformacja Fouriera (FTIR), a wlasciwosci fizykochemiczne funkcjonalnych warstw PE zbadano
za pomoca mikrowagi kwarcowej z monitorowaniem dyssypacji (QCM-D). Dziatanie cytotoksyczne
mikrokapsutek zbadano, oceniajac ich wplyw na proliferacje, funkcje metaboliczng mitochondriéw
i poziom peroksydacji lipidow 5637 ludzkich komorek raka pgcherza moczowego. Nasza wyniki
wskazuja, ze wiasciwosci fizykochemiczne i biologiczne wytworzonych mikrono$nikéw mozna
kontrolowa¢ za pomocg rodzaju kapsulkowanego $rodka chemioterapeutycznego i powloki
polielektrolitowej. Proponowane systemy dostarczania naturalnie wystepujacych substancji moga
otworzy¢ nowa droge w skutecznym leczeniu raka pgcherza moczowego.

W przypadku mikrokapsutek hydrozelowych zawierajacych kurkumine pokrytych powlokq
polielektrolitowa  skladajaca  sie¢
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I n-dodekan) przy roznych stopniach

5
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czwartorzedowej soli amoniowej

przeprowadzono w tagodnych warunkach reakcji, stosujac estryfikacje Steglicha, a nastepnie
czwartorzedowanie. Strukture PAA dekorowanego przeciwdrobnoustrojowo potwierdzono za
pomocg 1H NMR 1 FTIR, a S$rednig Srednice wszystkich wielofunkcyjnych mikroczastek
scharakteryzowano za pomocg SEM. Uwalnianie CUR z mikrono$nikow opisano za pomoca modelu
hybrydowego, tj. bedacego potaczeniem kinetyki pierwszego rzedu 1 modelu Korsmeyera-Peppasa.
Aktywnos$¢  przeciwdrobnoustrojowa  funkcjonalizowanego PAA 1 wielowarstwowych
mikronosnikéw hydrozelowych z czwartorzedows funkcjg amoniowg oceniono dla szczepow
Staphylococcus aureus i Serratia marcescens metodg testu dyfuzyjnego w agarze. Zaobserwowano
jedynie ograniczong strefe inhibicji dla PAA, ale zarowno w przypadku PAA dekorowanego
przeciwdrobnoustrojowo, jak i dla wielowarstwowych nanono$nikow, otrzymano wzrost aktywnosci
hamujacej uzyskano w stosunku do obu szczepow bakterii.
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16.Wplyw obecnosci defektow struktury krystalicznej na odporno$é korozyjng
metali o strukturze heksagonalnej o sieci gesto upakowanej

(dr inz. Konrad Skowron, dr hab. Michat Mosiatek, dr inz. Grzegorz. Mordarski)

Piaskowanie jest standardowa metoda stosowang do modyfikowania chropowatos$ci
powierzchni tytanu w przypadku implantow dentystycznych, w ktorych wazna jest adhezja
stosowanych powlok. Pomiary czasow zycia anihilacji pozytonéw (PALS) wykazaly, ze
piaskowanie indukuje wzrost gesto$ci nierownomiernie rozmieszczonych dyslokacji i skupisk 2-3
wakancji w warstwie powierzchniowej na glebokosci do okoto 240-270 pm. Srednia gestos¢
dyslokacji maleje wraz z odlegtoscig od powierzchni, a catkowity zakres obserwowanych zmian
zalezy od parametrow piaskowania. Koncentracja klastrow wakancji wykazuje maksimum na
glebokosci okoto 90 um.

Piaskowanie $cierniwem stalowym potaczone z trawieniem w 4% H>SOs spowodowato
pogorszenie odpornosci korozyjnej w 0,15 M roztworze NaCl w poréwnaniu z probka referencyjna.
Efekt ten mozna powiaza¢ z mikrowglebieniami powstajacymi podczas trawienia, co wykazaly
badania metodg skaningowej mikroskopii elektronowej. Zastosowanie rentgenowskiej spektroskopii
fotoelektronow pokazato, ze trawienie prowadzi do zmniejszenia frakcji TiO2 i wzrostu ilosci tlenkow
Ti (I i IIT) na powierzchni. To réwniez moze by¢ odpowiedzialne za pogorszenie odpornosci
korozyjnej Ti badanego w 0,15 M NaCl. Niezaleznie od obserwowanego spadku odpornosci
korozyjnej w tym medium, jest ona nadal na akceptowalnym poziomie dla wielu praktycznych
zastosowan.

Wyniki elektrochemicznej spektroskopii impedancyjnej pokazaty, ze wypolerowany Ti ma
podobne wartosci rezystancji polaryzacyjnej do probki referencyjnej. Usunigcie wierzchniej warstwy
(o grubosci okoto 50 pum) najprawdopodobniej odstania struktur¢ charakteryzujaca si¢ nizszymi
warto$ciami naprezen sieci Krystalicznej niz te znajdujace si¢ bezposrednio pod piaskowanymi
powierzchniami. Poprzednie badania Ti poddanego powierzchniowej mechanicznej obrobee $ciernej
(SMAT) wykazaty poprawe odpornosci na korozje w 0,15 M NaCl, pomimo faktu, ze pomiary PALS
wykazaty nawet wyzsza gestos¢ dyslokacji niz w obecnym przypadku. Jednak inaczej niz w obecnie
zbadanych probkach, wyzsza warto$¢ sktadnika krotszego czasu zycia sugerowata, ze w przypadku
probek SMAT anihilacja pozytondw w niezaktoconych obszarach sieci krystalicznej byta znacznie
mniejsza, co wskazuje nie tylko na wigkszg gesto$¢ dyslokacji, ale takze na ich bardziej
jednorodng strukture.

Wyzarzanie w temperaturze 150 °C spowodowalo nieznaczng poprawe odpornosci
korozyjnej, wyrazajaca si¢ wyzszymi wartosciami oporu polaryzacyjnego oraz najbardziej dodatnimi
potencjalami korozyjnymi w poréwnaniu z pozostatymi probkami. Jednakze, uzyskane wyniki
wskazuja, ze wyzarzanie skupisk wakancji moze nie by¢ wystarczajace do wyré6wnania granic ziaren
w takim stopniu, ze ma t0 wyrazny wptyw na odpornos¢ korozyjna.
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17.Badania wlasciwosci fizykochemicznych funkcjonalnych nanonosnikow
na bazie dendrymerow oraz bialek

(prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska, mgr inz. Magdalena Szota, mgr Kamil Rakowski)

Ze wzgledu na specyfike swojej budowy uktady biatkowe sg przystosowane do przenoszenia
roznego rodzaju ligandow. Struktura wielu biatek potencjalnie pozwala na dwa rodzaje immobilizacji
srodka terapeutycznego, na zewngtrznej powierzchni biatka lub we wnetrzu struktury. W strukturze
czasteczki BSA zdefiniowane sg dwa gtowne centra aktywne, tzw. Sudlow I i II. Z literatury
wiadomo, ze potencjalnie mozliwe jest skuteczne wbudowanie ligandu w oba lub w jedno miejsce,
W zaleznosci od typu ligandu. Biatko moze wigc jednoczesnie pelni¢ podwdjng rolg w dostarczaniu
lub uwalnianiu substancji czynnej. Prowadzone badania dotyczyty skutecznosci tworzenia nano$nika
na bazie BSA dla czasteczki 5-fluorouracylu (5-FU). 5-fluorouracyl (5FU) jest lekiem
przeciwnowotworowym o szerokim spektrum dziatania przeciwko guzom litym. Badania
prowadzono wieloptaszczyznowo, wykorzystujac uzupetniajace sie techniki pomiarowe do
okreslenia szeregu wlasciwosci fizykochemicznych uktadu. Okre§lono krytyczne warunki tworzenia
kompleksu, co umozliwito zarowno optymalizacj¢ uktadu, jak i uzyskanie istotnych korelacji miedzy
forma leku (S5FU, AN1 i AN3) a efektywng lokalizacja substancji czynnej w strukturze czasteczki
biatka. Obecno$¢ dwoch grup aminowych w strukturze SFU przyczynia si¢ do deprotonowania
czasteczki przy wysokich wartosciach pH (pH > 8). Potwierdzity to badania spektroskopowe UV-Vis
oraz *H NMR przeprowadzone w szerokim zakresie pH. Lokalizacje leku w strukturze BSA dla obu
form zdeprotonowanych symulowano z zastosowaniem MD. Okre$lono potozenie centrow
aktywnych biatka w zalezno$ci od form w jakiej wystepuje czasteczka leku.
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Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury
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18.1losciowa ocena zagrozenia obiektow zabytkowych przez warunki
Srodowiska w ich otoczeniu

(inz. Lukasz Berger, mgr inz. Magdalena Sobon, dr Marcin Strojecki, dr Arkadiusz Janas,
prof- dr. hab. Lukasz Bratasz)

W ramach zadania badawczego prowadzono prace nad dalszym rozwojem oprogramowania
do ilosciowej oceny zagrozen obiektow zabytkowych — HERIe. Celem rozwoju platformy prewencji
konserwatorskiej wspierajagcej proces podejmowania decyzji w zakresie ochrony zboréw muzealnych
jest wilaczenie innych niz te do tej pory uwzglednione (pozary, uszkodzenia mechaniczne
spowodowane wahaniami wilgotnosci wzglednej) typow procesow niszczacych prowadzacych do
utraty warto$ci zbiorow. W roku 2022 podje¢to badania pozwalajace na implementacje modutéw
pozwalajacych na okreslenie zmiany koloru w materiatach wrazliwych na dziatanie $wiatta. Badania
byly prowadzone we wspotpracy z Kanadyjskim Instytutem Konserwacji i polegaly na syntezie
dostepnych rozktadéw spektralnych $wiatta odbitego otrzymanych dla 108 prébek barwnikow
syntetycznych produkowanych historycznie, ktére byly poddane dziataniu kilkudziesi¢ciu réznych
dawek $wiatta emitowanego przez Zrédio typu LED. Opracowano metod¢ wizualizacji danych, tak
ze uzytkownik moze oszacowaé zmiang¢ koloru badanej probki w zalezno$ci od ilo$ci pozostatego
koloru (zaleznego od natgzenia $wiatta, ilo$ci godzin, ilo$ci dni i iloSci lat przesziej ekspozycji oraz
liczby zdje¢ zrobionych z lampa blyskowa) oraz przewidywanej zmiany koloru zaleznej od przysztej
ekspozycji. W celu utatwienia uzytkownikowi oceny zagrozen dla zbiorow, w ktérych wystepuja
réozne barwniki opracowano modutl swobodnego wyboru kilku barwnikéw zmiany koloru
reprezentatywnego zespotu barwnikow. Dodatkowo zgromadzono informacje archiwalne o badanych
barwnikach i powigzano te informacje z wybrng probka za pomocg linku do strony z informacja
0 probce w katalogu barwnikow z roku 1901.

Efektem prowadzonych dziatan przez grupe Badan nad Dziedzictwem Kultury byto
poszerzenie cyfrowej platformy prewencji konserwatorskiej HERIe. Platforma HERIe aktywnie
wspiera mi¢dzynarodowe $rodowisko muzealnikéw 1 konserwatorOw w ocenie bezpieczenstwa
warunkow ekspozycji 1 przechowywania zbioréw umozliwiajacg zdalny dostgp do iloSciowej oceny
zagrozen zasobow dziedzictwa. Platforma zawiera moduly odpowiadajace $rodowiskowym
zagrozeniom obiektow zabytkowych: zanieczyszczeniom powietrza, $wiatlu, niewlasciwej
temperaturze, czy wilgotno$ci wzglednej. Opracowane oprogramowanie, pierwsze tego rodzaju
W $wiecie, jest bezplatnie dostepne w internecie po nazwg HERIe 1 adresem herie.pl dla wszystkich
zaangazowanych w ochrong zbioréw. Platforma jest szeroko wykorzystywana przez to srodowisko
0s0b zwigzanych z ochrong zbiorow. Od 2020 roku, rozw¢j platformy HERIe dokonuje si¢ takze
w ramach projektu Unii Europejskiej IPERION HS ,,Integracja platform Europejskiej Infrastruktury
Badawczej w nauce o dziedzictwie” (2020-2023), wspieranego przez program Horyzontu 2020
»Integracja 1 otwarcie istniejacych krajowych i regionalnych infrastruktur badawczych o zasiggu
europejskim”.
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19.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 sygnatéw przypisanych do fazy zeolitowej. Intensywnosci zarowno 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 prébek 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
materiatow 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 prébek
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, NOy, 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 aminokwasow, ktorych roztwory
zawierajg dodatek prostego surfaktantu niejonowego.

W okresie sprawozdawczym wykonano badania majace na celu wyjasnienie spektakularnego
efektu  zwigkszenia wlasciwosci  pianotworczych mieszanych roztwordw  surfaktantow
aminokwasowych (AASs) z dwunastoweglowym tancuchem hydrofobowym, zmieszanych z prostym
niejonowym alkoholem alifatycznym (n-oktanolem — C8). Do badan wybrano AASs przygotowane
na bazie alaniny (C12-ALA), leucyny (C12-LEU) oraz fenyloalaniny (C12-PHE). Przeprowadzone
eksperymenty wykazaty, ze w okreslonym zakresie stezen glownego sktadnika mieszaniny, tj. AASs,
wysokosé tworzonej piany moze by¢ ponad dwukrotnie wieksza
w pordwnaniu z wysoko$cig piany kazdego ze sktadnikéw mieszaniny osobno. Efekt synergii
analizowano wykorzystujac wyniki rownowagowych napi¢¢ powierzchniowych (o) mieszanin oraz
ich czystych sktadnikéw. Wykazano jedynie niewielkie roznice w napigciach powierzchniowych tych
uktadow, zarowno zmierzonych eksperymentalnie jak i obliczonych teoretycznie (jako sume
obnizenia napigcia powierzchniowego przez oba czyste sktadniki mieszaniny). Ponadto, porownanie
napig¢  powierzchniowych mieszanin 1 ich czystych skladnikow sugerowato, zZe
w przypadku C12-ALA i C12-LEU efekt obserwowany podczas pienienia powinien mie¢ charakter
synergistyczny, natomiast w przypadku C12-PHE, antagonistyczny. Stalo to w wyraznej
sprzecznos$ci z obserwacjami eksperymentalnymi (podczas ktorych efekty synergistyczne
zaobserwowano dla wszystkich badanych AASs). W celu glgbszej analizy tego efektu na poziomie
czasteczkowym, wykonano symulacje metoda dynamiki molekularnej (MDS), okreslajac zachowanie
si¢ czastek AASs w badanych uktadach. Udowodniono, Ze nietypowe zmierzone zmiany napig¢é
powierzchniowych sg konsekwencja tworzenia si¢ duzych agregatow w objetosci roztworu, ktore
wystepowaé¢ moga tylko w przypadku roztworow mieszanych (nie powstaja one natomiast
w roztworach jednosktadnikowych). Powoduje to, ze w warunkach rownowagowych stezenie
powierzchniowe skladnikow mieszaniny jest obnizone, w stosunku do catkowitego st¢zenia
W roztworze. Pienienie, ktore jest procesem dynamicznym zwigzanym z szybkim wzrostem
powierzchni miedzyfazowej (formowaniem si¢ pecherzykdéw powietrza) powoduje stopniowy rozpad
agregatow, ktore uzupelniajg Swiezo powstajaca powierzchni¢ ciecz/gaz. Agregaty stanowig zatem
rezerwuar czasteczek surfaktantoéw. Postulowane w symulacjach zjawisko agregacji zostato
zweryfikowane eksperymentalnie za pomocg pomiaréw dynamicznego rozpraszania §wiatta (DLS).
Wykazano, ze rozmiar agregatow, powstajacych tylko w mieszanych roztworach wszystkich
badanych AASs, waha si¢ w granicach 200-300 nm. Obliczenia MD pozwolily takze na wykazanie,
ze nietypowy (1 odmienny od pozostatych surfaktantow) przebieg zmian réwnowagowych napiec
powierzchniowych w przypadku C12-PHE ma zwigzek z tworzeniem silniejszych wigzan
wodorowych pomiedzy czasteczkami AASs, w poréwnaniu do wigzan AASs/oktanol.

Badania pozwolity na weryfikacj¢ znaczenia postulowanej w literaturze wartosci tzw.
krytycznego stezenia synergistycznego (CSC) wyznaczonego z eksperymentéw pianotworczych,
ktére w przypadku uktadu AASs/niejonowy dodatek nie koreluje z przebiegiem zmian .
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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 [2019-2023]
(kierownik projektu: dr hab inz. Piotr Batys)

Pomiary potencjatu przeptywu oraz pomiary za pomocg mikrowagi kwarcowej, w potaczeniu
z symulacjami dynamiki molekularnej (MD), wykorzystano do zbadania wptywu pH na adsorpcje
poli-L-lizyny (PLL) i poli-L-argininy (PARG) na powierzchni kwarcu. Wykazano, ze obserwowane
zachowanie polipeptydow na powierzchni wynika ze zmiany liczby mozliwych par jonowych peptyd-
powierzchnia oraz odpychajacych oddziatywan elektrostatycznych miedzy czasteczkami
polipeptydu. Dla niskich warto$ci pH adsorpcja polipeptydu byla najsilniejsza a otrzymane
monowarstwy byly stabilne, aczkolwiek odpychanie elektrostatyczne migdzy polipeptydami
prowadzito do stosunkowo niskiego maksymalnego pokrycia powierzchni. Z drugiej strony, wyzsze
pH prowadzito do stabiej zwigzanych, ale znacznie bardziej upakowanych filméw polipeptydowych
o0 ograniczonej stabilno$ci. Symulacje wskazaty, ze gtdéwng sitg napedowa adsorpcji polipeptydow sg
oddzialywania elektrostatyczne, a takze wigzania wodorowe i oddziatywania niespecyficzne.
Dodatkowo, podkreslono wazng role przeciwjonéw ujemnie natadowanej powierzchni kwarcu, ktore
tworza dodatnio natadowang warstwe jonowa. Adsorpcja polipeptydu powoduje uwalnianie jonow
sodu skondensowanych na naladowanej powierzchni kwarcu. Zaproponowane mechanizmy
dostarczaja systematycznych wskazéwek do projektowania aktywnych monowarstw polipeptydow 0
kontrolowanym pokryciu powierzchni oraz stabilnosci.

Okreslono rowniez wilasciwosci fizykochemiczne czasteczek PARG w roztworach NaCl za
pomocag modelowania MD oraz réznych technik eksperymentalnych. Obliczenia teoretyczne
umozliwity okreslenie konformacji czasteczki, dtugosci monomeru oraz srednicy tfancucha. Wyniki
te wykorzystano do interpretacji danych eksperymentalnych, ktére obejmowaly strukture
drugorzgdowa czasteczki, wspotczynnik dyfuzji, $rednic¢ hydrodynamiczna oraz ruchliwos¢
elektroforetyczng, okreslone przy roznych sitach jonowych 1 wartosciach pH. Korzystajac z tych
danych okreslono ladunek elektrokinetyczny i1 efektywny stopien jonizacji czasteczek PARG.
Ponadto, pomiary lepkosci dynamicznej rozcienczonych roztworow PARG pozwolity na
wyznaczenie jej lepkosci granicznej dla zakresu sity jonowej od 107 do 0,15 M. Potwierdzilo to, ze
czasteczki PARG przyjmuja wydluzong konformacje w zakresie niskich sit jonowych. Dane
eksperymentalne wykorzystano réwniez do okreslenia dtugosci czasteczki i $rednicy tancucha, ktore
zgadzaly si¢ z przewidywaniami teoretycznymi. Wykorzystujac te wyniki, zaproponowano metode
okres$lania masy molowej polipeptydu, Srednicy hydrodynamicznej, promienia bezwiladnosci i
wspotczynnika sedymentacji.
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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 zwigzku z unikatowymi wlasciwosciami fizykochemicznymi nanoczgstek metali,
w ostatnich latach zaobserwowano znaczny wzrost zainteresowania ich zastosowaniem do
wytwarzania powlok przewodzacych, ktére mogg by¢ wykorzystane m. in. w przemysle
elektronicznym i elektroenergetycznym. Kluczowym aspektem jest optymalizacja wtasciwosci oraz
dobor odpowiednich metod wytwarzania nanoczgstek metali oraz tuszoOw 1 past na ich bazie.
Przyczyni si¢ to do polepszenia wlasciwosci przewodzacych oraz mechanicznych a takze obnizenia
kosztow produkcji przewodzacych powlok. Dotychczas w procesie ich wytwarzania najczgsciej
stosowanym materiatlem byly nanoczastki srebra, jednakze ze wzgledu na wysoki koszt materiatu,
poszukuje si¢ alternatywnych przewodzacych komponentow. Jednym z kandydatow jest nikiel, ktory
posiada zaréwno dobre wiasciwosci przewodzace jak i mechaniczne, ponadto jest metalem znacznie
tanszym. Istotnym problemem przy zastosowaniu niklu jest niestabilno$¢ jego nanoczgstek odno$nie
procesu utleniania. W zwigzku z czym zaproponowano pokrycie niklowego rdzenia (Ni NPs) srebrna
powloka ochronng zapewniajacg dobra odpornos¢ przeciw utlenianiu, tworzac struktury typu core-
shell (Ni-Ag NPs).

W trakcie prac przeprowadzonych w roku 2022 skoncentrowano si¢ na badaniach
dotyczacych obnizenia temperatury spickania powtok na bazie nanoczastek Ni-Ag o strukturze core-
shell, co ma szczegolne znaczenie w przypadku wytwarzania $ciezek elektronicznych na substratach
wrazliwych na wysoka temperaturg. W tym celu zbadano wptyw grubosci srebrnej powtoki (zaleznej
od stezenia jondw Ag) w strukturze core-shell na wtasciwosci fizykochemiczne (rozmiar, stabilno$é
odnosnie procesu agregacji) nanoczastek oraz na przewodnictwo sporzadzonych z nich powtok.
Zaobserwowano, iz wraz ze wzrostem grubos$ci srebrnej powtoki w strukturze nanoczastek Ni-Ag
nieznacznie spada ich stabilno$¢, natomiast polepszeniu ulega przewodnictwo tworzonych z nich
powlok w calym zakresie stosowanych temperatur spiekania (130-200°C, Rys. 1). Zastosowanie
optymalnej grubosci otoczki Ag umozliwito otrzymanie powtok o wysokiej warto$ci przewodnictwa
w niskich temperaturach spiekania (130°C).

Uzyskane wyniki w znacznym stopniu przyczynig si¢ do rozwoju metod wytwarzania §ciezek
oraz urzadzen elektronicznych obejmujacych tzw. elastyczng elektronike drukowana (,.flexible
electronics”).
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Rys. 1. Zalezno$¢ przewodnictwa powlok od stezenia AgNO3 oraz temperatury spiekania
(130-200°C ) dla optymalnego czasu (60 minut).
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1. Opracowanie nowoczesnej technologii wytwarzania stabilnych biologicznych
filmow powierzchniowych o wlasciwosciach drobnoustrojobojczych
I leczniczych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr 2016/21/B/ST8/02107 [2017-2022]
(kierownik projektu: dr Marcel Krzan)

W ramach projektu opracowali$my technologie wytwarzania i nanoszenia stabilnych cienkich
warstw powierzchniowych z mieszanin hipoalergicznych, nietoksycznych polimeréw biologicznych
biosurfaktantow, glownie polisacharydow. Celem naukowym projektu bylo zbadanie
konkurencyjnych procesow adsorpcyjnych zachodzacych w roztworach wielosktadnikowych,
w ktorych podstawowymi substratami sg rézne biopolimery powierzchniowo czynne. W ramach
projektu zbadalismy, ktére z dostepnych preparatow biopolimerowych maja wystarczajaca
aktywno$¢ powierzchniowg do zastosowania w produktach kosmetycznych. Ponadto wyznaczyliSmy
minimalne st¢zenia niezbedne do przeprowadzenia zwilzania lub wytworzenia efektu
powierzchniowego S$rodka powierzchniowo czynnego. Opracowane warstwy powierzchniowe
przetestowano rowniez pod katem wilasciwosci bakteriostatycznych i cytotoksycznosci.

W ostatnim roku projektu wiekszo$¢ naszych publikacji byla poswigcona zastosowaniu
nanokrysztatow celulozy jako stabilizatorow piany. Wykazalis$my, ze nanokrysztaty karboksylowanej
celulozy zwiekszaja spienialno$¢ 1 stabilno$§¢ piany po zmieszaniu z kationowym S$rodkiem
powierzchniowo czynnym, lauroilarginianem etylu (LAE), majac lepsze wlasciwosci niz
nanokrysztaty siarczanowanej celulozy (sCNC) pod wzglegdem zakresu stezenia S$rodka
powierzchniowo czynnego i objetosci piany. Mieszaniny LAE 1 ¢cCNC scharakteryzowano na
podstawie ich Srednicy hydrodynamicznej, potencjalu zeta, napigcia powierzchniowego oraz
wlasciwosci reologicznych powierzchni. Ponadto zbadano wptyw elektrolitéw: chlorku sodu,
chlorowodorku guanidyny i salicylanu sodu oraz dodatku stezonego mocznika do mieszanin LAE-
c¢CNC na pienienie i stabilno$¢ piany. Elektrolity w stezeniu 5 mM wykazywaty umiarkowany wplyw
na stabilnos$¢ piany. Natomiast po dodaniu ste¢zonego mocznika wykryto spektakularne zapadanie si¢
piany. Wstepne dane reologiczne z oscylacji wiszacej kropli ujawnity niski modut sprezystosci po
dodaniu mocznika 1 modut stratnosci, ktory wzrastal wraz z czgstotliwoscia, co sugerowato lepka
warstwe miedzyfazowa.
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2. Wplyw przeciwjonéw na tworzenie i funkcjonalno$¢ membran
polielektrolitowych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr 2016/23/B/ST8/03128 [2017-2022]
(kierownik projektu: dr hab. Marta Kolasinska-Sojka)

Celem naukowym projektu byto opisanie wptywu jonow z szeregu Hofmeistera na tworzenie
I wlasciwosci multiwarstw polielektrolitowych, poniewaz mechanizm oddziatywania przeciwjonow
z szeregu liotropowego na powstajace filmy polielektrolitowe nie jest znany. Systematyczne badania
wlasciwosci powierzchniowych oraz przepuszczalnosci wybranych uktadéw polielektrolitowych,
W obecnosci  przeciwjondw z  szeregow liotropowych, wzgledem pewnych substancji
elektroaktywnych, pomagaja zrozumie¢ mechanizmy odpowiedzialne za tworzenie takich struktur,
a tym samym umozliwiajg projektowanie materiatow o $cisle okreslonych wlasciwosciach. Jest to
niezmiernie wazne przy wytwarzaniu selektywnych membran i nanokontenerow.

W prowadzonych pracach filmy wielowarstwowe osadzane byly technika sekwencyjnej
adsorpcji (warstwa po warstwie, LbL) polijonow z ich roztworéw. Tegoroczne badania w projekcie
dotyczyly uzupehieniu pordéwnania wptywu jednowartos$ciowych kationdéw: Li*, Na*, K* Rb*, Cs™,
NHs" na tworzenie i strukture wielowarstwowych filméw polielektrolitowych, jak rowniez na
przepuszczalno$¢ wielowarstw wzgledem wybranych sond elektroaktywnych. Przy uzyciu
mikrowagi kwarcowej przeprowadzono badania Kinetyki i efektywnos$ci procesu osadzania filmow
polielektrolitowych: PAH/PSS oraz PDADMAC/PSS w obecnosci elektrolitu podstawowego o sile
jonowej 0.15M. Na ponizszych wykresach (Rys. 1) przedstawiono zalezno$¢ masy dla uktadu
PDADMAC/PSS od ilosci osadzonych warstw (A) oraz przepuszczalno$¢ wzgledem
réwnomolowego roztworu heksacyjanozelazianéw (I1) i (IIT) potasu dla 9-cio warstwowych filmoéw
PDADMAC/PSS adsorbowanych w obecnosci badanych przeciwkationow.
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Rys 1. Zalezno$¢ (A) masy od ilosci warstw w filmach PDADMAC/PSS osadzanych w obecno$ci wybranych
przeciwkationow; (B) przepuszczalno$¢ wzgledem réwnomolowego roztworu heksacyjanozelazianow (II) i (IIT) potasu
dla 9-cio warstwowych filméw PDADMAC/PSS adsorbowanych w obecno$ci badanych przeciwkationow.

Nasze badania wykazaty, ze zardbwno zaadsorbowana masa jak i przepuszczalno$¢ wielowarstwy

w kierunku wybranych sond elektrochemicznych zalezy od rodzaju przeciwkationu uzytego do
tworzenia filmu.
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3. Biopolimery jako templaty do otrzymywania nanostrukturalnych
materialow hydrotalkitopodobnych i ich kalcynowanych pochodnych
do zastosowan katalitycznych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr 2017/27/B/ST5/01834 [2018-2022]
(kierownik projektu: prof. Ewa Serwicka-Bahranowska)

Zwigzki hydrotalkitopodobne (Htp) sg analogami naturalnego mineratu, hydrotalkitu.
Stanowiag unikatowg klas¢ materialow zbudowanych z dodatnio natadowanych warstw
wodorotlenkowych pomiedzy ktorymi, w przestrzeni migdzywarstwowej, znajdujg si¢ aniony
kompensujace tadunek warstwy, oraz czasteczki wody. W $rodku tworzacych warstwe oktaedréw
wodorotlenkowych znajdujg si¢ dwuwarto$ciowe i trojwartosciowe kationy metali. Ze wzgledu na
bardzo duza liczbe¢ kationdw oraz anionéw mogacych si¢ wpasowa¢ w struktur¢ Htp, zwiazki te
charakteryzuje ogromna réznorodnos$¢ sktadu chemicznego. Htp znajduja liczne zastosowania jako
katalizatory, fotokatalizatory, adsorbenty, leki, no$niki lekéw, wypetniacze tworzyw sztucznych, itp.
Szczegodlne znaczenie praktyczne maja nanostrukturalne formy Htp, o czastkach mniejszych niz
100 nm, cechujace si¢ wysokim stosunkiem powierzchni do wnetrza i dobrze rozwinigtg siecig
porow, wiasciwosciami bardzo pozadanymi w wigkszo$ci zastosowan.

W ramach realizacji projektu opracowano nowa metod¢ otrzymywania nanostrukturalnych
materialdw Htp o wielko$ci ziaren kontrolowanej przez obecno$¢ w mieszaninie reakcyjnej
biopolimerowego szablonu. W charakterze biopolimeru zastosowano powszechnie dostgpna, tanig
| przyjazng $rodowisku skrobi¢. Tak dobrany szablon strukturalny moégt by¢ tatwo usuniety po
zakonczeniu syntezy przez przemycie preparatu woda, albo przez wypalenie. Innowacja bylto takze
wykorzystanie w procesie otrzymywania Htp zasad organicznych, w tym nietoksycznego,
biozgodnego z ekosystemem wodorotlenku choliny. Otrzymano dwa typy materiatow: magnezowo-
glinowe Htp, ktore okazaty si¢ bardzo aktywnymi katalizatorami syntezy e-kaprolaktonu, monomeru
do produkcji waznego biodegradowalnego polimeru, oraz uktady miedziowo-manganowo-glinowe,
ktére po rozktadzie termicznym do tlenkow wykazuja bardzo wysoka skuteczno$¢ w oczyszczania
powietrza z lotnych zanieczyszczen organicznych. W przypadku katalizatorow do usuwania
zanieczyszczen z powietrza, uzycie zasad organicznych zamiast zasady sodowej pozwala na
otrzymanie materialdw wolnych od sladow sodu, co bardzo poprawia aktywno$¢ katalityczng.
Waznym osiagnieciem projektu jest takze wyjasnienie, dzigki zastosowaniu modelowania kwantowo-
mechanicznego, oddziatywan molekularnych w roztworach zawierajacych jony magnezu, glinu
i amoniak.

Wyniki badan przeprowadzonych w ramach projektu pozwolity na poszerzenie wiedzy
W dziedzinie inzynierii materiatow Kkatalitycznych w zakresie zastosowania bioszablonow,
wykorzystania zasad organicznych oraz zrozumienia procesOw syntezy na poziomie molekularnym.
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4. Nowe biomaterialy zawierajace polisacharydy jako efektywna platforma
do adsorpcji i uwalniania czynnikéw wzrostu fibroblastow: 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 jest opracowanie metodologii tworzenia stabilnych
biofilméw na bazie polisacharydéw do kontrolowanego wigzania i uwalnianie biatek w warunkach
kontrolowanych dyfuzja oraz konwekcja.

Polisacharydy (chitozan, modyfikowany chitozan, heparyna) zostaly scharakteryzowane
W objetosci.  Okre$lono ich érednice hydrodynamiczne, potencjaly =zeta oraz tadunki
elektrokinetyczne w szerokim zakresie sit jonowych, pH i temperatur. Wyznaczono gestosé
roztworow chitozanu oraz lepko$¢ dynamiczng przy zerowym $cinaniu, co pozwolito na okreslenie
inkrementu lepkosci wewnetrznej. Dzigki zastosowaniu obliczen numerycznych (dynamika
molekularna) okreslono konformacje czasteczek chitozanu, ich dtugos¢ konturows, promien zyracji,
efektywny przekrdj poprzeczny oraz gestos¢ w roztworach elektrolitow. Uzyskane wyniki
eksperymentalne zinterpretowano ilosciowo, wykorzystujac charakterystyke czasteczek uzyskang
z modelowania. Potwierdzono, ze zastosowane podejscie moze by¢ z powodzeniem stosowane do
wlasciwej interpretacji wczesniejszych danych literaturowych uzyskanych w r6znych warunkach.

W kolejnym etapie badan do tworzenia filméw wielowarstwowych zastosowano: chitozan,
modyfikowany chitozan, karagen, poli(chlorek dialilodimetyloamoniowy) (PDADMAC) oraz
heparyng (HEP). Wielowarstwy formowano z niskich stgzen objetosciowych makrojondéw
wynoszacych 5 mg L. Dzieki szczegdtowej charakterystyka makrojonéw w objetosci dokonano
wlasciwej interpretacji procesu tworzenia wielowarstw. Zaobserwowano periodyczne zmiany
potencjatlu zeta pomi¢dzy poszczegdlnymi warstwami filmu. Okreslono réwniez stabilnos¢ filmow
makrojonych od czasu przy pomocy pomiarow potencjatu przeptywu (SPM), spektroskopii falowodu
optycznego (OWLS) oraz mikrowagi kwarcowej (QCM-D). Przeprowadzone pomiary potwierdzity
utworzenie stabilnych wielowarstwowych filméw makrojonowych z niskich stgzen objetosciowych
makrojonéw na krzemionce.

Kinetyke adsorpcji modelowego biatka (neurotroficzny czynnik pochodzenia mozgowego,
BDNF) na uprzednio scharakteryzowanym biofilmie PDADMAC/HEP oraz stabilno$¢ warstwy
BDNF w zdefiniowanych warunkach (okreslonej sile jonowej i pH) scharakteryzowano za pomocg
SPM, OWLS i mikroskopii sit atomowych (AFM). Stwierdzono, ze czasteczki BDNF efektywnie
adsorbujg sie na wielowarstwach makrojonéw zakonczonych HEP, a otrzymane wielowarstwowe
filmy makrojowe sg stabilne przez co najmniej 6 h.
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Rys. 1 a) Zalezno$¢ potencjatu zeta krzemionki od liczby warstw makrojonéw (SPM), b) Kinetyka adsorpcji, stabilnos¢
warstw makrojondw oraz kinetyka adsorpcji/desorpcji biatka na biofilmie zakonczonym heparyna. Stgzenie objgtosciowe
makrojonow wynosito 5 mg L, sita jonowa 0,01 M, pH 5,8. Biatko adsorbowano Zze stezenia objetosciowego 1 mg L2,
sita jonowa 0,01 M, pH 5,8 (a, b) i 0,15 M, pH 7,4 (a).
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5. Nowe kompozyty smektytow z nanoczastkami TiO: otrzymanymi metoda
odwroconej mikroemulsji do zastosowan fotokatalitycznych

Projekt badawczy ,,OPUS” NCN nr-2018/31/B/ST5/03292 [2019-2023]
(kierownik projektu: prof. Ewa Serwicka-Bahranowska)

Zaproponowany w projekcie nowy sposob otrzymywania kompozytow TiO2/smektyt polega
na wykorzystaiu metody odwroconej mikroemulsji do syntezy nanoczgstek TiOz. Odwrdcona
mikroemulsja to termodynamicznie stabilna i transparentna dyspersja wodnych mikrokropli w ciaglej
fazie olejowej, stabilizowana obecnoscig czasteczek surfaktantow na granicy faz woda/olej. Jako
sktadnik smektytowy zastosowano montmorillonit (Mt), spreparowany na dwa sposoby.
W pierwszym przypadku wykorzystano organiczng pochodng Mt, zawierajaca w obszarze
miedzywarstwowym kationy cetylotrimetyloamoniowe (CTA-Mt), aby utatwié¢ eksfoliacje smektytu
w organicznym medium (1-heksanol). Drugi sposob polegatl na wykorzystaniu sodowej formy
montmorillonitu (Na-Mt). Na-Mt jest forma hydrofilowa, nie ulegajaca dyspersji w 1-heksanolu.
Problem ten rozwigzano stosujac nowatorskie podejscie, polegajace na przygotowaniu odwrdoconej
mikroemulsji z nanoczastkami Na-Mt obecnymi jako zawiesina w wodnych rdzeniach odwroconych
miceli. Wykazano, ze procedura ta prowadzi do przeksztalcenia Na-Mt w CTA-Mt na skutek
wymiany kationowej z surfaktantem CTABr. W rezultacie, zarowno kompozyty zsyntezowane
z wyjsciowego CTA-Mt jak i te otrzymane z Na-Mt, miaty podobny sktad. Jednakze mikroemulsja
Na-Mt charakteryzowala si¢ lepszym rozproszeniem czastek smektytu niz CTA-Mt eksfoliowany
w 1-heksanolu. W konsekwencji, kompozyty serii TiO2/Na-Mt wykazywaly lepsze wymieszanie
sktadnika smektytowego z nanoczgstkami TiO2 (Fig. 1) oraz lepiej rozwinietg powierzchni¢ wlasciwa
i porowato$¢ niz seria TiO2/CTA-Mt. Otrzymane materialy charakteryzowaty obecno$cig wysoce
jednorodnych mezoporow o srednicy zdeterminowanej wielko$cig nanoczastek TiO2 (4-6 nm). Biorac
pod uwage, ze wielkos¢ odwrdconych miceli moze by¢ modyfikowana przez odpowiedni dobor
warunkoéw syntezy, opracowana metoda pozwala na kontrolg wielko$ci nanoczastek TiO2
stosowanych to utworzenia kompozytu.
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Fig. 1. Zdjecia TEM kompozytow TiO2/smektyt otrzymanych z: a) CTA-Mt, b) Na-Mt.
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6. Gruboziarniste modelowanie weglowodanow

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

Parametryzacja pola sitowego MARTINI 3 dla polimerow glukozy oraz hialuronianu

Opracowano zestaw modeli dziatajacych na poziomie rozdzielczosci coarse-grained i stuzacy
do symulacji metodg dynamiki molekularnej mono-, di- i oligo- i polisacharydéw zbudowanych z
monomeréw  glukozy oraz  wykorzystujacych roézne typy wigzan glikozydowych:
B(1-4) (celuloza), a(1-4) (amyloza), B(1-3) (kurdlan), B(1-2) i a(1-6). Opracowany model jest
kompatybilny z polem sitowym MARTINI 3, co zapewnia mozliwos¢ jego uzycia w uktadach
0 mieszanym skladzie, zawierajacym czasteczki innego typu (rozpuszczalniki, btony lipidowe,
biatka), poddanymi niezaleznej parametryzacji przez inne zespoty. Parametryzacji oraz walidacji
dokonano w oparciu o symulacje typu all-atom (CHARMM w kontekscie oddziatywan wigzacych
oraz parametrami typu promien gyracji polimeru) oraz dane eksperymentalne (np. wartosci log P oraz
dane dot. struktury komplekséw cukrow 1 ich oddzialywania z blonami lipidowymi).
Zapoczatkowano takze analogiczne badania w kontek$cie grupy glikozaminoglikandw,
W szczegdlnosci: hialuronianu.

W ramach drugiego projektu, rozpoczgto obliczenia operte na hybrydowym protokole
faczacym klasyczne symulacje MD z obliczeniami QM i majace na celu wyznaczenie wtasciwosci
konformacyjne (energie dystorsji pierscienia) oraz spektroskopowe (state sprzezenia spinowo-
spinowego) niefunkcjonalizowanego oraz 2-O-sulfonowanego iduronianu.
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7. 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)

Rok 2022 zakonczyt 18 miesiecy (6 miesiecy w 2021, 12 miesigcy w 2022) realizacji projektu.
Zrealizowano wszystkie zadania zwigzane z implementacjg czynnikow zewnetrznych (pola
magnetycznego, pola elektrycznego, pola odksztatcen) w uktadzie ultrawysokiej prézni (UHV) do
osadzania i charakteryzowania warstw metoda epitaksji z wigzek molekularnych (MBE).

W zmodyfikowanym w ramach projektu uktadzie UHV mozliwa jest integracja no$nikow na
probki typu ,flag-style” (FS) oraz PREVAC-style (PTS). W oparciu 0 zaawansowany 4-0siowy
manipulator mozliwe jest przenoszenie podtoza migdzy stacjami wiasciwymi dla danego etapu
preparatyKi (czyszczenie, osadzanie, wygrzewanie). Konfiguracja z podwdjnymi no$nikami pozwala
nie tylko na zréznicowane srodowisko probki podczas wzrostu i charakteryzacji warstwy, ale takze
na przyktadanie zewngtrznych pdl, w szczegdlnos$ci magnetycznych, na roznych etapach preparacji.
Uchwyty probek PTS sg wyspecjalizowane do roznych funkcji i mogg by¢ uzywane z podtozami
przymocowanymi bezposrednio do uchwytow lub jako adaptery przyjmujace nosniki FS
z zamontowanymi podtozami. W szerokiej gamie adapteréw PTS znajduja si¢ m.in. no$niki
przenoszace na probke pole magnetyczne z samarowo-kobaltowych magnesow trwatych, zaréwno
w plaszczyznie (do 100 mT), jak i w kierunku prostopadtym do warstwy (do 200 mT ). Podczas
nanoszenia w polu magnetycznym temperatura probki moze sigga¢ nawet 500°C (grzanie oporowe),
podczas ktorego, dzigki systemowi chtodzenia magnesow Sm-Co wodg lub ciektym azotem, nie
podlegaja one degradacji. Dla procesow wymagajacych jeszcze wyzszych temperatur, uchwyty FS
moga by¢ ogrzewane przez bombardowanie elektronowe w stacji uchwytow FS lub
w specjalistycznym adapterze PTS. Po kazdym etapie preparatyki struktura probki moze by¢
kontrolowana in situ za pomocg dyfrakcji elektronow niskoenergetycznych (LEED), podczas gdy
wlasciwosci magnetyczne mozna zmierzy¢ za pomocg magnetooptycznego efektu Kerra (MOKE)
I spektroskopii Mossbauera elektronéw konwersji (CEMS).

W celu przetestowania skonstruowanego uktadu zbadano rol¢ pola magnetycznego
przylozonego podczas epitaksjalnego wzrostu dla warstw Fe(001) na monokrystalicznych podtozach
MgO(001). Podczas gdy nie byliSmy w stanie wywota¢ oczekiwanej anizotropii jednoosiowej
w procesie MBE wspomaganym polem magnetycznym, wykazali§my, ze pole koercji (zalezne od
typu przemagnesowania) jest bardzo wrazliwe na zewnetrzne pole magnetyczne przytozone podczas
wzrostu warstwy Fe wzdluz kierunku tatwego [100]. Z drugiej strony, pilotazowy eksperyment
wzrostu w polu dla warstw magnetytu pokazal wzmocniong anizotropi¢ prostopadta dla pola
magnetycznego przylozonego w plaszczyznie.
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8. 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 nagle zatrzymanie krazenia mozgowego krwi prowadzace
do powstawania deficytow neurologicznych, jest jedna z najczestszych przyczyn $mierci i/lub
dhugotrwatej niepelnosprawnosci u ludzi. Zgodnie z raportami Swiatowej Organizacji Zdrowia
(WHO) az 15 milionéw ludzi na $wiecie choruje kazdego roku na udar. Co wigcej, bioragc pod uwage
obecng pandemig, istnieje coraz wigcej dowodow, ze rowniez u pacjentow dotknietych COVID-19
moga wystapi¢ koagulopatie z powiklaniami zakrzepowo-zatorowymi, w tym udar niedokrwienny
moézgu. Gtownym ograniczeniem obecnego leczenia urazow niedokrwiennych/ reperfuzyjnych jest
nieskuteczne dostarczanie lekow neuroprotekcyjnych, do dotknigtej chorobg czesci mozgu, przez
barier¢ krew-mozg przepuszczalng tylko dla matych, lipofilowe czgsteczek. Dodatkowo, niektore leki
neuroprotekcyjne moga oddziatywa¢ na organizm powodujac toksycznos¢ obwodowa i liczne
dzialania niepozadane. Teranostyka jest nowa dziedzing medycyny polegajaca na potaczeniu funkcji
terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Teranostyczne no$niki lekow sa 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$cia, z mozliwo$cia
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 i Fizykochemii
Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, Instytutu Farmakologii im. Jerzego Maja PAN, Instytutu
Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego PAN oraz Collegium Medicum UlJ, 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. Opracowana zostanie metodyka enkapsulacji neuroprotektantow
i sSrodkow kontrastowych w nanono$nikach o wielkosci ponizej 150nm i powierzchniach
sfunkcjonalizowanych do celowanego dostarczania.

W 2022 roku skupiliSmy si¢ na enkapsulacji wybranych czynnikéw neuroprotekcyjnych:
cyklosporyng A (CsA) i takrolimus (FK506) w polielektrolitowych nanono$nikach o strukturze
rzdzen@powltoka. Dodatkowo kompleksy gadolinu zostaty uzyte jako $rodki kontrastowe dla
rezonansu magnetycznego (MRI). Jako metode enkapsulacji zastosowano technikg sekwencyjnego
osadzania natadowanych nanoobiektow (polielektrolitow lub nanoczastek) na biokompatybilnych
rdzeniach nanoemulsji lub polimeréw. Do wytworzenia wielowarstwowej powtoki uzyto
nastepujacych polielektrolitow: poli(L-Lizyny) — PLL, poli(L-Lizyny) znaczonej gadolinem— PLL-
Gd, poli(kwasu glutaminowego) — PGA, oraz podstawionego pegiem-PGA — PGA-g-PEG. Rozmiar
otrzymanych nanono$nikow znajdowat si¢ w przedziale od 80 do 150 nm.

Na kolejnych etapach projektu okreslona zostanie efektywno$¢ dziatania enkapsulowanych
substancji oraz ich lokalizacja ex-vivo, z wykorzystaniem doswiadczalnych linii komérkowych SH-
SY5Y oraz organotypowych hipokampa w deprywacji tlenowo-glukozowej (OGD). Eksperymenty
in vivo okres$la biodystrybucje nanonosnikoéw i wydajnos¢ transportu do mézgu. W koncowej fazie
projektu dziatanie nanono$nikow zawierajacych neuroprotektanty zostanie przetestowane
w zwierzecym modelu udaru niedokrwiennego mozgu (MCAO).
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9. 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 pecherzykoéw powietrza, z uwagi na fakt, ze 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 przeprowadzono modernizacj¢ 1 automatyzacje uktadu
eksperymentalnego, sluzacego do precyzyjnych pomiarow predkosci pojedynczego pegcherzyka
w roztworze wodnym. W tym celu zbudowano stanowisko pomiarowe (rys. 1A), w sktad ktérego
wchodzita (i) szybka kamera cyfrowa, ustawiona na automatycznie podnoszonym statywie
z silnikiem krokowym, (ii) matryca diodowa LED, (iii) opracowany w naszym laboratorium
generator pojedynczych pecherzykow oraz (iv) kolumna ze szkla borokrzemowego o przekroju
kwadratowym, w dnie ktérej zamocowana byta szklana kapilara grubo$cienna o $rednicy 75 um.
Podczas prac wykonano panel sterujacy (na bazie mikrokomputera ARDUINO) oraz odpowiednie
oprogramowanie, pozwalajace podnosi¢ i opuszcza¢ kamere o dowolnie zadany dystans. Pozycja
kamery skorelowana byta z programowalng matryca diodowa, ktéra o$wietlata tylko ten odcinek
kolumny, w ktérym aktualnie prowadzona byta obserwacja ruchu pojedynczego pecherzyka. Kolejne
sekwencje diod matrycy byly wlaczane (1 wylaczane) automatycznie wraz z ruchem kamery, co
Z jednej strony pozwalato na bardzo dobre doswietlenie obserwowanego obszaru, z drugiej zas
eliminacj¢ odbic 1 rozbtyskéw, mogacych miec istotny wplyw na jakos$¢ nagrywanych zdje¢. Ponadto
opracowano 1 zweryfikowano automatyczny algorytm pozwalajacy na bardzo szybka analizg
parametréw ruchu pecherzyka (predkos$¢ unoszenia, rozmiar oraz deformacje ksztattu) na podstawie
analizy zdje¢ nagranych przez kamerg. Aplikacje z graficznym interfejsem uzytkownika (rys. 1B) do
obstugi algorytmu stworzono wykorzystujac odpowiednie biblioteki jezyka Python 3.0. Za pomoca
aplikacji, wykonujacej analiz¢ setek zdje¢ zebranych przez kamere¢, mozliwe byto okreslenie obrysu
pecherzyka oraz zmieniajacych si¢ koordynatow jego Srodka geometrycznego (rys. 1C),
a w konsekwencji obliczenie ewolucji predkosci pecherzyka w funkcji przebytej przez niego drogi
(. odlegtosci od otworu kapilary, na ktorej si¢ tworzyt).
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Rys. 1. Zdjgcie wykonanego stanowiska eksperymentalnego do automatycznego monitorowania parametrow ruchu
pecherzyka (A), zrzut ekranu przedstawiajacy graficzny interfejs uzytkownika, stuzacy do obstugi oprogramowania
analizujacego obrazy (B) oraz przyktadowa sekwencja zdje¢ unoszacego si¢ pecherzyka po analizie z uzyciem
opracowanego oprogramowania (C).
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10.Stany wzbudzone pod szklem powiekszajacym -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, ktdry rozpoczat si¢ w lipcu 2022, proponujemy systematyczne
badanie stosowalno$ci metod Chemicznej Topologii Kwantowej (ang. Quantum Chemical Topology,
QCT), w szczegdlnosci ich rozszerzenie o nowe narzgdzia, opracowane specjalnie dla stanow
wzbudzonych rdéznego typu (jak stany walencyjne, wzbudzenia z przeniesieniem fadunku, wzbudzenia
W obrgbie rdzenia czy przejscia rydbergowskie). Mozliwos¢ przeprowadzenia analizy przestrzennych
wilasciwosci czasteczek i1 ich zmian po wzbudzeniu poglebi nasze zrozumienie wlasciwosci stanow
wzbudzonych do tego samego stopnia, w jakim jest to obecnie mozliwe dla stanéw podstawowych.
Dzigki tym narzgdziom obliczenia dla wzbudzonych stanéw elektronowych wykrocza daleko poza
zwykla symulacje widm i analize charakteru gléwnych wzbudzen w rozwinigciu konfiguracii,
zapewniajac szczegbtowy obraz czgsteczki w stanie wzbudzonym i zwigkszajac moc predykcyjna takich
obliczen. Wérdd testowanych i modyfikowanych deskryptorow QCT znajda si¢ te z kwantowej teorii
atomoéw w czgsteczkach (ang. Quantum Theory of Atoms in Molecules, QTAIM), w tym rozszerzony
QTAIM, funkcja lokalizacji elektrondw (ang. Electron Localisation Function, ELF), oddziatujace atomy
kwantowe (ang. Interacting Quantum Atoms, IQA) i in., z ktorych najbardziej odpowiednie zostang
wybrane, a nowe - wyprowadzone i wdrozone. Zbadana zostanie takze zalezno$¢ QCT od r6znych metod
obliczania stanow wzbudzonych, gdyz rowniez w przypadku stanu podstawowego pewne cechy gestosci
lub zwigzane z nimi wielkosci sg zalezne od jakosci opisu korelacji elektronowe;.

W 2022 roku dokonano przegladu literatury dotyczacego stosowanych metod w ramach zaleznej
od czasu Teorii Funkcjonatow Gestosci (TD-DFT) do opisu stanow wzbudzonych kompleksow metali
przejsciowych zawierajacych uktady tetrapirolowe (glownie porfiryn) oraz komplekséw Ru(IIl).
Wykonano réwniez testowe obliczenia dla porfiryn kobaltu.
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11.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)

To nie same nanoczgsteczki, ale uklad nanoczasteczka-bialko reprezentuja prawdziwa
tozsamo$¢ nosnika i reakcje terapeutyczne, gdy dostaja si¢ do organizmu. Dlatego znajomos$é¢
mechanizmow tworzenia kompleksu nanoczastka-biatko jest niezbedna do przewidywania
| zarzgdzania szlakiem nanoczgstek in vivo, w tym jego biodystrybucji, biodostgpnosci
i toksycznos$ci. W konsekwencji istnicjgce modele korelacji odpowiedzi biologicznej i efektu
terapeutycznego, uwzgledniajace dziatanie korony biatkowej nanoczastek, s znacznie doktadniejsze
niz modele, w ktérych czynnikami wejSciowymi sg gltownie wiasciwosci fizykochemiczne
zastosowanych nanoczastek.

Opracowano wydajng metod¢ otrzymywania stabilnych kompleksow czastek dendrymeru
z korong biatkowa. Techniki ruchliwosci elektroforetycznej i1 dichroizmu kolowego (CD)
wykorzystano do okreslenia pokrycia korony 1 drugorzedowej struktury biatka. Stwierdzono roéwniez,
ze potencjat zeta czastek jest Scisle skorelowany z wartosciami potencjatu zeta biata i pokrycia
koronowego. Stabilno$¢ korony biatkowej na powierzchni dendrymeréw monitorowano mierzac
kinetyke adsorpcji w warunkach dynamicznych metoda QCM-D i spektroskopia SPR. Czasteczki
biatek skutecznie adsorbuja si¢ na ujemnie i dodatnio naladowanych czasteczkach dendrymeru
w szerokim zakresie pH. Obserwuje si¢ jednak istotne zmiany w strukturze drugorzg¢dowej bialtka
w zaleznos$ci od rodzaju nano$nika. Orientacja bialka determinuje zaré6wno jego elastycznos¢, jak
i dostgpnos¢ optymalnych miejsc wigzania oraz funkcje biatka. Docelowa orientacja cze$ci biatkowej
oraz poziom zmian w strukturach biatkowych i ich cze$ciowej dysfunkcji zaleza od regionu
interaktywnego w strukturze biatka. Odpowiedni dobor topografii i sktadu powierzchni oraz
szczegblowe informacje o strukturze przestrzennej bialek pozwalaja kontrolowaé¢ zaroéwno ich
orientacje, jak 1 wlasciwosci adsorbowanych biatek na powierzchni nanoczastki.
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12.Badania nad kooperacjq jonéw metali w dwuatomowych centrach ztozonych
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 reaktywno$ci dwuatomowych
centrow ztozonych z metali przejsciowych (TMI = Fe, Co, Mn, Ni) wprowadzonych do matryc
zeolitowych jako nieorganicznych analogéw miejsc aktywnych wystepujagcych w enzymach.
Ubiegloroczne badania koncentrowaty si¢ na a) okre$leniu wtasciwosci i reaktywnosci ukladow
zawierajacych dwuatomowe centra zelazowe wprowadzone do matrycy zeolitowej o topologii *BEA
(badania do§wiadczalne, wykonane we wspotpracy z partnerem z Czech); b) okreslenie reaktywnos$ci
modelowych uktadow [TMI(porpfiryna)]> na mechanizm aktywacji wigzania tlen-tlen w czgsteczce
O2 i tworzenia aktywnych form tlenu odpowiedzialnych za procesy selektywnego utleniania
w modelowych uktadach (badania teoretyczne, realizowane w przewazajacej czgsci w IKiFP PAN).

ad a) Scharakteryzowano wiasciwosci redoksowe odleglych dwuatomowych centrow zelazowych w
zeolicie *BEA o duzej zawarto$ci w reakcjach rozszczepienia czasteczki Oz i utlenianiu CHs. Bogaty
w jony glinu zeolit *BEA otrzymano stosujac procedure syntezy zeolitu bez uzycia matrycy,
gwarantujacej zardwno otrzymywanie struktury o niskiej zawartosci defektow, przy rownoczesnie
wysokim udziale par Al, ktore z kolei umozliwiajg stabilizacje dwuatomowych centrow zelazowych.
Dzigki tacznemu zastosowaniu spektroskopii absorpcyjnej Mdossbauera i spektroskopii absorpcji
promieniowania rentgenowskiego in situ potwierdzono powstawanie aktywnego tlenu (tworzenie
ugrupowan Fe=0) na dwuatomowych centrach Zelaza obecnych w *BEA wzbogaconym w Al
W kolejnym kroku otrzymane uklady przetestowano w reakcji utleniania metanu w fazie gazowe;.
Powstawanie metanolu i COz, jako produktéw utleniania metanu, zostato potwierdzone w pomiarach
in situ FTIR i spektrometrii mas. Jest to pierwszy eksperymentalny dowod na powstawanie w petni
funkcjonujacych dwuatomowych centrow zelaza, zdolnych do rozszczepiania O, stabilizacji
aktywnych form tlenu, a nast¢pnie utleniania CHa, w zeolicie o topologii *BEA.

ad b) Zaproponowano modele teoretyczne uktadéow [TMI(porfiryna)]> w ktorych jony metali
przej$ciowych na +II stopniu utlenienia byly umieszczane w réznych odlegtoéciach od 10 do 4 A,
z krokiem co 0,5 A, modelujacych rézne przestrzenne rozmieszczenie jonéw TMI. Stwierdzono, ze
wzajemne skrecenie czgsteczek porfiryny nie ma wpltywu na uzyskiwane wyniki. Dla kazdej
Z badanych odleglosci metal — metal pomiedzy jonami TMI umieszczano czasteczke O2. Dla pary
Ni-Ni zaobserwowano wystepowanie mostkow Ni-O-O-Ni wowczas, gdy jony metali znajdowaly si¢
w odlegtoéciach 44,5 A, ale nie zaobserwowano rozrywania wigzania O-O. Podobne wyniki
uzyskano dla uktadu [Co(porfiryna)]z, jednakze w tym przypadku mostek Co-O-O-Co tworzyt si¢
rowniez wtedy, gdy jony Co(Il) byly oddalone od siebie nawet o 5 A. Wigzanie O-O ulegato
znacznemu wydtuzeniu (z 1,22 do 1,30 A), wskazujacemu na jego aktywacje. Bardzo podobnie
zachowaly si¢ dimery zawierajace jony manganu. W uktadach [Fe(porfiryna)]z, w ktorych jony Fe
oddalone byly od siebie 0 4 A, zaobserwowano tworzenie mostkowego ugrupowania p-perokso
taczacego dwa centra Fe. W uktadach tych wigzanie O-O ulega wydtuzeniu do 1,45 A, co §wiadczy
o silnej aktywacji czasteczki tlenu. Gdy odlegtos¢ Fe-Fe wzrasta do 5 A, obserwowane jest tworzenie
mostkow Fe-O-O-Fe, w ktorych réwniez wigzanie O-O jest ostabione.
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13.Strategie prewencji konserwatorskiej dla obiektéw 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 ekonomicznie warunki przechowywania obiektow dziedzictwa kultury wykonanych
z poli(chlorku winylu) - PVC, majac na uwadze réwniez wzgledy ekologiczne. Badania prowadzone
w ramach tego projektu skupiajg si¢ przede wszystkim na sledzeniu procesu degradacji w fagodnych
warunkach (dla temperatury nieprzekraczajgcej 80 °C) poprzez obserwowanie zmian chemicznych
zachodzacych w PVC 1 ich skorelowanie ze zmianami we wlasciwosciach mechanicznych materiatu.

Na poczatkowym etapie projektu wykonane zostalty wysokorozdzielcze zdjgcia za pomoca
mikroskopu Hirox dokumentujace spgkania powstate na obiektach historycznych - manekinach ze
zmigkczonego (plastyfikowanego) PVC z konca lat 80-tych ze zbioréw Criocoteki. Postuzg one na
dalszym etapie trwania projektu jako rzeczywiste przyktady wspomagajace modelowanie naprezen
mechanicznych (weryfikacja komputerowego modelu mechanicznego).

Kolejnymi obiektami dziedzictwa otrzymanymi do badan sg dzieta Josepha Beuysa wykonane
z plastyfikowanego PVC w pierwszej potowie lat 70-tych. Ze wzgledu na obecno$¢ lepkiej cieczy na
powierzchni tych obiektéw, zarowno ciecz, jak i wlasciwy materiat obiektow poddano analizie za
pomocg spektroskopii w podczerwieni (FTIR) w celu wstepnej identyfikacji zwigzkow stanowigcych
ciekta frakcj¢. Badania te wykazaly, ze wbrew oczekiwaniom cieczg nie jest plastyfikator (ester
kwasu ftalowego), dlatego zaplanowano kolejne analizy sktadu chemicznego cieczy pokrywajacej
badane obiekty (chromatografia zelowa, chromatografia gazowa sprz¢zona ze spektrometrig mas).
Oczyszczone obiekty poddano badaniom mechanicznym (pomiary oscylacyjne DMA), termicznym
(stabilno$¢ termiczna — TGA, temperatura zeszklenia — DSC) oraz obrazowaniu skaningowym
mikroskopem elektronowym z mapowaniem (SEM-EDS) wybranych pierwiastkow (wegla, chloru
I tlenu) w celu okre$lenia rozktadu plastyfikatora (profil st¢zenia tlenu) w glagb materiatu.

Nastepnie pozyskano probki granulatow oraz folii PVC przeznaczonych do testéw
przyspieszonego starzenia oraz przeprowadzono szeroka charakteryzacje wyjsciowych materiatow
metodami analizy termicznej (TGA, DSC), chromatografii zelowej, spektroskopii w podczerwieni,
atakze przeprowadzono badania mechaniczne: statyczne proby rozciggania oraz pomiary
oscylacyjne (DMA). Na podstawie wynikéw DMA wyznaczono tzw. krzywe “master curve”, ktore
umozliwiajg przewidywanie dtugofalowego zachowania materiatu.

Ponadto, przeanalizowano dane eksperymentalne (zmiany zawartosci plastyfikatora i masy
probki z czasem w trakcie przyspieszonego uwalniania plastyfikatora w temperaturach 60 °C i 80 °C)
pod katem zastosowania ich do wyznaczenia wspotczynnikow dyfuzji oraz odparowania
plastyfikatora z PVC oraz zaproponowano alternatywng metod¢ wyznaczenia wspoiczynnika dyfuz;ji
(dyfuzometria NMR w ciele stalym), ktory jest kluczowym parametrem do po6zniejszego
modelowania.

We wspotpracy z Wydziatem Chemii UJ rozpoczgto rowniez testy przyspieszonego starzenia
w lagodnych warunkach temperatury (80 °C) dla wybranych probek roznigcych sie zawartoscig
plastyfikatora w celu skorelowania zmian strukturalnych materiatow ze zmianami ich wtasciwosci
mechanicznych, co bedzie realizowane w ciggu drugiego roku trwania projektu.
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Projekty badawcze NCN ,,Sonatina”
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1. Multifunkcjonalne kompozytowe powloki chitozanowe
dla biodegradowalnych stopow Mg

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

Stopy magnezu moga postuzy¢ do opracowania nowej klasy materiatow biodegradowalnych.
Ich zastosowanie jako nowej klasy biodegradowalnych implantdéw medycznych, pozwala na
osiggniecie kontrolowanej korozji in vivo i calkowitego rozpuszczenia po gojeniu si¢ tkanki bez
pozostalosci implantu w organizmie cztowieka. Pod tym wzgledem gléwna wada stopow magnezu
jako implantéw jest ich wyjatkowo wysoka szybko$¢ korozji w obecnosci ptynow fizjologicznych,
ktéra zawsze wystepuje z wydzielaniem gazowego wodoru. Chitozan jest naturalnym polimerem,
ktory jest obiecujagcym materialem do zastosowan biomedycznych ze wzgledu na swojg
nietoksycznos¢, biokompatybilno$¢, biodegradowalnos¢, zdolno§¢ btonotwodrcza, wiasciwosci
mechaniczne i niski koszt.

Glownym celem projektu jest opracowanie nowego typu wielofunkcyjnych powtok na bazie
chitozanu na powierzchni stopéw magnezu o zwigkszonej odpornosci na korozj¢ 1 dziataniu
antybakteryjnym.

W okresie sprawozdawczym zbadano pierwszy cel szczegdtowy projektu:

1. Wytworzenie i scharakteryzowanie powlok chitozanowych na powierzchni stopow Mg
przy uzyciu nowych zmodyfikowanych metod osadzania elektroforetycznego (EPD) oraz
optymalizacja parametrow procesu.

Do badan wybrano trzy rodzaje proszkow chitozanowych o wysokiej, sredniej i matej masie
czasteczkowej. Ich wlasciwosci fizyko-mechaniczne scharakteryzowano za pomocg analizy
termograwimetrycznej (TGA), analizy dyfrakcji rentgenowskiej (XRD) i skaningowej mikroskopii
elektronowej (SEM). Sklad wyjsciowych proszkow oceniano za pomocag spektroskopii
fourierowskiej w podczerwieni i spektroskopii Ramana.

Jako podtoza wybrano stopy Mg AZ31 (Mg-Al-Mn) i WE43 (Mg-Y-Nd-Zr). Mikrostrukturg
stopow analizowano metoda SEM 1 EDX, sktad fazowy metoda XRD. Do oceny wplywu parametrow
powierzchni na jako$s¢ powlok wykorzystano rdzne rodzaje obrobki wstgpnej powierzchni
(szlifowanie mechaniczne 1 polerowanie). Roztwory do osadzania powlok przygotowano
rozpuszczajac wszystkie rodzaje chitozanu w stezeniach 2—-10 g/L w wodzie z 1% obj. 99.9% kwasu
octowego. Powloki chitozanowe najlepszej jako$ci otrzymano metoda EPD z roztworu zawierajacego
60 lub 90% obj. 99.9% etanolu przy napigciu 30 V przez 3-5 min.

Zbadano proces katodowego skoordynowanego osadzania EPD, w tym z uzyciem fosforanow,
krzemiandw i molibdenianoéw jako dodatkéw modyfikujacych. Najlepsze wyniki osiggnig¢to dla
fosforandéw 1 molibdenianow, natomiast nie udato si¢ uzyskac stabilnych zawiesin chitozanu
zmodyfikowanych krzemianami. Zostaty zoptymalizowane parametry procesu osadzania. Najlepsze
powloki uzyskano przy potencjatach EPD ponizej 30 V i czasie osadzania 5-10 min. Badania
powierzchni metoda SEM wykazaly, ze otrzymane powloki s nieporowate, a obrazy przekrojowe
wykazaty dobrg przyczepnos$¢ powtoki do podtoza.

Wykonano wstepne badania wtasciwosci korozyjnych stopow AZ31 i WE43 w roztworze
Hanka. Kilka rodzajow naturalnych aminokwasow (glicyna, tyrozyna, cysteina, metionina, tryptofan
1 fenyloalanina) przetestowano jako inhibitory koroz;i, ktére planuje si¢ doda¢ do zawiesin chitozanu.
Najwyzsza skuteczno$¢ hamowania korozji ok. 75% uzyskano dla metioniny 1 fenyloalaniny, ktore
wybrano do dalszych badan.
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Projekty badawcze NCN ,,Preludium”
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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 rol¢ w detoksykacji szkodliwych
metabolitow aldehydowych w szlakach fermentacyjnej degradacji aminokwasoéw. Wolframowa
oksydoreduktaza aldehydu z pochodzaca z mezofilnej bakterii Aromatoleum aromaticum (AORaa)
zostata wybrana jako obiekt badan w projekcie ze wzglgdu na wyzsza odporno$¢ na tlen i nizsze
optimum temperaturowe katalizowanych reakcji niz dotychczas scharakteryzowane AOR
Z hipertermofilnych archeonéw 1 bakterii.

Zaplanowane w projekcie badania majg na celu dostarczenie wiedzy o budowie centrum
aktywnego enzymu i jego reaktywnosci, dzigki czemu mozliwe bedzie okresSlenie mechanizmu
reakcji AORaa.

W poprzednich latach projektu scharakteryzowano nowg aktywno$¢ AORaa W redukcji
kwaséw karboksylowych oraz kofaktora NAD* do NADH w obecno$ci wodoru jako jedynego donora
elektrondow. W 2022 roku w wyniku badan kinetycznych zostalo udowodnione, Zze AORaa moze
jednoczes$nie katalizowac obie reakcje redukcji, ale nie wykorzystuje do tego efektu bifurkacji.
Ponadto wykazano, ze obie reakcje zachodza rowniez w neutralnym pH, dzigki czemu mozliwe jest
zastosowanie AORaajako bioreduktora w systemach catokomoérkowych.

Poréwnanie rozwigzanej w ramach projektu struktury AORaa (0 rozdzielczosci ze 3.3 A)
strukturg AOR z Pyrococcus furiosus (AORes, 0 rozdzielczoéci ze 2.3 A) wykazalo, Ze centrum
aktywne obu enzymow jest identyczne. Struktura AORps byta podstawg studium nad geometrig
kofaktora wolframowego metodami teoretycznymi (przez optymalizacje¢ geometrii modeli
klasterowych i QM:MM). Celem badania byto ustalenie tozsamosci niezidentyfikowanych dotad
tlenowych ligandow wolframu 1 przygotowanie struktury do badania mechanizmu. Trzy wybrane
z modeli klasterowych modele kofaktora zostaly zoptymalizowane metoda QM:MM 1 uzyskane
geometrie zostaly przeanalizowane i porownane do danych eksperymentalnych. Dwa z modeli, ktore
spetlniaty kryteria sformulowane na bazie wynikoéw spektroskopowych, zostaly dopasowane do
gestosci elektronowej ze struktury AORpr.i uzyskano w ten sposob roznicowe mapy gestosci.
Otrzymane mapy wskazaty na dobre dopasowanie modelu kofaktora w formie utlenionej W(VI)
z dwoma ligandami okso.

. Ponadto, we wspotpracy z prof. Grahamem Georgiem
z Uniwersytetu Saskatchewan w Kanadzie zbadano pierwsza
sfer¢  koordynacyjng  wolframu w  AORaa metoda
rentgenowskiej  spektroskopii absorpcyjnej EXAFS dla
krawedzi L  wolframu. Uzyskane wyniki dla formy
zredukowanej kofaktora zostaly poréwnane z uzyskanymi
modelami QM:MM i wskazaty na geometri¢ z W(IV) i jednym
ligandem okso i jednym hydrokso.

Figura. Mapa roéznicowa dla AORps obliczona z danych
krystalograficznych i modelu kofaktora W(VI) z dwoma
ligandami oxo, przygotowanego poprzez modelowanie QM:MM. Nadmiarowa gestos¢ elektronowa
modelu zostata pokazana w kolorze czerwonym, natomiast niedomiar gestosci elektronowej modelu
kolorem zielonym.
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2. Analiza wplywu wybranych czynnikéw na zmiany struktury a-synukleiny

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2020/37/N/ST4/02132 [2021-2023]
(kierownik projektu: mgr Paulina Komorek,
opiekun projektu: prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska)

Badania nad rozwojem choroby Parkinsona wykazatly, ze cecha charakterystyczng choroby
jest pojawienie si¢ ciatek Lewy'ego zawierajacych gldwnie a-synukleing. W ciatach Levy'ego
a-synukleina wystgpuje w postaci nieprawidtowo sfaldowanej i moze powodowac §mier¢ neuronow.
Chociaz przeprowadzono juz catkiem sporo badan nad strukturg a-synukleiny, to wcigz pozostaje
wiele pytan dotyczacych zmian w strukturze drugorzgdowej tego biatka i zrodia jego toksycznosci.
Waznym, ale stabo poznanym efektem nieprawidtowego fatdowania biatek jest adsorpcja, ktora
powoduje zmiany konformacji w wyniku interakcji biatka z powierzchniag. W zwigzku z tym
wykonano badania majace na celu analize strukturalng zaadsorbowanego biatka przeprowadzong
przy uzyciu kilku metod fizykochemicznych, w tym charakterystyke biatka w roztworze
1 na powierzchni adsorpcji. Za pomocg dichroizmu kotowego (CD), spektroskopii w podczerwieni
(IR) i mikroskopii sit atomowych (AFM) potwierdzono, ze oddzialywanie biatka ze ztotem indukuje
zmiany jego konformacji, kierunku i intensywno$ci zmian strukturalnych, ktore zalezg od pH
srodowiska, w ktorym prowadzono adsorpcje. Zaadsorbowane czasteczki charakteryzuja sig
wzrostem zawartosci nieuporzadkowanych struktur i skretow [ przy jednoczesnym spadku
zawarto$ci a-helis w porownaniu ze strukturg w roztworze. Symulacje MD wykazaly, ze przy
pH = 3,5 wiecej cystein jest eksponowanych na zewnatrz czasteczki, co moze by¢ odpowiedzialne za
adsorpcj¢ na ztocie, a tym samym moze powodowac zwigkszong zmiang struktury zaadsorbowanych
czgsteczek. Zmiany struktury drugorzedowej, a co za tym idzie topografii powierzchni powstajacych
filmoéw, ujawnily si¢ poprzez zmian¢ kata zwilzania (CA) ztota. Eksperymenty uzupehiajace
z uzyciem MP-SPR i QCM-D wykazaty, ze warunki adsorpcji i struktura czasteczek maja silniejszy
wplyw na hydratacje powstajacych filmow niz stopien pokrycia powierzchni.
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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 [2021-2023]
(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 opiekg dziedzictwa kultury, stanowionego w gtdéwnej mierze przez masywne
obiekty drewniane, tj. rzezby i elementy dekoracyjne. Projekt ma na celu w szczeg6lnosci okreslenie
bezpiecznej strategii ogrzewania zabytkowych wnetrz na potrzeby krotkotrwatych wydarzen
religijnych, kulturalnych i komercyjnych.

Na potrzeby dwuwymiarowego modelu masywnego drewnianego elementu, stuzacego do
analizy procesu propagacji peknig¢ pod wptywem wahan klimatu, rozbudowano i zaktualizowano
baz¢ danych wlasciwosci mechanicznych drewna lipowego. Model, stworzony w programie
COMSOL Multiphysics, pozwala na rozwigzywanie probleméw fizycznych metoda elementow
skonczonych 1 wymaga podania zestawu parametréw mechanicznych badanego materiatu.

W analizie rozwoju pgknie¢ w masywnych obiektach z drewna lipowego przyjeto szybkos¢
uwalniania energii (G) jako parametr determinujacy ryzyko uszkodzenia. Warto$¢ krytyczna Gic
drewna lipowego uznano za kryterium zagrozenia, ktérego przekroczenie powoduje przyrost
glebokosci peknigcia w rzezbie. Na probkach lipy ustabilizowanych w czterech r6znych warunkach
wilgotnosci wzglednej powietrza (ok. 38%, 58%, 80% 1 98%) przeprowadzono pomiary laboratoryjne
z uzyciem tzw. metody wedge-splitting. Metoda ta pozwala wyznaczy¢ energi¢ potrzebng do
propagacji wstepnie wykonanego w probce nacigcia wzdhuz pozadanego kierunku w drewnie, a wigc
w efekcie oszacowa¢ Gic. Dla kazdej wilgotnos$ci wzglednej (RH) wykonano 5-7 pomiaréw na
probkach pochodzacych z 3 réznych pni drewna lipowego, aby uwzgledni¢ rozrzut wilasnosci
materiatlowych w obrebie gatunku drewna. Zaobserwowano zalezno$¢ Gic od RH: warto$¢ ta rosta
wraz ze wzrostem RH.

Pomiary metoda wedge-splitting potgczono z monitorowaniem probki podczas catego
przebiegu eksperymentu czujnikami do badania metodg emisji akustycznej. Metoda ta pozwala
obliczy¢ ilos¢ energii uwalnianej w procesie pekania i skorelowac ja z przyrostem dtugosci peknigcia,
co zostanie przeanalizowane w kolejnym etapie projektu.

Z tych samych pni drewna lipowego pozyskano probki do pomiaru modutu Younga
I wspotczynnika Poissona, tzw. probki dog-bone. Na maszynie wytrzymato$ciowej przeprowadzono
statyczne proby rozciggania probek ustabilizowanych w czterech r6znych warunkach RH powietrza
(ok. 38%, 58%, 80% 1 98%). Dla kazdej wilgotnosci wzglednej wykonano 10-15 pomiaréw na
probkach pochodzacych z 3 réznych pni. Wlasciwosci mechaniczne drewna wyznaczono
z kombinacji zastosowanych metod optycznych i mechanicznych. Modutly Younga w kierunku
radialnym i kierunku stycznym drewna rosty wraz ze spadkiem na RH, natomiast wspotczynniki
Poissona dla kombinacji tych kierunkow nie wykazaty znaczacej zaleznosci od RH.
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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 Sekula)

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 trzecim roku realizacji projektu opracowano metody analityczne LC-MS/MS dla
pochodnych benzoilobursztynaniu podstawionych w pierScieniu podstawnikami CHs lub OH oraz
opracowano metod¢ detekcji benzoilobursztynianu na GC-MS bez derywatyzacji. Potwierdzono
aktywnos$¢ BSS oraz jej mutantéw T197S i T197P wzglgdem izomerdéw ksylenu i krezolu oraz
mutanta R508P w reakcji z acetyloakrylanem. W ramach rozwoju zastosowania biotechnologicznego
BSS przeprowadzono pilotazowg fermentacje Aromatoleum evansii p.ASG3’-BSS w objetosci 5 L
oraz przeprowadzono transformacje genetyczne innych mikroorganizméw mogacych shuzy¢ za
platformy produkujace enzym tj. Mixta theicola, Paracoccus denitrificans, Shimwella blattae.

W ramach modelowania reaktywno$ci enzymow z klasy BSS przebadano wptyw mutacji na
dynamike substratow w centrum aktywnym dla modeli homologicznych BSS ze szczepu K172
i EbN1 oraz ich mutantéw (R504K, Y 193S) z kwasami organicznymi t.j. fumaran, krotonian, trans-
glutakonian, 2-pentenian, 3-acetyloakrylan oraz toluenem i jego pochodnymi (p-, m-, o-ksylenem
i p-, m-, o-krezolem). Na podstawie stabilnych etapow stymulacji przeprowadzono analizg
statystyczng wyznaczajac prawdopodobienstwo przebywania substratu w konformacji bliskiego
ataku (NAC). Symulacje wykazaty, ze mutacja Arg504 zwigksza prawdopodobienstwo znalezienia
toluenu w poblizu rodnikowej Cys493 dla krotonianu i 2-pentenianu oraz w mniejszym stopniu trans-
glutakonianu natomiast zmniejsza dla 3-acetyloakrylanu. Natomiast mutacja Y193S nie wptywa

znaczaco na aktywnos$¢ enzymu z o- i m-krezolem, natomiast moze zwigksza¢ aktywnos¢
z m-ksylenem.
W ramach projektu prowadzono réwniez modelowanie spactrum 3, stryctre 1A

widm EPR zmierzonych dla kompleksu BSS-alkohol ( simlated
benzylowy-fumaran za pomoca programu EasySpin ‘
(przyktad Fig. 1). Badanie te sa prowadzone przy
wspotpracy z prof. Antonio Pierikiem w Technische |, /
Universitdt Kaiserslautern. Celem symulacji jest q
jednoznaczna interpretacja  geometrii  adduktu "N
rodnikowego kwasu fumarowego oraz alkoholu {
benzylowego. Rozwazane s3 dwie alternatywne
hipotezy, zakladajace powstanie rodnika hydroksy-
benzoilobursztynianowego lub odwodnionego rodnika
trans-fenyloitakonowego. Symulacje zostaly wsparte ’

obliczeniami QM:MM dla dla zinhibowanego enzymu  Fig- 1. Wynik symulacji dla widma
zawierajacego rodnikowy produk przejsciowy. rodnikowego produktu przejSciowego

A const 90 17 30

A const 31 36 19

g: 2.01105

line width (lwpp): 6.81

|
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Projekty badawcze NCN ,,Solar-Driven Chemistry”

89



90



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)

Celami projektu SolarMethaChem sg: i) nanoinzynieria nowych wydajnych materialow do
wydajnego utleniajgcego sprzggania metanu pod wplywem $wiatla, ii) identyfikacja mechanizméw
reakcji sprzegania metanu oraz iii) optymalizacja reaktora fotochemicznego i warunkéw pracy. Grupa
z IKiFP PAN odpowiada za badania teoretyczne w projekcie, ktéore obejmuja zaroéwno
zaproponowanie modeli uktadéw fotokatalitycznych i zbadanie ich struktury elektronowej, jak
I okres$lenie mechanizmu sprzegania metanu do etanu.

W roku 2022 zrealizowano nastepujace zadania badawcze:

1) Wyznaczono struktury geometryczne i elektronowe katalizatoréw badanych w reakcji
fotokatalitycznego sprzggania metanu tj. uktadow M13/TiO2 (M = Cu, Ag, Au) oraz HPA/TiO2 (HPA
= HPW, HPMOo), gdzie jako model TiO2 wykorzystano klaster wycigty z powierzchni (101) anatazu.
Do obliczen wykorzystano metod¢ DFT:PBE+D3/def2-TZVP w ujeciu klasterowym. Stwierdzono,
ze struktura klastrow metalicznych zalezy rodzaju metalu. Miedz na powierzchni tlenku tytanu
tworzy czastki sferyczne, za$ klastery zlota 1 srebra ulegaja sptaszczeniu celem zwigkszenia
oddziatywania metal — no$nik (patrz Rysunki 1 a, b, ¢). Czasteczki heteropolikwaséw po osadzeniu
na powierzchni zachowujg strukturg jonéw Keggina.

2) Dla najbardziej aktywnego katalizatora sprze¢gania metanu (Aus/TiO2 — uzyto mniejszego modelu
niz powyzej, ze wzgledu ztozonos¢ obliczeniowa) zbadano mechanizm reakcji. Profil energetyczny
pierwszego etapu tj. aktywacji 1 rozerwania wigzania C-H w czasteczce CHa, ktory jest etapem
limitujacym, przedstawiono na Rysunku 1 d. Bariera energetyczna tego procesu wynosi 146 kJ/mol,
gdy zachodzi on na uktadzie TiO2®* (modelujgcym fotowzbudzony dwutlenek tytanu). Gdy na TiO2
naniesiony zostanie klaster ztota, energia aktywacji obnizona jest do 67 kJ/mol. Wykonane obliczenia
wyjasniajg obserwowang eksperymentalnie réznice w reaktywnosci Au/TiO2 wzgledem TiOx.

a) b)

d)

0.0 kJ/mol

TiO," + CH,
Aug-TiO, + CH,

-55.1 kJ/mol
Rysunek 1. Struktury geometryczne uktadow a) Cuaa/TiO,, Ag1a/TiOy, ) Aus/TiO, oraz d) profil energetyczny aktywacji CH4 na TiO i Aug/TiO,.
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Projekty badawcze NCN ,,GRIEG”
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1. Craquelure — Model obrazow ze spekaniami wspierajacy ustalenie
racjonalnych wytycznych Srodowiskowych w muzeach

Projekt badawczy ,,GRIEG” NCN nr 2019/34/H/HS2/00581 [2020-2023]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz)

W roku 2022 zesp6t badawczy instytutu realizujacy projekt GRIEG Craquelure kontynuowat
opracowanie bazy wilasciwos$ci historycznych materiatow artystycznych, uzywanych w obrazach,
oraz materialow wspotczesnych stosowanych do konsolidacji warstw malarskich. Prowadzone
w latach poprzednich pomiary modutéw sztywnosci, odksztalcenia przy zerwaniu oraz izoterm
pecznienia i skurczu farb temperowych zostaty rozszerzone w celu weryfikacji wynikéw watpliwych
oraz poprawe statystyki pomiarowej. Badaniom mechanicznym towarzyszyly badania przemian
chemicznych zachodzacych w wybranych préobkach farb temperowych w uzyciem spektrometrii
FTIR, spektroskopii Ramana, pomiaréw konta zwilzania oraz spektroskopii elektronowego
rezonansu paramagnetycznego. Badania potwierdzity, ze przemiany w badanych probkach zachodza
jedynie w poczatkowym okresie ich naturalnego starzenia i po okresie 1-2 miesi¢cy catkowicie si¢
stabilizuja. Oznacza to, Ze wlasnos$ci mechaniczne wyznaczone dla probek postarzanych od 6 do 12
miesiecy odzwierciedlajag wlasnosci historycznych farb temperowych. W oparciu o te wyniki oraz
poroOwnanie z wlasciwosciami innych typéw farb 1 gruntu postawiono wazng hipotezg, ze farby
temperowe ze spoiwem zottkowym zasadniczo sg farbami opartymi na spoiwie kleju zwierzgcego
a komponenta zwigzana z kwasami tluszczowymi jest mato istotna.

Innym waznym elementem badan bylo opracowanie trojwymiarowego modelu obrazu na
ptotnie. Model ten opiera si¢ o metode elementow skonczonych i oprogramowanie COMSOL
Multiphysics. W modelu zalozono, ze obraz jest zbudowany z drewnianego blejtramu, ptotna
przeklejonego klejem zwierzecym i warstwy zaprawy klejowej (gessa) - sztywnego materiatu
podobnego wlasciwosciami mechanicznymi do starzejgcych si¢ kruchych farb olejnych. Nowym
elementem badan byto uwzglednienie rzeczywistych parametrow mechanicznych przeklejonego
ptotna z uwzglednieniem kierunkow wzdluz watku 1 wzdhuz osnowy. W szczegdlnosci wykorzystano
kierunkowe moduly sztywnosci dla r6znych wilgotnosci wzglednych i kierunkowa rozszerzalnosé
wilgotnosciowa przeklejonego ptotna. Przeprowadzono szerokie badania parametryczne, aby okresli¢
czuto$¢ modelu na parametry wejsciowe. Stwierdzono, ze w narozach obrazu moze wystepowac
znaczna koncentracja napr¢zen jednak jej zasieg jest znacznie wigkszy niz w przypadku modelu
nieuwzgledniajacego anizotropii przeklejonego ptotna.

Ostatnig wazng komponentg badawczg projektu zrealizowang w roku 2022 byto rozpoczecie
prac nad walidacja modeli komputerowych w oparciu o pomiary probek imitujacych rzeczywiste
obrazy na plotnie i desce. W sumie przygotowano kilkadziesiat probek o réznych typach podtoza,
geometriach, typach uzytych materiatow, warunkach wilgotnosciowych, w ktorych przygotowano
probki. Przygotowano system pomiaru wydtuzenia oraz wygigcia dla probek imitujacych obrazy na
desce, oraz system pomiaru napr¢zen w obrazach na ptdtnie. W obu typach pomiarow beda
prowadzone pomiary emisji akustycznej pozwalajace precyzyjne §ledzenie mikro uszkodzen warstwy
malarskiej. Tak przygotowane probki poddano wstepnym cyklom zmiany wilgotnosci wzglednej by
wyznaczy¢ czas ich odpowiedzi i odpowiednio zaplanowaé sekwencje czasowg zmian wilgotno$ci
wzglednej. Ze wzgledow praktycznych uznano, ze probki obrazéw na desce beda poddane cyklom
wilgotnosci wzglednej w temperaturze 50°C. W tych warunkach czas potrzebny na osiagniecie 63%
calkowitego odksztatcenia probek obrazu na desce o grubosci 40mm wynosi 5 tygodni. Obecnie
trwajg pomiary walidacyjne a wyniki beda dostepne i interpretowane w roku przysztym.
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2. Teranostyczne nanonos$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 mechanizmow procesow, w ktorych ulegaja uszkodzeniu
funkcje neuronoéw, oraz metod zapobiegania im, tylko niewielka liczba lekow jest wykorzystywana
w zastosowaniach klinicznych, a ich skutecznos¢ w leczeniu udaru moézgu i chordb
neurodegeneracyjnych nie jest zadowalajaca. Jednym z gtdéwnych ograniczen w dotychczasowym
leczeniu jest nieefektywne dostarczanie lekéw o dziataniu neuroprotekcyjnym do uszkodzonej czegsci
moézgu, jak rowniez trudno$¢ w ocenie czy lek jest dobrze adresowany, czyli ze dociera do miejsca
przeznaczenia. Teranostyka jest nowa dziedzing medycyny polegajaca na polaczeniu funkcji
terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Zastosowanie nanotechnologii w teranostyce
pozwala na opracowanie no$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$nikéw, bedacych w stanie przekroczy¢ bariere krew-mozg,
nie wykazujacych negatywnego wplywu na jej normalne funkcjonowanie, a ktérych obecnos¢
w danym organie moze zosta¢ wykryta poprzez obrazowanie metoda rezonansu jagdrowego (MRI).
Projekt jest realizowany przez mi¢dzynarodowe 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 2022 roku skupiliSmy si¢ na enkapsulacji kwasu karnozowego (substancji o dziataniu
neuroprotekcyjnym) wraz ze znacznikami kontrastowymi tj. kompleksem gadolinu (obrazowania
MRI) oraz Rodaminy (obrazowanie fluorescencyjne). Nanonosniki lekow neuroprotekcyjnych
I sSrodkow kontrastowych formowano metodg sekwencyjnej adsorpcji natadowanych nanoobjektow,
zwang metodg warstwa po warstwie (Rysunek 1a). Sredni rozmiar opracowanych teranostycznych
nanono$nikow wynosit ok. 150nm (Rysunek 1b). Nanono$niki charakteryzowaly si¢ niska
toksycznoscia, byly rowniez sfunkcjonalizowane polimerem PEG majacym zapewni¢ wydtuzona
cyrkulacje nanono$nikow po podaniu. Opracowane teranostyczne nanonosniki kwasu karnozowego
przekazano partnerom projektowym do dalszych badan in vitro i in vivo.
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Rysunek 1. Charakterystyka nanono$nikow a) zalezno$¢ potencjatu zeta od liczby warstw polielektrolitowych; b) rozktad
wielkosci otrzymanych nanono$nikow.
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Projekty badawcze NCN ,,Miniatura”
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1. Wykorzystanie izotermicznej kalorymetrii miareczkowej (ITC)
w charakteryzacji biochemicznej enzyméw zaleznych od alfa-ketoglutaranu.
Staz naukowy na McGill University

Projekt badawczy ,, MINIATURA” NCN nr 2019/03/X/ST4/0163 [2019-2022]
(kierownik projektu: dr Anna Mitaczewska-Kregiel)

Staz naukowy dotyczyl wykorzystania izotermicznej kalorymetrii miareczkowej (ITC)
w charakteryzacji biochemicznej enzymow zaleznych od a-ketoglutaranu (aKG) na McGill
University w grupie Prof. Mittermaier’a. Gtownym celem stazu byto zdobycie doswiadczenia
w termodynamicznej charakteryzacji uktadéw enzymatycznych oraz przeprowadzenie badan dla
wybranych enzymow zaleznych od aKG, m.in. dioksygenazy kanamycyny B (KanJ) - enzymu ze
szlaku biosyntezy kanamycyny. Dodatkowo do badan wybrano rowniez enzym O-demetylaze
kodeiny (CODM) i jego skroconego mutanta (CODMLt) oraz proteaze 3Cl1 z wirusa SARS-COV-2.

W trakcie 7 tygodni stazu zostatam przeszkolona z obstugi dwoch apartow MicroCal: ITC200
oraz PEAQ-ITC Automated. W pierwszej fazie przeprowadzitam testy pozwalajace na dostosowanie
uzytych stezen do uzyskania wigzania ligandow (stezenia antybiotykéw i bialka, sktad buforu).
Nastgpnie wykonatam pomiary wigzania rdéznych antybiotykow: kanamycyny B, tobramycyny
i amikacyny do KanJ w trzech pH: 6.2, 7.2 i 8.2. Ostateczne pomiary prowadzitam w buforze
0 sktadzie: 25mM Hepes, 50mM NaCl oraz w obecno$ci nadmiaru inhibitora: 5mM N-oksalylglicyny
(NOG). Pokazalam roznice w wigzaniu trzech antybiotykow: kanamycyny B, tobramycyny
I amikacyny. Uzupehlilo to biochemiczny obraz otrzymany z wczesniejszych badan
przeprowadzonych dla KanJ. Najlepsze parametry wigzania otrzymano dla neutralnego pH 7.2
(Tabela 1). Jedynie stechiometria wigzania jest lepsza w pH 8.2 dla kanamycyny B.

Tabela 1. Stechiometria i state dysocjacji dla dioksygenaz zaleznych od aKG i Fe(Il). Podane warto$ci sg $rednig

Z minimum 2 pomiaroéw.
KanJ CODM | CODMt
kanamycyna B | tobramycyna |amikacyna allokryptopina
pH=6.2 N= 0.76 0.69 0.55
Kd [uM]= 0.73 1.49 27.86
pH=7.2 N= 0.88 0.73 0.72
Kd [uM]= 0.25 0.62 9.80
pH=8.2 N= 0.99 0.70 0.70 1.13 0.90
Kd [uM]= 0.53 5.84 57.47 194.28 | 146.07

Przeprowadzitlam réwniez pomiary wigzania jednego z dostepnych substratow: allokryptopiny
do enzymu CODM i jego skroconej wersji CODMt w celu ustalenia wptywu wprowadzonej mutacji
na zdolnosci wigzania ligandéw. Pomiary prowadzilam w buforze zawierajacym 25mM Hepes pH
8.2, 50mM NaCl, 5mM NOG. Dzi¢gki wykonanym badaniom wigzania allokryptopiny do formy
natywnej enzymu CODM 1 do jej mutanta CODMLt, skroconego o nieuporzadkowany fragment,
wykazatam, ze forma skrocona ma podobne parametry wigzania ligandu co natywna (Tabela 1).
Forma skrocona CODMt zostata stworzona w celu umozliwienia uzyskania modelu struktury biatka,
ktorej nie moglismy otrzymac dla pelnego enzymu. Przeprowadzone badania wykazaly, ze usunigty
fragment bialka nie ma istotnego wplywu na wigzanie ligandow, stad jest dobrym modelem do
badania struktury enzymu.

W kolejnej fazie przetestowalam 1 zoptymalizowalam warunki do uzyskania pomiardéw
aktywnosci dla enzymow 3Cl i KanJ. Proteaza 3Cl miata zosta¢ przebadana w obecnosci inhibitorow
przy uzyciu wysokoprzepustowej metody z zastosowaniem zautomatyzowanego ITC. Jednak
dotychczasowe warunki pomiarowe powodowaly trudnosci w zaobserwowaniu efektu inhibicji w
dhugich pomiarach z uzyciem PEAQ-ITC Automated. Przetestowatam i zoptymalizowatam warunki
I czas pomiaru tak, aby zapewni¢ optymalne warunki dla enzymu do podtrzymania aktywnos$ci oraz
utrzymac inhibitory w niezmienionej formie nawet przez kilkadziesiat godzin oczekiwania na pomiar.
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2. Fluorescencyjne materialy warstwowe na bazie nanoklastrow zlota -
otrzymywanie w procesach samoorganizacji

Projekt badawczy ,,MINIATURA” NCN nr 2021/05/X/ST5/00244 [2021-2022]
(kierownik projektu: dr inz. Julia Maciejewska-Proniczuk)

Gtownym celem dzialania naukowego bylo okre§lenie 1 opis mechanizmu osadzania
fluorescencyjnych nanoklastrow ztota, otrzymanych z uzyciem albuminy surowicy bydlgcej
1 lizozymu, na modelowej powierzchni krzemu oraz pordwnanie otrzymanych wynikow z danymi
uzyskanymi dla bialek tworzacych matrycg. Wyznaczono maksymalny stopien pokrycia oraz
stabilno$¢ warstw nanoklastrow ztota w funkcji sity jonowej oraz pH.

Poczatkowym etapem prac badawczych byla synteza nanoklastrow zlota z uzyciem albuminy
surowicy bydlecej oraz lizozymu. Otrzymane hydrozole nanoklastrow oczyszczono metoda
ultrafiltracji membranowej. Charakterystyka fizykochemiczna nanoklastow zlota na matrycy
biatkowej obejmowata:

e Okreslenie ich $rednicy hydrodynamicznej w szerokim zakresie sit jonowych oraz pH
technika dynamicznego rozpraszania $wiatta (DLS);

e Okreslenie ich ruchliwosci elektroforetycznej w szerokim zakresie sil jonowych oraz pH
technikg mikroelektroforezy;

e Rejestracje widm absorpcyjnych i emisyjnych za pomoca metod spektroskopowych;

e Okreslenie wielkosci rdzenia metalicznego na podstawie analizy obrazow
z wysokorozdzielczej transmisyjnej mikroskopii elektronowej (HR-TEM);

e Wyznaczenie stezenia masowego ztota w suspensjach koloidalnych nanoklastrow
wyznaczono za pomocg absorpcyjnej spektrometrii atomowej (AAS).

Charakterystyka fizykochemiczna nanoklastrow ztota na matrycy biatkowej zdyspergowanych
w hydrozolach dostarczyta informacji o $rednicy hydrodynamicznej, zakresie ich stabilno$ci oraz
wlasciwosciach elektrokinetycznych. Dane te miaty istotne znaczenie przy doborze warunkow
osadzania nanoklastrow zlota na powierzchniach statych w celu otrzymania stabilnych,
homogenicznych 1 fluorescencyjnych warstw. Najwazniejszym etapem prac badawczych byto
wyznaczenie kinetyki osadzania nanoklastrow z zastosowaniem: mikrowagi kwarcowej
z monitorowaniem dyssypacji energii (QCM-D), pomiaré6w potencjalu przepltywu, obrazowania
mikroskopig sit atomowych (AFM) oraz skaningowej mikroskopii elektronowej (SEM). Okre§lono
rowniez wlasciwosci fluorescencyjne otrzymanych warstw analizujac obrazy uzyskane przy pomocy
mikroskopii konfokalnej. Zbadano wplyw pH, sity jonowej oraz obecnosci dodatnio naladowanej
warstwy kotwiczacej (chlorku polidiallilodimetyloamoniowego — PDDA) na maksymalny stopien
pokrycia powierzchni nanoklastrami. Obrazy mikroskopowe (AFM, SEM) potwierdzity uzyskanie
stabilnych, homogenicznych warstw. Pomiary opisane powyzej potwierdzity hipoteze sformutowang
we wniosku, ze proces samoorganizacji nanoklastrow ztota, prowadzacy do otrzymania warstw na
powierzchni krzemu, byt w gtdéwnej mierze kontrolowany oddziatywaniami elektrostatycznymi.
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3. Znaczenie utleniajacych i kwasowo-zasadowych wlasciwos$ci 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 Wojdylta)

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

Badania rozpoczeto od modelowania metodami mechaniki klasycznej — dokowania kofaktora
(4a-hydroksytetrahydrobiopteryny) i substratu reakcji w kieszeni wigzgcej 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 opracowa¢ 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
utleniajacych 1 kwasowo-zasadowych wiasciwosci (odpowiednio potencjatdow redukcji i stalych
kwasowos$ci) w polaczeniu z mechanizmem reakcji przeniesienia atomu wodoru (dla zestawu
pomocniczych substratow) pozwoli okresli¢ w jakim stopniu wlasciwos$ci utleniajace i kwasowo-
zasadowe centrum aktywnego badanego enzymu moduluja jego aktywnos¢.
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4. Synteza mnowych Koniugatéw neuroleptykow 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 Katarzyna Oc¢wieja, prof. IKiFP PAN)

Obecnie, ze wzgledu na starzenie si¢ spoleczenstw obserwuje si¢ znaczny wzrost liczby
pacjentow cierpigcych na choroby neurodegeneracyjne, takie jak m.in. choroba Alzheimera
i Parkinsona. Choroby te sg nieuleczalne, dlatego uwaga naukowcdéw skupia si¢ na okresleniu ich
patogenezy i etiologii oraz opracowaniu skutecznych metod leczenia i profilaktyki. Dotychczas
ustalono, ze choroby te zwigzane sg z powstawaniem nieprawidtowych ztogow 1 wtracen biatkowych
powstatych W wyniku agregacji amyloidu beta (AP) i bialek tau (choroba Alzheimera) oraz
a-synukleiny (a-syn) (choroba Parkinsona). Zauwazono, ze wigksze nanoczastki zlota (AuNPs)
(>50 nm) przyspieszaja fibrylizacje bialek za§ mniejsze opdzniaja lub catkowicie hamujg te procesy.
Mimo obiecujacych wynikow wstepnych, wcigz nie wiadomo jak projektowac i syntezowa¢ AuNPs
o pozadanych wlasciwos$ciach anty-fibrylarnych. Stad tez celem powzigtych badan jest weryfikacja
hipotezy mowiacej, ze aktywnos$¢ AuNPs w procesach fibrylizacji zalezy gtownie od ich wtasciwosci
powierzchniowych, ktore z kolei sa modelowane przez zaadsorbowane czasteczki stabilizatorow.
Istotna wydaje si¢ by¢ rowniez rola oddziatywan elektrostatycznych, a takze podatno$¢ AuNPs
na agregacje, ktora moze stymulowac powstawanie fibryli biatek.

W pierwszym etapie prac przeprowadzono syntezy AuNPs o kontrolowanej morfologii oraz
wlasciwosciach powierzchniowych. Otrzymano trzy typy quasi-sferycznych, ujemnie natadowanych
AuNPs o sredniej wielkosci 5, 22 oraz 55 nm oraz jeden typ dodatnio natadowanych AuNPs o $redniej
wielkos$ci 10 nm. Otrzymane nanoczastki postuzyty do syntezy koniugatow chloropromazyna-AuNPs
(CPZ-AuNPs). Koniugaty otrzymano w procesie sterowanej oddziatywaniami elektrostatycznymi
adsorpcji czgsteczek leku na powierzchni AuNPs. Przeprowadzono serie prac eksperymentalnych
majacych na celu okreslenie korelacji migdzy wilasciwosciami elektrokinetycznymi koniugatow,
a stgzeniami substratow uzytych do syntez. Przeprowadzone prace eksperymentalne wykazaty, ze
wlasciwosci elektrokinetyczne koniugatow S$cisle zaleza od ilosci CPZ zaadsorbowanej
na powierzchni AuNPs. Otrzymane wyniki badan dowiodty, Ze istnieje mozliwo$¢ otrzymywania
koniugatéw charakteryzujacych si¢ ujemnym jak i dodatnim potencjatem zeta. Ponadto, wykazano,
ze tadunek powierzchniowy koniugatdéw mozna kontrolowa¢ nie tylko ilo$cig zaadsorbowanych
czasteczek CPZ, ale roéwniez sitg jonowg oraz pH. Badania spektroskopowe przeprowadzone
z uzyciem spektroskopii elektronowej w zakresie UVvis, a takze powierzchniowo wzmocnionej
spektroskopii Ramana (SERS) potwierdzity deprotonacj¢ trzeciorzedowej grupy aminowej CPZ,
ktéra w §rodowisku zasadowym, ktora odpowiada za inwersje¢ znaku potencjatu zeta koniugatéw
wpH > 8.5. Ponadto, na podstawie badan SERS stwierdzono, ze orientacja czasteczek CPZ
na powierzchniach AuNPs, a zatem struktura koniugatéw zaleza od wielko$ci nanoczastek uzytych
do syntezy.
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Projekty badawcze NCBR ,,EIG CONCERT-JAPAN”
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1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materialy: porowate materialy
kompozytowe do proces6w membranowych

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

Celem badan byta charakterystyka wtasciwosci fotokatalitycznych kompozytow typu metal-TiO>
otrzymanych w wyniku osadzenia metalu (Pt lub Ag) w postaci nanoczastek na komercyjnym TiO>
(Sigma-Aldrich, “acroxide® P25”). Nominalne stezenie metalu w preparatach wynosito 0,05, 0,1
1 0,5% wag. w przypadku Pt, lub 0,051 0,1 % wag. w przypadku Ag. Czastki metali otrzymano stosujac
chemiczna redukcje jonow (Pt** lub Ag*) za pomoca NaBHa4. Po otrzymaniu czastki metali byty
stabilizowane elektrostatycznie w wodnej zawiesinie dodatkiem cytrynianu sodu, dlatego tez
zmierzony potencjat zeta w obu przypadkach byl ujemny. Osadzenie czastek metali na powierzchni
TiO2 przebiegalo w wyniku adsorpcji. Warto podkresli¢, ze ziarna TiO2 w wodnej zawiesinie
(o stezeniu ~ 0,3 g dm™®) tworzyty aglomeraty (o $rednicy ~ 200 nm) wykazujace dodatni potencjat
zeta dlatego adsorpcja czastek Pt lub Ag charakteryzujacych si¢ ujemnym potencjatem zeta byta
dodatkowo wspomagana elektrostatycznie. Czastki metali w zawiesinie wodnej miaty Srednice
w zakresie 5-20 nm, a wérdd nich dominowaty czastki o Srednicy ~ 11 nm w przypadku Pt lub czastki
0 $rednicy ~ 9 nm w przypadku Ag.

Wiasciwosci  fotokatalityczne kompozytow proszkowych zostaty sprawdzone w reakcji
degradacji barwnikow: oranzu metylowego (OM) i rodaminy B (RB). Testy fotokatalityczne
przeprowadzono z uzyciem lampy UV (50 W) z emisja promieniowania w zakresie dlugosci fali:
365-367.5 nm, mieszajac zawiesing zawierajaca 15 mg fotokatalizatora i 50 ml roztworu barwnika
(o stezeniu ~ 1 x 10 mol dm). Przed nas$wietlaniem sprawdzono stopien dekoloryzacji na skutek
adsorpcji barwnika na powierzchni fotokatalizatora w ciggu pierwszych 2 godzin mieszania
zawiesiny w ciemnos$ci. Stezenie barwnika bylo monitorowane spektrofotometrycznie rejestrujac
widma UV-Vis w zakresie 350-650 nm dla probek cieklych (po odseparowania cieczy od
fotokatalizatora) na kazdym etapie z trzech etapéw eksperymentu: (a) po 2-godzinnym mieszaniu
W ciemnosci, (b) po naswietlaniu trwajacym 1 godzing i (c) po naswietlaniu trwajacym kolejna
godzing czyli facznie po 2 godzinach naswietlania.

Spadek stezenia barwnika w roztworze na skutek jego adsorpcji na powierzchni TiO2 lub
kompozytow typu metal- TiO2 wahat si¢ na poziomie 15-30%. Stopien dekoloryzacji roztworow
barwnikéw w obecnosci TiO2 wynosit: 43 lub 71% po 1 lub 2 godzinach naswietlania UV w przypadku
OM, 53 lub 85% po 1 lub 2 godzinach naswietlania UV w przypadku RB. Stopien dekoloryzacji roztworu
OM z dodatkiem kompozytow Pt-TiO2 zawierajacych 0,05, 0,110,5% wag. Pt, po 1 godzinie naswietlania
UV wynosit odpowiednio: 49, 50 1 44%, a po 2 godzinach naswietlania UV wynosit odpowiednio: 78, 82
1 72%. Stopien dekoloryzacji roztworu RB z dodatkiem kompozytow Pt-TiO2 zawierajacych 0,05, 0,1
10,5% Pt, po 1 godzinie naswietlania UV wynosil odpowiednio: 68, 68 i 42%, a po 2 godzinach
naswietlania UV wynosit odpowiednio: 96, 97 1 71%. Stopien dekoloryzacji roztworu OM z dodatkiem
kompozytow Ag-TiO, zawierajacych 0,05 i 0,1 % wag. Ag, po 1 godzinie naswietlania UV wynosit
odpowiednio: 43 1 32%, a po 2 godzinach naswietlania UV wynosil odpowiednio: 74
163%. Stopien dekoloryzacji roztworu RB z dodatkiem Ag-TiO2 zawierajacych 0.0510.1 % wag. Ag, po
1 godzinie naswietlania UV wynosil odpowiednio: 57 i 56%, a po 2 godzinach naswietlania UV wynosit
odpowiednio: 87 i 86%.

Osadzenie Pt na powierzchni TiO2 zwigksza efektywnos$¢ procesu degradacji w porownaniu
do czystego TiO.. Istotna jest zawarto$¢ nanoczgsteczek metalu na powierzchni TiO.. Zalecane
stezenie Pt na TiO2 wynosi 0,1% wag. Osadzenie Ag na powierzchni TiOz (0,1% wag.) w przypadku
RB nie zwigksza znaczgco, a nawet zmniejsza jak w przypadku MO skutecznos$¢ procesu degradacji
W porownaniu Z czystym TiOa.
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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)

W biezacym okresie sprawozdawczym zakonczono budowe hali mieszczacej lini¢ prototypu
biorafinerii na terenie Instytutu. Nowa obudowa prototypu sktada sie z cze$ci laboratoryjno-biurowej
oraz powierzchni hali technologicznej (Rys 1.)

Zostaly osiagniete cele projektu dotyczace syntezy dwoch rodzajow biopolimerow —
polihydroksymaslanu (PHB) i $rednio tancuchowego polihydroksyalkanianu (mcl-PHA) na skale
¢wier¢ techniczng. Umozliwilo to state dostawy obu polihydroksyalkanianow (PHA) partnerom
konsorcjum. Na Politechnice Krakowskiej zostala opracowana metodologia wytwarzania blend
polimerowych oraz polimerowo-ceramicznych. Partner z Akademii Gorniczo Hutniczej opracowat
technologi¢ pokrywania rusztowan 3D na bazie fosforanu wapnia cienkimi warstwami na bazie blend
PHA. Umozliwilo to pilotazowe badania in vitro prowadzone przez partnera z Warszawskiego
Uniwersytetu Medycznego na mezynchemalnej linii komoérkowej. Badania kompatybilnos$ci
wykazaly, 1z obiecujacym materialem dla regeneracji kosci jest material na osnowie ceramicznej
pokryty cienka warstwg PHB. Kompozyt ten nie wykazywat cytotoksycznosci wobec testowanej linii
komorkowej, jak rowniez umozliwiat optymalng proliferacje komorek iich r6znicowanie do komorek
kostnych. Rownolegle wytworzone blendy na PK umozliwily wytworzenie testowych obiektow
medycznych i pozamedycznych przez partnera Smart Labs.
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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 artefaktow 2D)

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

Celem tego projektu jest opracowanie pelnopowierzchniowego skanera, urzadzenia, ktore
skanuje z mikroskopijng rozdzielczoscig duze artefakty artystyczne, takie jak malowanie rysunkow
I dokumentow.

W 2022 roku zrealizowano zaplanowane prace.

e Przeprowadzono optymalizacyjne prace w zakresie sterowania ruchem kamery — w kazdym
z trzech kierunkéw skanowania (X,Y oraz Z). Wykonano prace poprawiajace stabilno$¢
realizowanego ruchu z uwzglednieniem ostro$ci uzyskiwanych zdjec.

e Zrealizowano dzialajacy prototyp umozliwiajacy prace nad koncowymi rezultatami projektu.

e Przeprowadzono réwniez testy dziatajacego o$wietlenia LED wraz z testami o$wietlenia
diodami w podczerwieni.

e Zrealizowano roéwniez pierwsze testowe skany rzeczywistych obiektéw (obrazy).

e Prowadzono réwniez prace nad analizg znanych algorytméw o funkcjonalnosci zblizonej do
wymaganej dla produktu finalnego.

e Kontynuowano prace nad wykonaniem systemow do znajdowania tzw. ,,punktéw
kontrolnych” lub ,,punktéw wspolnych” do pozycjonowania sekwencyjnie zbieranych
obrazéw w przestrzeni dwuwymiarowej, a potencjalnie rowniez w przestrzeni 3D.

e Pracowano rowniez nad testami na rzeczywistym prototypie skanera w tzw. ,.$rodowisku
naturalnym”.
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Projekty NCBR ,,TANGO”

115



116



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 [2022-2023]
(kierownik projektu: dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN)

W biezacym okresie sprawozdawczym wytworzono polimer polihydroksynonanian (PHN)
na drodze bakteryjnej fermentacji w 30L bioreaktorze. Biomase¢ bakteryjng poddano liofilizacji i za
pomocg octanu etylu wyekstrahowano polimer. Nastgpnie PHN poddano kwasnej metanolizie w celu
uzyskania estrow metylowych mieszaniny —monomerow —  (R)-3-hydroksynonanianu
i (R)-3-hydroksyheptanianu. Estry metylowe poddano modyfikacji — dziatajac tri-fluoroetylosulfono
tri-fluorometanem wprowadzono modyfikacj¢ fluorowa na grupe 3-hydroksylowg monomerow. Tak
spreparowane monomery jak i niemodyfikowane estry uzyto do biokatalitycznej syntezy (lipaza
TL-IM) estrow cukrowych glukozy, galaktozy i laktozy. Wszystkie otrzymane zwiazki poddano
analizom (IR, MS/MS 1 NMR) w celu weryfikacji strukturalnej. Z otrzymanych estréw cukrowych
wytworzono emulsje. Czyste estry oraz ich emulsje poddano badaniom in vitro na 10 liniach
komorkowych (linie raka jelita grubego, melanomy i odpowiednie kontrole linii nierakowych).
Najbardziej toksycznymi zwigzkami w czystej postaci wzglgdem linii rakowych byly estry
modyfikowane fluorem PHN laktozy i galaktozy, jak i niemodyfikowane estry laktozowe. Emulsje
nie posiadaty efektu cytotoksycznego wzgledem testowanych linii.
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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 2022 roku przeprowadzono 1 rozstrzygni¢to nastepujace uzupeiniajace konkursy
0 stypendia w ramach Programu PROM:

1. Konkursy o stypendia na sfinansowanie kosztow uczestnictwa w krotkich formach ksztatcenia
za granicg (konferencja naukowa, szkota naukowa, warsztaty naukowe, kursy naukowe,
szkolenia naukowe) doktorantom IKiFP PAN (3 edycje, ogltoszone w dniach: 21.04 13.06,
7.10),

2. Konkursy o stypendia na sfinansowanie kosztow krotkoterminowych stazy w zagranicznych
jednostkach badawczych doktorantom IKiFP PAN (3 edycje, ogltoszone w dniach: 21.04,
13.06, 7.10),

3. Konkurs o stypendia na sfinansowanie kosztow krotkoterminowych stazy w IKiFP PAN
doktorantom z Ukrainy (ogtoszony 21.04).

Dodatkowo w grudniu 2022 ogloszono konkurs o stypendia na sfinansowanie kosztéw
krétkoterminowych stazy w zagranicznych jednostkach badawczych doktorantom IKiFP PAN, ktory
zostanie rozstrzygnigty w styczniu 2023.

W ramach wszystkich powyzszych rozstrzygnietych w 2022 roku konkurséw, do finansowania
zostato zakwalifikowanych 13 wnioskow.

W 2022 roku zrealizowane zostaly nastepujace wyjazdy w ramach programu PROM:
- trzy doktorantki i jeden doktorant IKiFP PAN wzig¢li udziat w konferencji zagranicznej;

- dwie doktorantki IKiFP PAN wziely udzial w konferencji zagranicznej oraz w potagczonym z nig
kursie;

- jedna doktorantka IKiFP PAN wzieta udzial w konferencji zagranicznej oraz w potagczonym z nig
seminarium;

- jedna doktorantka i jeden doktorant IKiFP PAN odbyli staz naukowy w jednostce zagranicznej;

- jeden doktorant z zagranicznej jednostki naukowej zrealizowat staz naukowy w IKIFP PAN
w Krakowie.
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2. Program Polskie Powroty - CRAQUELURE NA\ VA
Projekt badawczy nr PPN/PP0O/2018/1/00004/U/00001 [2018-2022]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz, wykonawcy: dr Marcin Bury, inz. Lukasz Berger)

Celem programu ,,Polskie powroty” i tym samym projektu CRAQUELURE jest stworzenie
grupy projektowej prowadzacej badania nad opracowaniem fizycznego modelu warstw malarskich
W obrazach w oparciu o $rodki finansowe pozyskane ze zrddet zewnetrznych oraz prowadzenie
innych badan z obszaru ochrony dziedzictwa kultury. Dlatego czwarty rok realizacji projektu
poswiecony byl na dalsze sktadanie wnioskow o finansowanie badan.

W okresie tym zostalo ztozonych kilka wnioskow o finansowanie zewnetrzne do:

e Komisji Europejskiej “DAta driven MAterials science for heritAGE— Doctoral
Network” konkurs HORIZON-MSCA-2022-DN-01,

o Komisji Europejskiej “GOGREEN: GREEN STRATEGIES TO CONSERVE THE
PAST AND PRESERVE THE FUTURE OF CULTURAL HERITAGE, ID:
101060768” konkurs HORIZON-WIDERA-2022-ACCESS-07— Hop On Facility,

¢ Fundacji Gettiego “Further development of the HERIe platform” — wnisek zlozony na
zaproszenie fundacji.

Na poczatku roku 2022 do grupy projektowej dotaczyt dr Marcin Bury, fizyk komputerowy,
ktorego zadaniem byto rozwinigcie trojwymiarowego modelu obrazu na ptétnie. Model obrazu opiera
si¢ 0 metode elementow skonczonych i zostat opracowany w oprogramowaniu COMSOL
Multiphysics. W modelu zatozono, ze obraz jest zbudowany z drewnianego blejtramu, ptotna
przeklejonego klejem zwierzgcym 1 warstwy zaprawy klejowej (gessa) - sztywnego materiatu
podobnego wilasciwosciami mechanicznymi do starzejacych sie kruchych farb olejnych. Nowym
elementem badan byto uwzglednienie rzeczywistych parametrow mechanicznych przeklejonego
ptotna z uwzglednieniem kierunkow wzdluz watku 1 wzdhuz osnowy. W szczegolnosci wykorzystano
kierunkowe modutly sztywnosci dla réznych wilgotnosci wzglednych 1 kierunkowa rozszerzalnosé
wilgotnosciowa przeklejonego ptotna. Przeprowadzono szerokie badania parametryczne, aby okresli¢
czuto$¢ modelu na parametry wejsciowe. Stwierdzono, ze w narozach obrazu moze wystgpowac
znaczna koncentracja naprezen jednak jej zasieg jest znacznie wigkszy niz w przypadku modelu
nieuwzgledniajacego anizotropii przeklejonego ptodtna.

W ramach projektu kontynuowano rozbudowe, testy i optymalizacje platformy prewencji
konserwatorskie HERIle. W ramach prac, podj¢to badania pozwalajgce na implementacje modutow
pozwalajacych na okreslenie zmiany koloru w materiatach wrazliwych na dziatanie Swiatla. Badania
byty prowadzone we wspolpracy z Kanadyjskim Instytutem Konserwacji i polegaty na syntezie
dostepnych rozkladow spektralnych $swiatta odbitego otrzymanych dla 108 probek barwnikow
syntetycznych produkowanych historycznie, ktére byly poddane dziataniu kilkudziesigciu roznych
dawek $wiatta emitowanego przez zrodto typu LED. Opracowano metode wizualizacji danych, tak
ze uzytkownik moze oszacowa¢ zmiang koloru badanej probki w zalezno$ci od ilo$ci pozostatego
koloru oraz przewidywanej zmiany koloru zaleznej od przysztej ekspozycji. Ponadto, w dalszym
ciggu gruntownie testowano i optymalizowano narzedzie HERIe a wykryte btedy bede usuwane
w latach przysztych.

Podjeto takze prace nad integracja oprogramowania COMSOL Multiphysics do obliczeh metoda
elementu skonczonego z platformg HERIe, ktore beda kontynuowane w ramach wstgpnie
zaakceptowanego projektu z Fundacja Gettiego.
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3. Struktura i Funkcja Korony Bialkowej na N A\ VA
Powierzchni Nanoczasteczek

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

(kierownik projektu: prof. dr hab. inz. Barbara Jachimska, wykonawcy: mgr inz. Magdalena Szota)

Poprzez hiperrozgaleziong budowe czasteczki dendrymeréw poli(amidoaminowych)
(PAMAM) tworzg kompleksy ze sktadnikami aktywnymi na dwa sposoby. Poprzez wigzanie leku
wewnatrz struktury lub na ich powierzchni. Umiejscowienie czasteczek leku ma istotny wptyw na
kinetyke uwalniania substancji czynnej oraz mechanizm internalizacji no$nika do wnetrza komorki.
W badaniu monitorowano wplyw stopnia jonizacji czasteczki dendrymeru G4APAMAM oraz leku
przeciwnowotworowego 5-fluorouracylu (5FU) na efektywnos¢ tworzenia kompleksu. Stosujac
metod¢ SAXS i DLS kontrolowano wielko$¢ nos$nika i wykazano spadek wielkosci promienia
czasteczki dendrymeru wraz ze zmiang stopnia protonacji uktadu w warunkach alkalicznych. Wraz
ze spadkiem protonacji stopniowo zamyka si¢ struktury dendrymeru obserwowane przy wysokich
warto$ciach pH i tym samym utrudnia czasteczkom SFU migracje do wngtrza struktury nosnej,
sprzyjajac w ten sposob immobilizacji leku na powierzchni. Widma 1H NMR 1 DOSY potwierdzaja,
ze oddzialywania elektrostatyczne determinuja proces tworzenia kompleksu. Najkorzystniejsze
warunki tworzenia kompleksu G4PAMAM-5FU to niski stopien protonacji czasteczki dendrymeru
przy jednoczesnej wystepowania leku w postaci zdeprotonowanej. Trwatos¢ kompleksu potwierdzaja
sktadowe fluoru w widmach XPS. Stosujac symulacjom MD zwizualizowano profil lokalizacji
I liczbe czasteczek SFU tworzacych kompleks w skali atomowe;.
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4. Dynamiczne nanostruktury powierzchniowe
na poruszajacych si¢ granicach miedzyfazowych N A\ VA
ciecz/gaz i ciecz/ciecz

Projekt badawczy NAWA PPN/BEK/2020/1/00025 [2021-2022]
(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawata, prof. IKiFP PAN)

M. BEKKERA

W ramach stypendium odbyto 8-miesieczny staz na Wydziale Inzynierii

Chemicznej Uniwersytetu Stanforda w USA. Gléwnym celem projektu bylo wykorzystanie
opracowanej na Uniwersytecie Stanforda techniki kolorowej interferometrii dynamicznej (ang.
Dynamic Fluid-Film Interferometry, DFI) do okre$lenia wpltywu dynamicznych struktur
adsorpcyjnych tworzacych si¢ na unoszacym si¢ pecherzyku gazowym, na szybkos$¢ wyciekania
filmu pianowego i jego stabilnos$¢ (dynamike koalescencji) w roztworach prostych surfaktantow oraz
protein. W celu realizacji zaplanowanych dzialan badawczych stworzono uklad eksperymentalny
(bedacy modyfikacja oryginalnego zestawu DFI), ktory umozliwiat obserwacj¢ powstawania oraz
wyciekania filméw pianowych utworzonych przez pecherzyk swobodnie unoszacy si¢ w roztworze
I uderzajacy w powierzchni¢ ciecz/gaz (powierzchni¢ cieczy). Badania polegaly na jakosciowym
okresleniu rozktadow czasu koalescencji pecherzykdéw na powierzchni roztworu oraz bezposrednich
pomiarach ewolucji grubosci filmoéw pianowych w czasie. W celu okreslenia wpltywu indukowanych
ruchem nanostruktur powierzchniowych na pecherzyku, pomiary zaplanowano tak, aby droga
przebyta przez pecherzyk przed utworzeniem filmu pianowego byta jak najkrotsza (ok.
1 cm) oraz, w drugiej serii eksperymentéw, bardzo dluga (40 cm). Wykazano, ze w pewnym zakresie
stezen prostych surfaktantoéw, film pianowy wyciekat znacznie szybciej, kiedy pecherzyk przebywat
wieksza droge w roztworze, tj. kiedy na jego powierzchni mozliwe byto powstanie dynamiczne;j
warstwy adsorpcyjnej. Ponadto udowodniono, ze kluczowy wplyw na ten proces ma wartosé
wilgotnos$ci wzglednej otoczenia. Jednoczes$nie wykazano, ze zjawisko to ma zupetnie inny charakter
w roztworach protein, w ktorych kinetyka koalescencji oraz dynamika wyciekania filméw pianowych
wykazywata odwrotny trend. Fakt ten spowodowany byt inng strukturg warstwy adsorpcyjnej, ktora
w roztworach biatka prawdopodobnie zwigzana byta z wlasciwosciami reologicznymi 1 tworzeniem
lepkosprezystej struktury warstwy adsorpcyjnej na powierzchni pecherzyka oraz powierzchni
roztworu.

2.0
A.
‘ ’ 1.5
042s 0.65s 0.88s 1.11s 1.34s 1.57s 1.80s 2.03s 2.26s 2.49s
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Fig. 1. Zdj¢cia pojedynczego filmu pianowego utworzonego przez pecherzyk powietrza uderzajacy w powierzchnie
roztworu ustawionej na odlegtosci (A) 1 cm ora z (B) 40 cm od kapilary, na ktorej pgcherzyk byt wytwarzany. Rozne
kolory wynikaja z r6znej grubosci filmu cieklego, ktory rozdziela powierzchni¢ pecherzyka oraz atmosfery and
kolumng cieczy (kolorowa skala po prawej stronie przedstawia rozktad koloréw w zaleznos$ci od grubosci podanej
w mikronach)
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1. CollectionCare - Innowacyjne i ekonomiczne ushigi monitorowania
indywidualnych obiektow dziedzictwa kultury dla potrzeb prewencji
konserwatorskiej w trakcie ekspozycji, przechowywania, manipulowania
I transportu

Projekt badawczy nr 814624 [2019-2022]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz, wykonawcy: dr Arkadiusz Janas, dr. Sergii
Antropov, mgr. inz. Katarzyna Poznanska)

W ramach zadania badawczego kontynuowano rozpoczete w latach poprzednich badania
zmierzajace do wyznaczenia wiasciwo$ci mechanicznych dla kilku probek 30-letniej farby olejnej
z kolekcji referencyjnej dr. Mariona Mecklenburga z Instytucji Smithsona. Przeprowadzone pomiary
wykonano za pomocg uniwersalnej maszyny wytrzymatosciowej oraz z wykorzystaniem metod
optycznych w komorach klimatycznych w temperaturze 22°C i wilgotnosci wzglednej 50%. Celem
badan bylo rozszerzenie przeprowadzonych wczesniej badan, ktére pozwolily na wyznaczenie
modutow sztywnosci , odksztalcenia przy zerwaniu oraz skurczu wynikajacego z przemian
chemicznych farb. Porownanie otrzymanych danych z danymi zebranymi przez dr. Mecklenburga
pozwolity okresli¢ ewolucje wlasno$ci mechanicznych a na tej podstawie sformutowaé hipoteze
dotyczacg mechanizmu powstawania spekan w obrazach. Wyniki modutéw sztywnosci farb olejnych
zostaty wyodrebnione w dwie grupy farb na podstawie rozwoju ich sztywno$ci. Pierwsza grupe
stanowig farby, ktére na skutek ciaggle biegnacych procesdw usieciowania systematycznie zwigkszaja
swoja sztywnos$¢. Druga stanowig farby, ktore charakteryzujg si¢ malymi modutami sztywnosci
w ciggu pierwszych kilkunastu lat naturalnego starzenia, i ktére po tym okresie u$pienia znaczaco si¢
zwickszaja. Do pierwszej grupy nalezg biel otowiowa, biel otowiowa z sykatywa, biel cynkowa,
werdigris 1 sap green. Do drugiej grupy naleza czerwien zelazowa, malachit oraz syntetyczna
ultramaryna.

Eksperymenty w maszynie wytrzymatosciowej pozwolily takze na wyznaczenie
odksztatcenia przy pekaniu oraz poréwnanie otrzymanych wynikow z wczesniejszymi wynikami.
Wykazano, ze przemiany chemiczne w farbach olejnych prowadza do znacznego zwigkszenie
kruchos$ci wszystkich farb tzn. do spadku ich odksztalcenia przy pekaniu. Niezaleznie wyznaczono
takze wspotczynniki Poissona dla wigkszos$ci badanych probek.

Dodatkowo, wyznaczono wspotczynnik skurczu schnigcia (ang. annealing shrinkage) farb
olejnych opierajac si¢ zaadoptowanym do wymogdéw eksperymentu standardzie ASTM D6911-17E.
Stwierdzono, ze skurcz ten moze zmienia si¢ od warto$ci niemierzalnych dla czerwieni zelazowe;j
| syntetycznej ultramaryny az do wartosci 1,7% dla werdigirusu, i tym samym moze znaczaco
przewyzszy¢ wartosci odpornosci na pekanie.

Pozwolito to na sformutowanie hipotezy dotyczacej jednego z mechanizméw powstawania
spekan w obrazach, i ktory jest wynikiem przemian chemicznych w spoiwie olejowym zaleznych od
rodzaju jonu metalu pochodzacego z uzytego pigmentu. Konkurencyjne procesy hydrolizy
| usieciowienia prowadzg do powstania takze niewielkich czgsteczek, ktore odparowujg z materiatu
I tym samym powodujg skurcz materiatu. Gdy warto$¢ skurczu przekroczy wartosci krytyczne
nastepuje spekanie materiatu. Hipoteza ta zostata zweryfikowana pozytywnie z obrazami uzyskanymi
dla siedemnastowiecznego fragmentu flamandzkiego obrazu na desce przy uzyciu obrazowania CT,
ktore wykazaty istnienie izotropowej siatki spekan warstwy malarskiej na niespekanej warstwie
gruntu. Tym samym spgkania nie mogly powsta¢ w skutek odpowiedzi metrycznej drewnianego
podobrazia na zmiany wilgotnos$ci wzgledne;.

W szerszej perspektywie przeprowadzone badania pozwolily na uzyskanie podstawowych
danych do rozwoju modelu komputerowego obrazu oraz weryfikacji jego przewidywan.
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2. IPERION-HS - Zintegrowane platformy dla europejskiej infrastruktury
badawczej w nauce o dziedzictwie

Projekt badawczy nr 871034 [2020-2023]
(kierownik projektu: prof. dr hab. fukasz Bratasz, wykonawcy: inz. Lukasz Berger,
mgr inz. Magdalena Sobon, dr Marcin Strojecki, dr Marcin Bury)

Celem projektu IPERION HS jest stworzenie i eksploatacja rozproszonej ogolnoeuropejskiej
infrastruktury badawczej, wzmacniajgcej kluczowe krajowe osrodki badawcze o 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 przesziosci 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
0 dziedzictwie. IPERION HS zapewni zaawansowanej spoteczno$ci nauki o dziedzictwie kolejny
poziom integracji ogdlnoeuropejskiej w oparciu o Europejska Infrastrukturg Badawcza dla Nauki
0 Dziedzictwie. Projekt jest kolejnym krokiem w kierunku ujednoliconego naukowego podejscia do
najbardziej zaawansowanych analizy instrumentalnych, interpretacji, ochrony, dokumentacji
| zarzadzania obiektami dziedzictwa w dziedzinie historii sztuki, konserwacji, archeologii
i paleontologii. Projekt IPERION HS oferuje nie tylko ponadnarodowy dostep do szerokiej gamy
instrumentdw naukowych i1 zaawansowanych metodologii badawczych, ale po raz pierwszy
skoncentruje si¢ na potrzebach konserwacji prewencyjnej w muzeach i innych instytucjach pamigci.
Jednym z kluczowych dziatan bgdzie opracowanie cyfrowej platformy prewencji konserwatorskiej
(PCDP), umozliwiajacej uzytkownikom modelowanie i planowanie przysztych scenariuszy ryzyka
oraz odpowiednie dostosowywanie dziatah przeciwdziatajacych zagrozeniom. PCDP bedzie
pierwszym krokiem spoteczno$ci 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 2022 projektu w dalszym ciggu gruntownie testowano 1 optymalizowano narzedzia
wspomagajace podejmowanie decyzji dla praktykéw, muzealnikow 1 wilascicieli obiektow
opracowane w latach poprzednich. Testy w szczegolnoséci objely narzedzia do oceny zagrozen
mechanicznych obrazéw na desce oraz obiektow drewnianych uwig¢zionych w ruchu. Wykazaty one
niedoskonato$¢ podej$cia opartego o szybka transformate Fouriera zwtlaszcza dla masywnych
obiektow o grubosci 20-40mm poddanych zmianom wilgotno$ci wzglednej w niskich temperaturach.
Pojawiajace si¢ btedy w poczatkowej 1 koncowej fazie obliczen wynikajg z koniecznos$ci przyjecia
zatozen dotyczacych periodycznos$ci przebiegu czyli znajomosci stanu uktadu w chwili 0. Powoduje
to koniecznos¢ sztucznej rekonstrukcji danych klimatycznych w okresie wyprzedzajacym dane
wgrane przez uzytkownika. Przyj¢to obecnie algorytmy okazaly si¢ niewystarczajaco uniwersalne by
dobrze zrekonstruowa¢ wszystkie wgrywane przez uzytkownikéw dane. Obecnie trwajg prace nad
udoskonaleniem istniejagcych algorytmow poprawiajacych doktadnos¢ obliczen.

Podjeto takze prace nad integracjag oprogramowania COMSOL Multiphysics do obliczen
metoda elementu skonczonego z platformg HERIe. Przetestowano wstepnie komunikacje w jezyku
Java dla kilku wersji przyktadowych plikdéw wygenerowanych przez modut ,,application compiler”
programu COMSOL. Prace beda kontynuowane w ramach uzgodnionego projektu z Fundacja
Gettiego.
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3. NanoPalnt - Dynamika gestych nanosuspensji: droga
do nowych funkcjonalnych materialow

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

W  ostatnich  latach, nanaoczastki  wzbudzaja  duze =
zainteresowanie w zwigzku z mozliwoscia ich zastosowania w wielu
galeziach przemystu. Sg m.in. wykorzystywane w przemys$le spozywczym, kosmetycznym,
produktach chemii gospodarczej, katalizie. Stanowig zasadniczy komponent formulacji tuszow, farb
oraz powlok wykorzystywanych w procesie wytwarzania przewodzgcych materiatow. Ponadto,
nanoczastki sg obiecujagcymi no$nikami lekéw. Pomimo, iz rozcienczone zawiesiny nanoczastek,
ktore sg bliskie rownowagi zostaly szeroko zbadane, w wielu waznych zastosowaniach, takich jak
przemyst spozywcezy i elektroniczny, zawiesiny te sg geste lub silnie oddziatlujg ze soba, podlegaja
znacznym napr¢zeniom zewnetrznym i znajduja si¢ daleko od stanu rownowagi. Podstawowe
znaczenie  ma  identyfikacja  oddzialywanh = miedzy  nanoczgstkami w  cieczy
ina powierzchniach miedzyfazowych, co pozwala na efektywne ich wykorzystanie w zastosowaniach
praktycznych. Celem nanoPalnt jest okreslenie wtasciwosci, modelowanie 1 zastosowanie silnie
oddziatujagcych uktadow nanoczastek poza stanem rownowagi. Cele szczegotowe to: zrozumienie
silnych oddzialywan migdzy nanoczastkami i ich wptywu na wiasciwosci reologiczne zawiesin;
zrozumienie zachowania nanoczastek w ztozonych przeptywach migdzyfazowych pod wplywem sit
zewnetrznych oraz zwilzania i odwadniania; projektowanie i zastosowania inteligentnych
nanozawiesin kapilarnych; ich suszenie do wytwarzania funkcjonalnych uktadow superczastkowych.
Celem nanoPalnt jest wspieranie rozwoju kariery milodych naukowcéw zaréwno w sektorach
akademickim, jak i pozaakademickim oraz szkolenie nowej generacji kreatywnych, mobilnych,
przedsigbiorczych i innowacyjnych poczatkujacych badaczy (ESR) poprzez prowadzenie
interdyscyplinarnych badan, udziat w lokalnych i ogélnosieciowych dziataniach szkoleniowych oraz
migdzynarodowe staze. W sieci bierze udziat 15 uczestnikow reprezentujacych europejskie instytucje
badawcze.

ESR 13 usytuowany w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni w Krakowie prowadzi
badania nad nanomateriatami typu rdzen@powltoka (core@shell) jako glownych komponentow
tuszoéw do procesu wytwarzania przewodzacych $ciezek lub powtok. W szczegolnosci skupia si¢ na
stworzeniu nanodrutow 0 strukturze core@shell miedz@srebro, stabilnych odnos$nie procesu
utleniania. W trakcie prac przeprowadzonych w roku 2022 skoncentrowano si¢ na optymalizacji
procesu syntezy tego typu nanostruktur o pozadanych wlasciwosciach fizykochemicznych.
W pierwszym etapie badan otrzymano nanodruty miedziane, jako rdzen struktur ,,core@hell”,
o $rednicy 50-150 nm i dtugosci 10-50 um, co potwierdzono przy uzyciu mikroskopii CONFOCAL
I SEM (Rysunek 1a) oraz metody XPS. Na otrzymanych nanodrutach zostata utworzona srebrna
otoczka w wyniku reakcji transmetalacji (Rysunek 1b). Nanodruty miedziane i miedziano-srebrne
(,,core@shell”) zostaty wykorzystane do wytworzenia tuszow. Ich wlasciwosci zoptymalizowano
przy uzyciu réznych $rodkéw stabilizujacych, dyspergujacych i zwilzajagcych. Otrzymane tusze,
w kolejnym roku realizacji projektu, zostang wykorzystane do procesu otrzymywania przewodzacych
materialow.

Rysunek 1. Obrazy SEM: a) nanodruty miedziane, b) nanodruty miedz@srebro.
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4. NewCat - Monooksygenazy polisacharydow katalizujace reakcje typowe
dla cytochromow P450

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 tad i misja tagodzenia klimatu wymagaja zastosowania radykalnie
nowych technologii, ktorych nie ma jeszcze na rynku. Projekty EIC Pathfinder wykraczaja poza to,
co juz jest znane i opieraja si¢ na interdyscyplinarnej wspotpracy naukowej, ktéra ma szanse
wypracowaé podstawy nowych i przetomowych technologii.

Projekt NewCat zostat zainspirowany natura i ma na celu zapewnienie uniwersalnej platformy
ulatwiajgcej syntezg organiczng za pomocg czystych, pozbawionych rozpuszczalnikéw organicznych
procesOw o niskim zuzyciu energii. Wymagana wiedza jest zapewniana przez potaczenie
najnowoczesniejszych metod eksperymentalnych i obliczeniowych z zakresu inzynierii biatek,
katalizy enzymatycznej, nanomateriatow i produkcji bialek na duzg skale dostarczonych przez
partnerow konsorcjum.

Projekt jest realizowany przez konsorcjum czterech partneréw: 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 biatek.
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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 proceséw towarzyszacych rozkltadowi wody i prowadzace w konsekwencji do
opracowania nowych materialow elektrokatalitycznych.

W ubieglym roku skoncentrowano si¢ na opisie kwantowo-chemicznym proceséw
zachodzacych w bateriach wanadowych. Jest to uklad, w ktorym na katodzie zachodzi odwracalny
proces rozktadu czasteczki wody:

VO** + H,0 —e" 2 VO, + 2H*
na anodzie natomiast proces redukcji jonow wanadu(I1I):

V¥ +e 2 Vv
Proces modelowano stosujac metod¢ DFT (Teoria Funkcjonatéw Gestosci), przy uzyciu funkcjonalu
PBE i bazy funkcyjnej def2-TZVP. Wyznaczono optymalne geometrie mozliwych kompleksow
wanadowych uczestniczacych w powyzszych reakcjach w dwoch przypadkach, gdy anionami sa jony

chlorkowe 1 gdy role aniondw pelnig jony siarczanowe (o roznym stopniu deprotonacji). Okreslono
rowniez ich strukture elektronowa.
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Projekty strukturalne funduszy Unii Europejskiej
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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 jest realizacja 45 interdyscyplinarnych rozpraw doktorskich,
w tematyce umiejscowionej na pograniczu nauk $cistych i nauk medycznych. InterDokMed
Badania naukowe realizowane przez uczestnikow projektu maja charakter: (1)
multidyscyplinarny - kazdy doktorant pracuje pod opieka dwoch promotoréw reprezentujacych rozne
dyscypliny, (2) transdyscyplinarny - obowigzkowe i wspolne dla wszystkich doktorantow seminaria
i wyklady sa miejscem poszukiwania nowych, innowacyjnych rozwigzan metodologicznych,
taczacych i uzupetniajacych specjalistyczne metody badawcze réznych dyscyplin nauki; (3) cross-
disciplinarity - zagadnienia danej dziedziny rozwigzywane sg przy pomocy metod typowych dla innej
dziedziny, co prowadzi do efektu synergii.

Projekt realizowany jest przez konsorcjum zlozone z pigciu jednostek naukowych,
posiadajacych kategorie¢ co najmniej A i status KNOW. Koordynatorem projektu jest 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 Wydzial Lekarski UJ CM. Dobor jednostek realizujacych daje gwarancje realizacji
interdyscyplinarno$ci poprzez realizacje badan naukowych obejmujacych wiecej niz jeden obszar
wiedzy  (nauki  Scisle/nauki  medyczne), wiecej niz  jedng  dziedzing  (nauki
chemiczne/fizyczne/medyczne) i kilka dyscyplin naukowych (fizyka, chemia, farmakologia,
medycyna).

W 2022 r. studia doktoranckie kontynuowato 43 doktorantow. Program ksztalcenia zostat
zakonczony a doktoranci Srodowiskowych Studiow Doktoranckich InterDokMed realizowali
wylacznie badania naukowe, pod opieka dwoch opiekunow, z dwoch roznych jednostek partnerskich,
reprezentujacych rozne dyscypliny naukowe.

W roku akademickim 2021/2022 r. doktoranci InterDokMed odbyli 17 stazy naukowych,
uczestniczyli w 22 kursach/warsztatach, tematycznie zwigzanych z realizowang pracg. Byli
wspotautorami 47 publikacji z listy JCR, 2 rozdziatow w ksiazkach, 2 artykulow
popularnonaukowych. Ponadto byli wspotautorami 29 prezentacji ustnych i 37 plakatow,
zaprezentowanych na konferencjach krajowych i zagranicznych. Doktoranci InterDokMed zostali
laureatami trzech nagrdod za najlepsze wystapienia konferencyjne, cztery osoby uzyskaty dodatkowe
stypendia naukowe, dwie 0soby zostaty laureatami konkurséw naukowych.

22 osoby zakonczyty studia po V roku. W 2022 r. 18 0s6b obronito swoja rozprawe doktorska,
9 rozpraw doktorskich zostalo wyr6znionych.

Sumarycznie do konca 2022 r., z 50 kandydatéw przyjetych na studia doktoranckie, program
ksztalcenia ukonczyto 28 0sob, 24 osoby uzyskaty stopien doktora, wyrdznionych zostato 14 rozpraw
doktorskich.

Projekt realizowany w ramach Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozw6j 2014-2020,
dziatanie 3.2 Studia doktoranckie, O$ III Szkolnictwo wyzsze dla gospodarki i rozwoju. Celem
projektu jest zwigkszenie jako$ci i efektywnos$ci ksztalcenia na studiach doktoranckich, poprzez
opracowanie rozszerzonego programu, jego wdrozenie i realizacje, w ramach Srodowiskowych
Studiéw Doktoranckich (SSD) ,,Interdyscyplinarnoéé dla medycyny innowacyjnej” InterDokMed.
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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-lInicka)

Projekt FCB realizowany jest ze srodkow Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwoj
(POWER) przyznanych w wyniku konkursu ogloszonego przez Narodowe Centrum Badan i Rozwoju
(NCBIR) w 2017 r. na interdyscyplinarne programy studiow doktoranckich. Decyzjag NCBiR projekt
FCB zostat przedtuzony do 31 pazdziernika 2023. Projekt koordynowany jest przez Wydziat Fizyki
i Informatyki Stosowanej (WFIilS) Akademii Goérniczo-Hutniczej (AGH)
z udziatem partnerskim 4 instytucji: Wydzialu 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 posiadajg charakter interdyscyplinarny. Doktoranci reprezentujg jednostki
badawcze reprezentujace dziedzing nauk $cistych i przyrodniczych, w tym dyscypliny takie jak nauki
chemiczne, fizyczne oraz dziedzing nauk inzynieryjno-technicznych
z dyscypling inzynieria materialowa oraz inzynieria chemiczna. Zatozenia projektu przewidywatly
ksztalcenie 75 doktorantow, aktualnie w ramach projektu ksztalci si¢ 72 doktorantow, w tym
w IKiFP PAN studiuja 3 osoby. Do wrzesnia 2022 odbyto si¢ 11 obron doktorantow FCB (2 obrony
z WFilS AGH , 4 obrony z WIMIC AGH i 4 obrony z WCh UJ oraz 1 obrona z IFJ AGH).
Postepowania awansowe 0 nadanie stopnia doktora 3 doktorantek FCB z IKiFP PAN zostaly
rozpoczete. Planowany termin ztozenia ich rozpraw doktorskich to I kwartat 2023 roku.

Dorobek naukowy doktorantow FCB z IKiFP PAN (3 0sob) w roku akademickim 2021/2022
obejmuje:4 publikacje w czasopismach: ACS Catalysis, Molecules, Applied Sciences, Nanomaterials,
1 zgloszenia patentowe EP22164459 i 4 wystapienia ustne.
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Inne miedzynarodowe projekty badawcze

139



140



1. Biokompatybilne piany i emulsje stabilizowane naturalnymi surfaktantami
I czasteczkami do zastosowan biomedycznych

Polsko-wtoski wspolny projekt badawczy na lata 2020-2022 — wg porozumienia o wspotpracy
naukowej mi¢dzy PAN i wloskim National Research Council CNR
(kierownictwo projektu — dr Marcel Krzan)

W ramach projektu opracowaliSmy technologi¢ wytwarzania stabilnych pian i emulsji
formutowanych z mieszanin hipoalergicznych, nietoksycznych polimerow biologicznych, gtownie
»zielonych surfaktantow”. Taka cienka powloka powierzchniowa moze wkrétce sta¢ si¢ podstawa
sktadu kosmetycznego i dermatologicznego produktéw wielokrotnego uzytku. Doktadnie zbadano
rowniez mozliwos¢ wprowadzenia do warstwy migdzyfazowej innych zwigzkoéw biologicznie
czynnych, takich jak np. chitozan. Podobna wielosktadnikowa warstwa filmowa stanowilaby
pierwsza lini¢ obrony organizmu przed réoznymi patogenami. Dzigki nim skora begdzie jednoczes$nie
chroniona, nawilzona i zregenerowana. Podobny cienki film powierzchniowy (tworzony z pianek lub
emulsji) moglby by¢ rowniez stosowany jako naturalny $rodek konserwujacy, czyli jako bariera dla
patogendow w przemysle spozywczym. Ta sama technologia wprowadzania dodatkowych sktadnikoéw
do warstwy powierzchniowej moze by¢ wykorzystana w produkcji rolnej w naturalnych zielonych
pestycydach, w procesach flotacji oraz w czasie usuwania nanoczastek odpadéw ze $srodowiska
wodnego.

W ostatnim roku projektu badaliSmy wzajemne oddziatywanie saponiny i chitozanu.
Udowodniono, stosujac technike eksperymentalng Sum Frequency Generation IR oraz pomiary
aktywnosci powierzchniowej i lepko-sprezystosci powierzchniowej, ze saponina i chitozan
oddziatujg ze sobg w roztworze, tworzac ztozone uklady, dzigki ktorym nieaktywna powierzchnia
chitozanu adsorbuje si¢ w znacznym nadmiarze na powierzchni warstwy, radykalnie zmieniajac jej
elastycznos¢ 1 stabilnos¢ powierzchni.

Ponadto zbadali§my system modelowy hydrofilowych naladowanych ujemnie nanoczastek
krzemionki (Levasil). W tym przypadku opracowalismy metod¢ zmiany ich potencjatu
powierzchniowego 1 hydrofobizacji z wykorzystaniem biodegradowalnego i bezpiecznego $rodka
powierzchniowo czynnego lauroilo-etylo-arginianu oraz biopolimeru/polikationu chitozanu. Zmiana
fadunku powierzchniowego 1 hydrofobizacja byly niezbedne do usunigcia czastek z fazy wodnej
w procesie spieniania. Udowodnili§my, ze w ten sposdob mozna bezpiecznie oczysci¢ srodowisko
wodne z zanieczyszczen w postaci hydrofilowych nanoczastek.

Srodki z projektu pozwolity rowniez na dwa tygodniowe staze naukowe w Genui dla dr Marcela
Krzan i dr Eweliny Jarek.
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Projekty programu Erasmus+
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1. Projekt ,,Mobilnosé¢ edukacyjna” dla

studentow i pracownikow Erasmus+
Program EU Erasmus+ [2014-2022]
(koordynator programu: dr hab. inz. Aleksandra Pacuta)

W 2022 roku zrealizowano nastepujace edukacyjne wyjazdy:

a) studentéw na praktyke:

e Valerii Lutsyk — The Biomedical Research Foundation of the Academy of Athens (BRFAA)
(Grecja)

e Patrycja Gnacek — University of Szeged (Wegry)

b) pracownikdéw na szkolenia:

Maciej Nowak — University of Belgrade (Serbia)

Magdalena O¢wieja — University of Malaga (Hiszpania)

Magdalena Sobon — TU/e Eindhoven University of Technology (Holandia)
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 2023 r., a na rok akademicki 2023/2024 zostanie ztozony kolejny
wniosek o finansowanie.

RN Wspolfinansowane przez
BN Unie Europejska
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Dorobek publikacyjny instytutu za rok 2022
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PRACE NAUKOWE OGLOSZONE DRUKIEM

MONOGRAFIA

1.

A.A. Kasach, D.S. Kharytonau, .M. Zharskii, I.I. Kurilo "Electrocrystallisation of Cu-Sn-TiO;
composite coatings in sulphuric acid electrolytes”, Condensed Matter and Interphases, 24(2)
(2022) 220-226, DOI: 10.17308/kcmf.2022.24/9262 (U.1. Kypuno, M.O. IlleBuyk, JI.C.
XapuToHoB, ‘“HeoOxonumplii MIKOIBHBIM MUHUMYM. OOIas W HeOpraHudyeckas XUMHS. 2
uzganue” (1.1. Kurilo, M. O. Schevchuk, D.S. Kharytonau, Necessary Minimum. General and
Inorganic Chemistry. 2nd, revised edition", Kuz’ma, Minsk, 2022. 96 pages. [ISBN: 978-985-
579-477-7]. (In Russian))

ROZDZIAL

1.

M. Glanowski, S. Kachhap, T. Borowski, M. Szaleniec "Model Setup and Procedures for
Prediction of Enzyme Reaction Kinetics with QM-Only and QM:MM Approaches”, In:
Vanhaelen, Q. (eds) Computational Methods for Estimating the Kinetic Parameters of
Biological Systems. Methods in Molecular Biology, vol 2385. Humana, New York,
NYMethods in Molecular Biology, 2385 (2022) 175-236, DOI: 10.1007/978-1-0716-1767-
0_10

K. Nieszporek, T. Panczyk ”Zastosowanie funkcji autokorelacji w badaniu dynamiki wigzan
wodorowych”, in: “NAUKA I PRZEMYSL metody spektroskopowe w praktyce nowe
wyzwania i mozliwosci” (Z. Hubicki, ed.), Uniwersytet Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie,
Lublin 2022, pp. 324-327 [ISBN 978-83-227-9602-3]

K. Nieszporek, T. Panczyk “PrzejSciowy charakter wigzah wodorowych w wodnych
roztworach siarczanéw”, in: “NAUKA I PRZEMYSL metody spektroskopowe w praktyce
nowe wyzwania i mozliwosci” (Z. Hubicki, ed.), Uniwersytet Marii Curie-Sklodowskiej
w Lublinie, Lublin 2022, pp. 328-331 [ISBN 978-83-227-9602-3]

D. Stopar, W. Plazinski, J. Ricardo Porras-Dominguez, 1. Dogsa "Macromolecular properties
of fructans™ in: "The Book of Fructans”, (Wim Van den Ende, Ebru Toksoy Oner, eds),
Academic Press, 2022, [ISBN: 9780323854108]

PUBLIKACJE W CZASOPISMACH RECENZOWANYCH Z LISTY JOURNAL CITATION
REPORTS

1.

Z. Adamczyk, M. Morga, M. Nattich-Rak ,M. Sadowska "Nanoparticle and bioparticle
deposition kinetics", Advances in Colloid and Interface Science, 302 (2022) 102630, DOI:
10.1016/j.cis.2022.102630

Z. Adamczyk, A. Pomorska, M. Sadowska , M. Nattich-Rak, M. Morga, T. Basinska,
D. Mickiewicz, M. Gadzinowski "QCM-D Investigations of Anisotropic Particle Deposition
Kinetics: Evidences of the Hydrodynamic Slip Mechanisms”, Analytical Chemistry, 94(28)
(2022) 10234-10244, DOI: 10.1021/acs.analchem.2c01776

K.K. Adepu, S. Kachhap, D. Bhandari, A. Anishkin, S.V. Chintapalli "Computational insights
on molecular interactions of acifran with GPR109A and GPR109B", Journal of Molecular
Modeling, 28(8) (2022) 237, DOI: 10.1007/s00894-022-05233-5
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

N. Ahmad, S. Dugad, V. Chauhan, S. Ahmed, K. Sharma, S. Kachhap, R. Zaidi, W.R. Bishai,
G. Lamichhane, P. Kumar "Allosteric cooperation in B-lactam binding to a non-classical
transpeptidase”, eLife, 11 (2022) 73055, DOI: 10.7554/eL ife.73055

S. Akhtar, N. Saeed, M.B. Hanif, Zia-ur-Rehman, S. Dogar, W. Mahmood, M. Mosiatek,
B.D. Napruszewska, M. Ashraf, M. Motola, A.F. Khan "PbS and PbO Thin Films via E-Beam
Evaporation: Morphology, Structure, and Electrical Properties”, Materials, 15(19) (2022) 6884,
DOI: 10.3390/mal15196884

A. Archala, W. Plazinski, A. Plazinska "The Val34Met, Thrl64lle and Ser220Cys
Polymorphisms of the B2-Adrenergic Receptor and Their Consequences on the Receptor
Conformational Features: A Molecular Dynamics Simulation Study™, International Journal of
Molecular Sciences, 23(10) (2022) 5449, DOI: 10.3390/ijms23105449

K. Bahranowski, A. Klimek, A. Gawel, Z. Olejniczak, E.M. Serwicka "Rehydration Driven
Acid Impregnation of Thermally Pretreated Ca-Bentonite—Evolution of the Clay Structure”,
Materials, 15(6) (2022) 2067, DOI: 10.3390/mal15062067

A. Barbasz, A. Czyzowska, N. Piergies, M. O¢wieja "Design cytotoxicity: The effect of silver
nanoparticles stabilized by selected antioxidants on melanoma cells”, Journal of Applied
Toxicology, 42(4) (2022) 570-587, DOI: 10.1002/jat.4240

D. Bhandari, S. Kachhap, G. Madhukar, K.K. Adepu, A. Anishkin, J.-R. Chen, S.V. Chintapalli
"Exploring GPR109A Receptor Interaction with Hippuric Acid Using MD Simulations and CD
Spectroscopy”, International Journal of Molecular Sciences, 23(23) (2022) 14778, DOI:
10.3390/ijms232314778

B. Bharatiya, M. Wlodek, R. Harniman, R. Schweins, J. Mantell, G. Wang, P. Warszynski,
W.H. Briscoe "Solution and interfacial self-assembly of Bacillus subtilis bacterial lipoteichoic
acid (LTA): nanoclustering, and effects of Ca®* and temperature”, Nanoscale, 14(34) (2022)
12265-12274, DOI:10.1039/d2nr00595f

M. Borkowski, £.. Mazur, K. Mac¢kosz, T. Mazur, M. Szuwarzynski, "Low roughness, elevated
stiffness and thickness-modulated surface nanocomposites based on the controlled deposition
of polystyrene nanoparticles™, Journal of Materials Research and Technology, 19 (2022) 2799-
2809, DOI: 10.1016/j.jmrt.2022.06.031.

M. Borkowski, S. Orvalho, P. Warszynski, O.M. Demchuk, E. Jarek, J. Zawala "Experimental
and theoretical study of adsorption of synthesized amino acid core derived surfactants at an
air/water interface”, Physical Chemistry Chemical Physics, 24(6) (2022) 3854-3864, DOI.
10.1039/d1cp05322a

A. Brzyska, P. Korycki, K. Wolinski "The carbohydrate glycosylphosphatidylinositol anchor
chain under mechanical stress”, Carbohydrate Research, 522 (2022) 108702, DOI:
10.1016/j.carres.2022.108702

A. Brzyska, T. Panczyk, K. Wolinski "From Cyclo[18]carbon to the Novel Nanostructures—
Theoretical Predictions”, International Journal of Molecular Sciences, 23(21) (2022) 12960,
DOI: 10.3390/ijms232112960

A. Brzyska, K. Wolinski "Search for transition states with external forces”, Journal of
Computational Chemistry, 43(9) (2022) 598-610, DOI: 10.1002/jcc.26821

M. Bury, F. Hautmann, S. Leal-Gomez, I. Scimemi, A. Vladimirov, P. Zurita "PDF bias and
flavor dependence in TMD distributions”, Journal of High Energy Physics, 2022(10) (2022)
118, DOI: 10.1007/JHEP10(2022)118
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18.

19.

20.

21.

22.

23.

24.

25.

26.

27.

A. Chrzanowska, L.V. Nosach, E.F. Voronin, A. Derylo-Marczewska, M. Wasilewska "Effect
of geometric modification of fumed nanoscale silica for medical applications on adsorption of
human serum albumin: Physicochemical and surface properties”, International Journal of
Biological Macromolecules, 220 (2022) 1294-1308, DOI: 10.1016/j.ijbiomac.2022.08.183

P. Czaja, A. Boochani, J. Przewoznik, M. Yeganeh, A. Zelati, A. Yari, M. Amiri, S. Naderi,
M. Fitta, D. Duraczynska, E.M. Serwicka, K. Stan-Glowinska, L. Litynska-Dobrzynska
"Microstructure, catalytic activity, magnetic and electronic properties of NisAl, NizGa and
NizSn melt spun intermetallics from experimental and DFT computational standpoints”, Journal
of Alloys and Compounds, 927 (2022) 167076, DOI: 10.1016/j.jallcom.2022.167076

P. Czaja, J. Przewoznik, P. Ozga, M. Marzec, K. Stan-Gtowinska, D. Duraczynska,
E. Serwicka, L. Litynska-Dobrzynska "Surface Properties and Microstructure of Catalytically
Active NizoGazo, Ni7oSnzo and Nizolnzo Melt Spun Intermetallics Subjected to Oxidation-
Reduction Heat Treatment”, Materials Transactions, 63(4) (2022) 415-421, DOI:
10.2320/matertrans.MT-MA2022018

A. Czakaj, E. Chatzigiannakis, J. Vermant, M. Krzan, P. Warszynski "The Influence of
the Surface Chemistry of Cellulose Nanocrystals on Ethyl Lauroyl Arginate Foam Stability",
Polymers, 14(24) (2022) 5402, DOI: 10.3390/polym14245402

A. Czakaj, M. Krzan, P. Warszynski "The Effect of Electrolytes and Urea on the Ethyl Lauroyl
Arginate and Cellulose Nanocrystals Foam Stability”, Applied Sciences, 12(6) (2022) 2797,
DOI: 10.3390/app12062797

B. Donarska, M. Switalska, J. Wietrzyk, W. Plazinski, M. Mizerska-Kowalska, B. Zdzisinska,
K.Z. Laczkowski "Discovery of New 3,3-Diethylazetidine-2,4-dione Based Thiazoles as
Nanomolar Human Neutrophil Elastase Inhibitors with Broad-Spectrum Antiproliferative
Activity”, International Journal of Molecular Sciences, 23(14) (2022) 7566, DOI:
10.3390/ijms23147566

M. Duda, M. Gryl, A. Miniewicz, M. Oszajca, T. Seidler, W. Lasocha "Dimethylaniline-Based
Hybrid Compounds of Cadmium Diiodide: Synthesis, Crystal Structure, and Physical
Properties”, Crystal Growth & Design, 22(7) (2022) 4182-4191, DOI:
10.1021/acs.cgd.2¢c00191

M. Dudek, B. Lis, R. Kluczowski, M. Krauz, M. Zigbka, M. Gajek, A. Rapacz-Kmita,
M. Mosiatek, P. Dudek, D. Majda, A. Razniak "NiO—Bao.95Ca0.05Ce€0.9Y0.103-5 as a Modified
Anode Material Fabricated by the Tape Casting Method", Materials, 15(7) (2022) 2489, DOI:
10.3390/mal15072489

J. Flieger, M. Tatarczak-Michalewska, W. Flieger, J. Baj, G. Buszewicz, G. Teresinski,
R. Maciejewski, J. Wawrzykowski, D. Przygodzka, V. Lutsyk, W. Plazinski "Influence of
Selective Extraction/Isolation of Heme/Hemoglobin with Hydrophobic Imidazolium lonic
Liquids on the Precision and Accuracy of Cotinine ELISA Test", International Journal of
Molecular Sciences, 23(22) (2022) 13692, DOI: 10.3390/ijms232213692

P. Gnacek, N. Piergies, D. Duraczynska, M. Kozak, C. Paluszkiewicz, M. O¢wieja
"A physicochemical and spectroscopic characterization of novel erlotinib conjugates with
platinum nanoparticles™, Colloids and Surfaces A: Physicochemical and Engineering Aspects,
654 (2022) 130069, DOI: 10.1016/j.colsurfa.2022.130069

A.B. Gonzalez Guillén, P. Konieczny, K. Luberda-Durnas, M. Oszajca, M. Koziet, W. Lasocha
"Tuning magnetic properties by crystal engineering in a family of coordination polymers based
on Ni(ii) sulphates”, New Journal of Chemistry, 46(31) (2022) 14786-14792, DOI:
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"Phytotoxicity of silver nanoparticles and silver ions toward common wheat", Surface
Innovations, 10(1) (2022) 48-58, DOI: 10.1680/jsuin.20.00094
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K. Grzelak, M. Trejda, J. Gurgul "Impact of Cerium Oxide on the State and Hydrogenation
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(2022) 4877, DOI: 10.3390/mal5144877
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therapy — physicochemical characterization”, XVII ECerS Conference, Krakéw 10-14.07.2022
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WYKLADY W INSTYTUCJACH I TOWARZYSTWACH NAUKOWYCH

1 T. Borowski "Chemia obliczeniowa", Wydziat Biochemii, Biofizyki i Biotechnologii,
Uniwersytet Jagiellonski

L. Bratasz ,,Analiza ryzyka w ochronie dziedzictwa kultury”, Akademia Sztuk Pigknych

3 L. Bratasz "Konserwacja prewencyjna oraz zarzadzanie ryzykiem w instytucjach muzealnych",

Uniwersytet Jagiellonski

4 L. Bratasz "Efektywnos$¢ ochrony dziedzictwa kultury", Uniwersytet Ekonomiczny

L. Bratasz "Ewaluacja ryzyka dla tryptyku Hansa Memlinga Sad Ostateczny"”, Muzeum

Narodowe w Gdansku

6 L. Bratasz "Nauka o dziedzictwie - nowa dyscyplina”, Instytut Fizyki i Informatyki Stosowanej

AGH

7 L. Bratasz "Nauka o dziedzictwie - nowa dyscyplina”, Instytut Fizyki im. M. Smoluchowskiego

Ul

8 L. Bratasz "HERIe - preventive conservation platform for decision support”, Royal Danish

Academy of Fine Arts, Dania
9 L. Bratasz "Heritage science — a new discipline”, Fuzhou University, Chiny

10 L. Bratasz "HERIle - preventive conservation platform for decision support”, The Getty

Conservation Institute, USA

11 L. Bratasz "HERIe - preventive conservation platform for decision support”, Smithsonian

Institution, USA
12 L. Bratasz "Museums in carbon neutral future", The Getty Conservation Institute, USA

13  A. Brzyska "Molecular modelling and intermolecular interactions — a theoretical approach”,
Summer School for PhD Students, Modern Research Techniques for Physicochemical

Characterization of the Potential Application Systems, May 18-20, 2022 Lublin

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

Dania
15 E. Mtiynczak "Spin detection in photoemission", Uniwersytet RWTH w Aachen, Niemcy

16 E. Miynczak "Struktura pasmowa Fe(001): studnie kwantowe, efekty spin-orbita oraz

odziatywanie elektron-magnon", Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej AGH

17 E. Miynczak "Struktura pasmowa Fe(001): studnie kwantowe, efekty spin-orbita oraz

odziatywanie elektron-magnon", Wydziat Fizyki Uniwersytetu Wroctawskiego

18 M. Ocwieja "Metal/ metal oxide catalysts prepared in electrostatically-driven self-organization

processes™ Uniwersytet w Maladze, Hiszpania

19 M. Sobon, L. Bratasz, M. Strojecki "Impact of dynamic environmental variations on massive

wooden cultural objects™, Technical University in Eindhoven, Holandia

20 M. Szaleniec ,,Enzymy molibdenowe i wolframowe —mdj osobisty kamien filozoficzny®,

Krakowski Oddziat Polskiego Towarzystwa Chemicznego

21 M. Szaleniec ,,Sieci Neuronowe”, L.6dzki Uniwersytet Medyczny

22 A Winiarska, D. Hege, J. Krysciak-Czerwenka, J. Schuller, J. Heider, M. Szaleniec, "Tungsten
Aldehyde Oxidoreductase - a Hydrogenase, Reducing Carboxylic Acid AND NAD+",

Universitat Jaume |, Castellon, Hiszpania
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23 J. Zawata "Dynamic nanostructures at rising bubble surface probed by Dynamic Fluid-Film
Interferometry” Uniwersytet Stanforda, USA

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

SEMINARIA NAUKOWE INSTYTUTU
WYKEADY ZAPROSZONYCH GOSCI

1.

10.

11.

12.

13.

dr hab. Dariusz Matoga, prof. UJ (Wydziat Chemii UJ) "Dekorowanie szkieletow
I wypehianie pustek, czyli sieci metalo-organiczne JUK w roli adsorbentow i przewodnikow”
Alicja Kicinska-Fujawa, europejski rzecznik patentowy i dyrektor biura JWP w Krakowie
»Wlasnos¢ intelektualna w jednostkach naukowo — badawczych”

Piotr Godlewski, europejski rzecznik patentowy (EQE), wspolnik JWP i szef zespotu
BioChemPharma ,,Wtasno$¢ intelektualna w jednostkach naukowo — badawczych”

dr hab. Helena Krasowska, prof. Instytutu Slawistyki PAN (Instytut Slawistyki PAN)
”Tradycje 1 zwyczaje wielkanocne u Polakéw na Bukowinie Karpackiej”

dr Aneta Pazik-Aybar z NCN "Polityka NCN dot. otwartego dostepu do publikacji"

dr Peter Dewolf (Application Director Bruker Nano Surfaces) “A modern approach to study
sample physiochemical properties with the use of atomic force microscopy”

prof. Libero Liggieri (Institute of Condensed Matter Chemistry and Technologies for Energy,
Genua, Wlochy) ,,Properties of interfacial layers in nanoparticle-surfactant dispersions”

Prof. Benoit Scheid (Université Libre de Bruxelles) “Raydrop: a universal single/double
emulsion generator based on a non-embedded “co-flow-focusing”

Grzegorz Putynkowski (Prezes CBRTP) i dr Robert Socha (IKiFP PAN) ,,Mozliwosci
wspotpracy Instytutu Katalizy 1 Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN z
Centrum Badan 1 Rozwoju Technologii dla Przemystu S.A.”

dr Rugmani Meenambal (Marie Sktodowska-Curie Cofund PASIFIC Programme Fellow)
"An introduction to PASIFIC Project: Neuroprotective properties of theranostic lanthanide
oxide nanoparticles against neurotoxin-induced cellular models of Parkinson’s disease"

dr Tetiana Tatarchuk (Wydziat Chemii UJ) "Spinel ferrites in catalysis - how to take control
over the activity?"

prof. Drew Parsons (University of Cagliari) "Hofmeister specific ion effects, buffer effects,
and theory of colloidal interactions"

prof. Mikotaj Sokotowski (Instytut Badan Literackich Polskiej Akademii Nauk) "Krakow
Wiadystawa Mickiewicza (syna Adama Mickiewicza)"

WYKEADY PRACOWNIKOW INSTYTUTU

1.

prof. dr hab. inz. Mirostaw Derewinski “Biomimetic CO oxidation below —100 °C by a
nitrate-containing metal-free microporous system”

dr hab. Michal Mosiatek “Wazne aspekty zwigzane z Obrong cywilng”

dr Monika Wasilewska, dr inz. Maria Morga, "Mobilno$¢ edukacyjna w ramach programu
Erasmus+"

dr hab. Magdalena Oc¢wieja ,,Potencjat aplikacyjny nanoczastek plazmonicznych
I nanoklastrow fluorescencyjnych w naukach biologicznych oraz nowoczesnych technikach
spektroskopowych”
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5. dr Erwin Lalik ,Ekstrakcja oscylacyjnego komponentu i definicja $redniej amplitudy
termokinetycznych oscylacji w uktadzie pallad/wodor”

UZYSKANE TYTULY I STOPNIE NAUKOWE
DOKTORA HABILITOWANEGO
1 Georgi Gochev ,,Kompleksowy, teoretyczno-eksperymentalny opis wpltywu warunkow

fizykochemicznych na stabilnos$¢ pian stabilizowanych czastkami biatek™

DOKTORA

e dziedzina nauk $cistych i przyrodniczych., dyscyplina: nauki chemiczne

Dorota Dronka ,,Adsorpcja surfaktantow i polielektrolitow na granicy faz ciecz/ciecz” (promotor
prof. dr hab. inz. Piotr Warszynski)

Paulina Komorek ,,Samoorganizacja biatek globularnych na powierzchni ztota — aspekty
strukturalne i konformacyjne” (promotorzy dr hab. Barbara Jachimska, prof. dr hab. Matgorzata
Lekka)

Adrianna  Stawinska ,,Peroksomolibdeniany jako nowe materialy farmakologiczne
i katalityczne” (promotor prof. dr hab. Wiestaw Lasocha)

Patrycja Wojcik ,,Bakteryjne Al-dehydrogenazy 3-ketosteroidowe — struktura, mechanizm
reakcji 1 zastosowanie w biokatalitycznym odwodornieniu lekow steroidowych” (promotorzy
prof. dr hab. Maciej Szaleniec, prof dr hab. Andrzej Bojarski)

dziedzina nauk $cistych i przyrodniczych., dyscyplina: nauki fizyczne

Agnieszka Kurek ,,Mikroskopia Sit Atomowych w diagnostyce chordob macicy w oparciu
0 wlasciwosci mechaniczne tkanki endometrum” (promotorzy dr hab. inz. Jakub Barbasz, prof.
dr hab. n. med. Robert Jach)

dziedzina nauk inzynieryjno-technicznych, dyscyplina: inzynieria chemiczna

Justyna Kuczek ,,Strukturalna rola zelaza i kobaltu w szktach nawozowych” (promotorzy dr hab.
inz. Magdalena Szumera prof. AGH, dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik prof. IKiFP PAN)

dziedzina nauk inzynieryjno-technicznych, dyscyplina: inzynieria materialowa

Milena Synowiec ,Katalityczne 1 fotokatalityczne wlasciwosci nanostruktur na bazie
poOtprzewodnikéw szeroko- 1 waskopasmowych” (promotorzy prof. dr hab. inz. Marta Radecka,
dr hab. inz. Anna Micek-lInicka)

KONFERENCJE NAUKOWE ZORGANIZOWANE PRZEZ INSTYTUT

1

LIV Ogoélnopolskie Kolokwium Katalityczne (LIV Polish Annual Conference on Catalysis),
Krakow 01-03 czerwca 2022 (M. Witko, D. Rutkowska-Zbik)

EuFoam 2022, 03-07 lipca 2022 Krakow (IKiFP PAN, UR) — hybrid

Workshop dla Przedsigbiorcow ,,Rozwigzania katalityczne w instalacjach przemystowych”.
28 wrzesénia 2022 Krakow (IKiFP PAN, IICh PAN, Katalizator Sp. z 0.0., Uni-EKO0 s.C)

4" |ISFMS-Biochemistry, Molecular Biology and Druggability of Proteins, Multidisciplinary
Digital Publishing Institute, University of Florence Florencja, Wiochy, 06-09.09 2022
(Universita DEGLI STUDI FIRENZE, MDPI, B. Jachimska z IKiFP PAN komitet
organizacyjny)

198



