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CHARAKTERYSTYKA I KIERUNKI BADAWCZE  

INSTYTUTU KATALIZY I FIZKOCHEMII POWIERZCHNI  

im. JERZEGO HABERA POLSKIEJ AKADEMII NAUK 

 

Prowadzone badania 

Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera Polskiej Akademii Nauk 

jest jedyną instytucją naukową w Polsce specjalizującą się w interdyscyplinarnych badaniach 

z obszarów katalizy i fizykochemii powierzchni. Prace badawcze prowadzone przez naukowców 

zatrudnionych w Instytucie łączą w sobie nowoczesne narzędzia badawcze z zakresu chemii, fizyki, 

biotechnologii, technologii chemicznej, inżynierii materiałowej, a także mikrobiologii i medycyny. 

W centrum zainteresowań naukowych kadry Instytutu leży badanie molekularnych podstaw 

procesów katalitycznych, a także zjawisk zachodzących na granicach fazowych gaz–ciało stałe,  

gaz–ciecz i ciecz–ciało stałe. W ostatnich latach w Instytucie bardzo intensywnie rozwijana jest 

również tematyka biotechnologiczna, poświęcona polimerom biodegradowalnym, jak również 

szeroko rozumiana tematyka nanotechnologiczna skierowana na opracowanie nowych 

nanomateriałów do zastosowań diagnostycznych i terapeutycznych. W Instytucie prowadzone są 

zarówno teoretyczne i doświadczalne badania podstawowe, które płynnie łączą się z badaniami 

o charakterze stosowanym. Dzięki współpracy z otoczeniem społeczno-gospodarczym prace 

badawcze prowadzone w Instytucie ukierunkowane są na rozwiązywanie praktycznych, aktualnych 

i ważnych dla społeczeństwa problemów. 

Kadra Instytutu to 130 pracowników, z których 97 jest bezpośrednio zaangażowanych 

w prowadzenie prac badawczych. Ponadto, w badaniach uczestniczy kilkudziesięciu doktorantów. 

Statutowa działalność badawcza Instytutu obejmuje trzy podstawowe kierunki: 

1. Materiały i procesy katalityczne dla zrównoważonego rozwoju 

2. Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii miękkiej  

3. Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury 

Badania nad materiałami i procesami katalitycznymi koncentrują się na poszukiwaniu 

innowacyjnych rozwiązań metodologicznych i rozwijaniu nowych, „inteligentnych” materiałów 

o dobrze zdefiniowanej strukturze, morfologii i składzie oraz właściwościach dostosowanych 

do konkretnych reakcji katalitycznych w kluczowych dla gospodarki i ochrony środowiska 

naturalnego procesach przemysłowych. Procesy katalityczne będące przedmiotem badań wpisują się 

w nurt „zielonej chemii” i są optymalizowane pod kątem obniżenia energochłonności i eliminacji lub 

ograniczenia ilości niepożądanych produktów ubocznych. Bardzo prężnie rozwijającym się 

kierunkiem badań są eksperymentalne i teoretyczne prace dotyczące procesów katalitycznego 

działania enzymów i ich zastosowania w formie izolowanych białek bądź mikroorganizmów do 

produkcji związków chemicznych o wysokiej wartości. Synergiczne użycie metod teoretycznych 

i eksperymentalnych pozwala opisać mechanizmy katalitycznego działania badanych układów 

na poziomie molekularnym i opracowywać użyteczne bio-katalizatory o wysokim potencjale 

wdrożeniowym. Przykładem jednego ze strategicznych projektów realizowanych w Instytucie jest 

prototyp biorafinerii, który, wykorzystując proces fermentacji przy udziale odpowiednio dobranych 

mikroorganizmów, prowadzi do produkcji bioplastików o bardzo wysokim potencjale aplikacyjnym. 

Intensywnie rozwijane badania ukierunkowane są na opracowanie nowoczesnych technologii 

biorafinacji olejów roślinnych do wytwarzania zaawansowanych materiałów kompozytowych oraz 

wytwarzania zaawansowanych blend polimerowych i kompozytów ceramika-polimer do zastosowań 

medycznych (w tym wytwarzania implantów metodą druku 3D). Ponadto biodegradowalne 

biopolimery badane pod kątem ich wykorzystywania jako źródło optycznie czystych związków 
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chemicznych. W badaniach teoretycznych, pozwalających lepiej zrozumieć wyniki eksperymentalne 

i zaplanować nowe ścieżki badawcze, stosuje się połączenie metod mechaniki i dynamiki 

molekularnej oraz chemii kwantowej jako narzędzi określania i charakteryzowania czynników 

strukturalnych i elektronowych mających wpływ na ukierunkowanie i selektywność procesów 

chemicznych leżących u podstaw badanych procesów katalitycznych. Modelowanie prowadzi się 

zarówno dla modeli klasterowych katalizatorów heterogenicznych i enzymów, jak również dla 

periodycznych modeli ciała stałego czy wielkoskalowych modeli białkowych (techniki QM:MM 

i QM:MM MD). 

Jednym z głównych celów prac badawczych prowadzonych w Instytucie w zakresie 

fizykochemii powierzchni układów zdyspergowanych jest opis zjawiska adsorpcji oraz wyjaśnienie 

mechanizmu tworzenia i stabilności układów zdyspergowanych (pian, emulsji, zawiesin), a także 

nanocząstek i cząstek koloidalnych, w celu określania mechanizmów ich wzajemnych oddziaływań. 

Badania w tej tematyce prowadzone są z wykorzystaniem zarówno technik eksperymentalnych 

(pomiary kinetyki adsorpcji lub dynamiki przepływu cząstek koloidalnych) jak i teoretycznych 

(symulacje procesu adsorpcji, struktury i właściwości warstw adsorpcyjnych, głównie z przy użyciu 

nowoczesnych narzędzi obliczeniowych angażujących metody dynamiki molekularnej). Drugi ważny 

i prężnie rozwijany dział badań z tego obszaru dotyczy procesów mikroenkapsulacji i zwiększania 

biokompatybilności materiałów, które mogą znaleźć zastosowania w nowoczesnych metodach 

diagnostycznych i terapeutycznych, jak również jako główny składnik nowoczesnych powłok 

antykorozyjnych. Ważnym aspektem jest również intensywny rozwój badań biologicznych 

oceniających potencjał biobójczy i cytotoksyczny otrzymywanych w Instytucie materiałów, które 

mogą znaleźć zastosowania w zwalczaniu mikroorganizmów lub komórek rakowych. 

Rezultatami prowadzonych badań są osiągnięcia aplikacyjne obejmujące opracowanie 

nowych katalizatorów, rozwój narzędzi do symulacji molekularnych, wytwarzanie innowacyjnych 

materiałów biomedycznych, opracowywanie nowych biotechnologicznych metod syntezy leków oraz 

zabezpieczeń antykorozyjnych powierzchni ciał stałych. W zakresie badań podstawowych głównymi 

osiągnięciami Instytutu w roku 2022 było m.in. wyjaśnienie mechanizmu powstawania korony 

białkowej i kinetyki osadzania się tak utworzonych cząstek na powierzchniach ciało stałe/elektrolit. 

Wykazano, że badany układ stanowi bardzo użyteczne narzędzie do przewidywania kinetyki 

osadzania wirusów na powierzchniach abiotycznych, pozwalając na projektowanie efektywnych 

metod usuwania i dezaktywacji patogenów w procesach filtracji. W zakresie badań o charakterze 

aplikacyjnym należy wymienić dalsze udoskonalenia zintegrowanej platformy dla europejskiej 

infrastruktury badawczej w nauce o dziedzictwie kulturowym HERIe, w której zaimplementowano 

cztery moduły służące do oceny utraty wartości zbiorów na skutek degradacji chemicznej, pożarów, 

zanieczyszczeń gazowych oraz zmian barwy spowodowanej światłem. Ponadto opracowano model 

zabytkowych obrazów ze spękaniami wspierający ustalenie racjonalnych wytycznych 

środowiskowych w muzeach, który pozwolił wykazać, że powstawanie spękań zależy przede 

wszystkim od zmian w samej warstwie malarskiej, a w znacznie mniejszym stopniu, niż wcześniej 

przypuszczano, od wahań temperatury i wilgotności w muzeach. Wniosek ten pozwala z jednej strony 

zrozumieć, jak powstaje siatka spękań warstwy malarskiej w obrazach, z drugiej zaś otwiera drogę 

do mniej rygorystycznej regulacji mikroklimatu w muzeach, a w konsekwencji do znacznego 

zmniejszenia zużycia energii. 

Jesienią 2022 roku nastąpiło uroczyste otwarcie hali Biorafinerii i Laboratorium Rozwoju 

Bioprocesów do wytwarzania zaawansowanych materiałów kompozytowych m.in. produkcji 

polimeru mclPHA z P. putida CA3 oraz PHB z Z. denitirficans MW1. Hala z demonstracyjną 

instalacją biorafinerii powstała w ramach projektu TechMatStrateg, której budowa rozpoczęła się 

w roku 2020.  
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Kształcenie 

Instytut prowadził w 2022 roku studia trzeciego stopnia - studia doktoranckie w ramach 

Międzynarodowych Studiów Doktoranckich (MSD) i finansowane w ramach Programu 

Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwój (POWER) ze środków Unii Europejskiej: Środowiskowe 

Studia Doktoranckie InterDokMed - Interdyscyplinarność dla medycyny innowacyjnej 

i Interdyscyplinarne Środowiskowe Studia Doktoranckie FCB - Fizyczne, Chemiczne i Biofizyczne 

Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inżynierii Materiałowej (koordynowane przez AGH). 

W 2022 roku Instytut kształcił doktorantów również w ramach szkoły doktorskiej – Krakowskiej 

Interdyscyplinarnej Szkoły Doktorskiej (KISD) we współpracy z Instytutem Fizyki Jądrowej PAN, 

Instytutem Farmakologii PAN, Instytutem Metalurgii i Inżynierii Materiałowej PAN, Akademią 

Górniczo-Hutniczą, Instytutem Gospodarki Surowcami Mineralnymi i Energią PAN. Z dniem 

13.01.2022 r. do KISD dołączyła nowa jednostka: Instytut Gospodarski Surowcami Mineralnymi 

i Energią PAN, który posiada uprawnienia do nadawania stopnia doktora w dziedzinie nauk 

inżynieryjno-technicznych w dyscyplinie inżynieria środowiska, górnictwo i energetyka. oraz 

w ramach szkoły doktorskiej – Szkoła Doktorska Nauk Ścisłych i Przyrodniczych we współpracy z 

Uniwersytetem Marii Curie-Skłodowskiej w Lublinie, Instytutem Agrofizyki im. Bohdana 

Dobrzańskiego PAN, Instytutem Uprawy Nawożenia i Gleboznawstwa - Państwowym Instytutem 

Badawczym i Akademią Górniczo-Hutniczą im. Stanisława Staszica w Krakowie. 

Instytut uczestniczy w europejskim programie wymiany naukowej studentów i pracowników 

naukowych Erasmus plus oraz w programie wpierania wymiany akademickiej PROM finansowanym 

przez Narodową Agencję Wymiany Akademickiej. 

 

Współpraca krajowa i międzynarodowa 

Instytut szczyci się wieloletnią tradycją w organizowaniu i koordynowaniu badań w zakresie 

katalizy i fizykochemii powierzchni w Polsce. Od ponad pięćdziesięciu lat organizuje coroczne 

Ogólnopolskie Kolokwia Katalityczne, które cieszą się wielką popularnością w środowisku 

naukowym.  

Dla rozwoju współpracy oraz możliwości prowadzenia badań interdyscyplinarnych Instytut 

utworzył wspólne 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 Zastosowań w Elektronice 

Spinowej SPINLAB oraz Międzyinstytutowe Laboratorium Katalizy i Biotechnologii 

Enzymatycznej MLKBE. W 2022 roku, w celu podniesienia atrakcyjności Instytutu jako partnera dla 

potencjalnych instytucji naukowo-badawczych i firm zewnętrznych, w Instytucie powołano 

wyposażone w nowoczesny sprzęt dwie nowe jednostki: Laboratorium Mikroskopii i Elipsometrii 

oraz Laboratorium Elektrochemii i Badań Korozyjnych. 

Rozwojowi badań interdyscyplinarnych przysługuje się również uczestnictwo Instytutu  

w pracach kilku krajowych sieci i konsorcjów badawczych: Polskiej Platformy Technologicznej 

Zrównoważonej Chemii, Krajowego Konsorcjum „Polski Synchrotron", Klastra Life-Science, 

Konsorcjum EIG Concert Japan i Konsorcjum E-RIHS PL. 

Instytut prowadzi szeroką współpracę z zagranicznymi ośrodkami naukowymi. Uczestniczy  

w licznych porozumieniach o współpracy bilateralnej, projektach badawczych kolejnych Programów 

Unii Europejskiej takich jak Horyzont2020 i Horyzont Europa, a także Programów Operacyjnych: 

Inteligentny Rozwój i Program Wiedza Edukacja, współfinansowanych przez Komisję Europejską. 

Instytut aktywnie uczestniczy w akcjach Inicjatywy COST. 
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Popularyzacja nauki 

W 2022 roku pracownicy Instytutu opiekowali się i przekazywali swoja wiedzę ponad 60 

osobom, które odbyło praktyki studenckie i staże w Instytucie. 

Od 2015 roku Instytut organizuje coroczny konkurs o Nagrodę im Jerzego Habera na 

najlepszą pracę magisterką dotyczącą zagadnień katalizy. W roku 2022 po raz pierwszy została 

przyznana Nagroda im. Andrzeja Pomianowskiego za najlepszą pracę magisterską dotyczącą 

zagadnień fizykochemii powierzchni i zjawisk międzyfazowych. 
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ZADANIA BADAWCZE REALIZOWANE W ROKU 2022 

 

DZIAŁALNOŚĆ STATUTOWA INSTYTUTU 

Materiały i procesy katalityczne dla zrównoważonego rozwoju 21 

1. Badania doświadczalne i obliczeniowe nad wybranymi enzymami o potencjale  

aplikacyjnym 23 

2. Badania układów biologicznych na poziomie komórkowym 24 

3. Nowe perokso- oraz poliokso- związki Mo(VI), W(VI) i V(V).  Synteza, badania strukturalne 

i zastosowania w procesach utleniania 25 

4. Badania efektów strukturalnych i wpływu charakteru nośnika na aktywność katalizatorów 

miedziowych 26 

Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii miękkiej 27 

5. Mechanizmy i kinetyka immobilizacji białek na powierzchniach ciało stałe/elektrolit: 

określenie mechanizmu tworzenia korony cząsteczek albuminy ludzkiej na powierzchni 

nośników polimerowych 29 

6. Monowarstwy nanocząstek metali o kontrolowanej strukturze oraz regulowanych 

właściwościach elektrokinetycznych na powierzchniach nośników tlenkowych 30 

7. Właściwości fizykochemiczne i mechaniczne układów „bio” 31 

8. Właściwości strukturalne, elektronowe i magnetyczne nanostruktur badane technikami 

mikroskopowymi i spektroskopowymi w warunkach ultra wysokiej próżni 32 

9. Cząsteczki o znaczeniu biologicznym w kontekście oddziaływania z powierzchnią oraz 

doskonalenia ich opisu teoretycznego 33 

10. Określenie mechanizmów syntezy, struktury i właściwości transportowych wielowarstw 

cząstek koloidalnych na powierzchniach stałych 34 

11. Funkcjonalne wielowarstwowe filmy polielektrolitowe 35 

12. Teranostyczne nanocząstki substancji przeciwnowotworowych 36 

13. Kinetyka wyciekania filmów ciekłych w warunkach dynamicznych  – eksperyment 

i modelowanie teoretyczne 37 

14. Projektowanie, synteza i charakterystyka warstw hydrożelowych na bazie bio-koloidalnych 

cząstek stałych do zastosowań medycznych i spożywczych 38 

15. Hydrożelowe mikrokapsułki z nanostrukturalnymi powłokami 39 

16. Wpływ obecności defektów struktury krystalicznej na odporność korozyjną metali 

o strukturze heksagonalnej o sieci gęsto upakowanej 40 

17. Badania właściwości fizykochemicznych funkcjonalnych nanonośników na bazie 

dendrymerów oraz białek 41 

Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury 43 

18. Ilościowa ocena zagrożenia obiektów zabytkowych przez warunki środowiska w ich 

otoczeniu 45 

Grant Rozwojowy 47 

19. Zeolity o strukturze fojazytu zawierające miedź jako modyfikatory materiałów 

wybuchowych opartych na ANFO 49 
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Projekty badawcze NCN „Sonata Bis” 51 

1. Synergistyczne efekty mieszanych roztworów bit-surfaktantów w stabilności filmów ciekłych 

w warunkach dynamicznych- badania podstawowe o potencjale aplikacyjnym we flotacyjnym 

procesie separacji 53 

Projekty badawcze NCN „Sonata” 55 

1. Od pojedynczej cząsteczki do inteligentnego materiału - zrozumienie tworzenia się 

i właściwości kompleksów polipeptydów 57 

2. Udoskonalenie przewodnictwa drukowanych ścieżek poprzez optymalizację procesu  

syntezy oraz właściwości fizykochemicznych nanocząstek metali 58 

Projekty badawcze NCN „Opus” 59 

1. Opracowanie nowoczesnej technologii wytwarzania stabilnych biologicznych filmów 

powierzchniowych o właściwościach drobnoustrojobójczych i leczniczych 61 

2. Wpływ przeciwjonów na tworzenie i funkcjonalność membran polielektrolitowych 62 

3. Biopolimery jako templaty do otrzymywania nanostrukturalnych materiałów 

hydrotalkitopodobnych i ich kalcynowanych pochodnych  do zastosowań katalitycznych 63 

4. Nowe biomateriały zawierające polisacharydy jako efektywna platforma do adsorpcji 

i uwalniania czynników wzrostu fibroblastów: zastosowania w diagnostyce i w leczeniu 

chorób cywilizacyjnych 64 

5. Nowe kompozyty smektytów z nanocząstkami TiO2 otrzymanymi metodą odwróconej 

mikroemulsji do zastosowań fotokatalitycznych 65 

6. Gruboziarniste modelowanie węglowodanów 66 

7. Funkcjonalne warstwy i nanostruktury otrzymywane przy pomocy epitaksji z wiązek 

molekularnych wspomaganej zewnętrznymi czynnikami 67 

8. Teranostyczne nanonośniki nowej generacji dla detekcji, diagnostyki i neuroprotekcyjnego 

leczenia niedokrwiennych uszkodzeń mózgu 68 

9. Opracowanie podstaw szybkiej i taniej fizykochemicznej metody detekcji zanieczyszczeń 

wody, opartej na monitorowaniu dynamicznych właściwości powierzchni międzyfazowej 

ciecz/gaz 69 

10. Stany wzbudzone pod szkłem powiększającym -adaptacja  metod  opartych  na analizie 

gęstości do badania molekularnych elektronowych stanów wzbudzonych 70 

11. Struktura i Funkcja Korony Białkowej na Powierzchni Nanocząstek 71 

12. Badania nad kooperacją jonów metali w dwuatomowych centrach złożonych z jonów metali 

przejściowych 72 

13. Strategie prewencji konserwatorskiej dla obiektów z poli(chlorku winylu) 73 

Projekty badawcze NCN „Sonatina” 75 

1. Multifunkcjonalne kompozytowe powłoki chitozanowe dla biodegradowalnych  

stopów Mg 77 

Projekty badawcze NCN „Preludium” 79 

1. Wolframowa oksydoreduktaza aldehydu z Aromatoleum aromaticum – badania mechanizmu 

reakcji katalitycznej 81 

2. Analiza wpływu wybranych czynników na zmiany struktury α-synukleiny 82 
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3. Opracowanie racjonalnych wytycznych środowiskowych na potrzeby krótko-trwałych 

wydarzeń religijnych, kulturalnych i komercyjnych w budynkach zabytkowych 83 

Projekty badawcze NCN „Beethoven Life” 85 

1. Struktura i funkcja enzymów glicynowo-rodnikowych katalizujących addycję do fumaranu: 

biochemia, modelowanie i zastosowanie 87 

Projekty badawcze NCN „Solar-Driven Chemistry” 89 

1. SolarMethaChem: Procesy wywołane światłem słonecznym dla fotochemicznej konwersji 

metanu 91 

Projekty badawcze NCN „GRIEG” 93 

1. Craquelure – Model obrazów ze spękaniami wspierający ustalenie racjonalnych  

wytycznych środowiskowych w muzeach 95 

2. Teranostyczne nanonośniki dla dostarczania leków w chorobach centralnego układu 

nerwowego 96 

Projekty badawcze NCN „Miniatura” 97 

1. Wykorzystanie izotermicznej kalorymetrii miareczkowej (ITC) w charakteryzacji 

biochemicznej enzymów zależnych od alfa-ketoglutaranu. 99 

2. Fluorescencyjne materiały warstwowe na bazie nanoklastrów złota - otrzymywanie 

w procesach samoorganizacji 100 

3. Znaczenie utleniających i kwasowo-zasadowych właściwości centrów aktywnych dla ich 

aktywności - badania obliczeniowe dla enzymów zależnych od niehemowego żelaza 101 

4. Synteza nowych koniugatów neuroleptyków będących pochodnymi fenotiazyny 

z nanocząstkami złota orazocena ich aktywności w procesach fibrylacji modelowych  

białek 102 

Projekty badawcze NCBR „EIG CONCERT-JAPAN” 103 

1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materiały: porowate materiały kompozytowe  

do procesów membranowych 105 

Projekty NCBR „TechMatStrateg” 107 

1. Technologia biorafinacji olejów roślinnych do wytwarzania zaawansowanych materiałów 

kompozytowych 109 

Projekty NCBR „Program operacyjny Inteligentny Rozwój” 111 

1. CULDIGI - Projekt zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania i dokumentacji 

dziedzictwa kulturowego (obrazów oraz artefaktów 2D) 113 

Projekty NCBR „TANGO” 115 

1. Opracowanie funkcjonalnej formy aplikacji estrów cukrowych kwasów tłuszczowych 

na bazie bakteryjnych polihydroksyalkanianów hamujących rozwój komórek 

nowotworowych 117 

Projekty Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej 119 

1. PROM Międzynarodowa wymiana stypendialna doktorantów i kadry akademickiej 121 

2. Program Polskie Powroty - CRAQUELURE 122 

3. Struktura i Funkcja Korony Białkowej na Powierzchni Nanocząsteczek 123 



12 

 

4. Dynamiczne nanostruktury powierzchniowe na poruszających się granicach międzyfazowych 

ciecz/gaz i ciecz/ciecz 124 

Programy HORYZONT 125 

1. CollectionCare - Innowacyjne i ekonomiczne usługi monitorowania indywidualnych 

obiektów 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. NanoPaInt - Dynamika gęstych nanosuspensji: droga do nowych funkcjonalnych  

materiałów 129 

4. NewCat - Monooksygenazy polisacharydów katalizujące reakcje typowe   

dla cytochromów P450 130 

Projekty akcji EU COST 131 

1. Obliczeniowa chemia materiałowa dla wydajnego procesu rozkładu wody na nanokryształach 

zbudowanych z pierwiastków nieszlachetnych 133 

Projekty strukturalne funduszy Unii Europejskiej 135 

1. Środowiskowe Studia Doktoranckie „Interdyscyplinarność dla medycyny innowacyjnej” 

(InterDokMed) 137 

2. Interdyscyplinarne Środowiskowe Studia Doktoranckie „Fizyczne, Chemiczne 

 i Biofizyczne Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inżynierii Materiałowej” (FCB) 138 

Inne międzynarodowe projekty badawcze 139 

1. Biokompatybilne piany i emulsje stabilizowane naturalnymi surfaktantami i cząsteczkami 

do zastosowań biomedycznych 141 

Projekty programu Erasmus+ 143 

PRACE NAUKOWE OGŁOSZONE DRUKIEM 149 

UDZIAŁ W KONFERENCJACH I ZEBRANIACH NAUKOWYCH 177 
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SYNTEZA NAJWAŻNIEJSZYCH OSIĄGNIĘĆ INSTYTUTU W ROKU 2022:  

 

realizowano: 18 statutowych zadań badawczych 

 35 projektów badawczych (grantów) NCBR, NCN  

4 projekty NAWA 

 1 projekt UE COST Action  

 4 projekty UE Horyzont 

 2 projekty Funduszy Strukturalnych UE  

 2 inne projekty międzynarodowe  

opublikowano: 5 monografie i rozdziały  

152 publikacji w czasopismach recenzowanych z listy JCR 

 2 publikacji w innych czasopismach,  

 119 streszczeń referatów i komunikatów w materiałach  

konferencyjnych  

wydano nakładem Instytutu: 1 książkowe materiały konferencyjne z nr ISBN 

 

wygłoszono i zaprezentowano: 128 referatów (w tym 30 referaty plenarne i na zaproszenie) 

oraz zaprezentowano 116 posterów  

otrzymano: 4 patenty 

  

we współpracy z zagranicą: opublikowano 55 wspólnych prac w czasopismach 

naukowych  

 ogłoszono 29 komunikatów w materiałach konferencyjnych  

 zrealizowano 15 wyjazdów pracowników i doktorantów 

Instytutu za granicę (Erasmus+ oraz NAWA PROM) 

zorganizowano: 5 konferencji i posiedzeń naukowych  

  

  

uzyskano:  

 Stopień doktora habilitowanego – 1 osoba 

 Stopień doktora - 4 osoby 
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WAŻNIEJSZE OSIĄGNIĘCIA NAUKOWE W ROKU 2022 

− wyniki uzyskane w ramach projektów/ zadań badawczych  

Określenie mechanizmu tworzenia korony cząsteczek albuminy ludzkiej na powierzchni 

nośników polimerowych 

 

Procesy osadzania wirusów na powierzchniach abiotycznych mają istotne znaczenie dla ich 

efektywnej dezaktywacji i usuwania. W przeprowadzonych badaniach ilościowe informacje 

dotyczące tego procesu uzyskano stosując, jako układ modelowy, mikrocząstki koloidalne 

z koronami białkowymi. Wyjaśniono mechanizm powstawania korony białkowej i kinetyki 

osadzania się tak utworzonych cząstek na powierzchniach ciało stałe/elektrolit. Wykazano, że badany 

układ stanowi bardzo użyteczne narzędzie do przewidywania kinetyki osadzania wirusów na 

powierzchniach abiotycznych, pozwalając na projektowanie efektywnych metod usuwania 

i dezaktywacji patogenów w procesach filtracji. 

 

Wyjaśnienie mechanizmu fotokatalitycznego sprzęgania metanu w układzie złoto/tlenek tytanu 

(Au/TiO2) 

Głównym celem projektu SolarMethaChem jest nanoinżynieria nowych wydajnych materiałów 

do wydajnego utleniającego sprzęgania metanu pod wpływem światła. Prace mają na celu 

opracowanie modelowych układów fotokatalitycznych i określenie mechanizmu sprzęgania metanu 

do etanu. Wyznaczono struktury geometryczne i elektronowe katalizatorów badanych w reakcji 

fotokatalitycznego sprzęgania metanu tj. układów M/TiO2 oraz HPA/TiO2, gdzie jako model TiO2 

wykorzystano klaster wycięty z powierzchni anatazu. Do obliczeń wykorzystano metodę 

DFT:PBE+D3/def2-TZVP w ujęciu klasterowym. Dla najbardziej aktywnego katalizatora (Au/TiO2) 

zbadano mechanizm reakcji. Stwierdzono, że naniesienie klasteru złota na TiO2 powoduje bardzo 

znaczące obniżenie bariery energetycznej towarzyszącej rozerwaniu wiązania C-H w metanie  

(z 146 kJ/mol do 67 kJ/mol), co wyjaśniło mechanizm obserwowanej eksperymentalnie różnicy 

w reaktywności Au/TiO2 względem TiO2. 

 

 

− najważniejsze w roku sprawozdawczym osiągnięcie działalności naukowej jednostki  

o znaczeniu ogólnospołecznym lub gospodarczym 

 

Otwarcie Biorafinerii i Laboratorium Rozwoju Bioprocesów do wytwarzania zaawansowanych 

materiałów kompozytowych 

Dzięki środkom Instytutu i projektu TechMatStrateg, na terenie IKiFP PAN oddano do użytku 

samodzielną halę, mieszczącą linię prototypu biorafinerii oraz Laboratorium Rozwoju Bioprocesów. 

Dzięki unikatowej aparaturze rozpoczęto produkcję biodegradowalnych polimerów bakteryjnych – 

polihydroksyalkanianów (PHA). Na ich osnowie zostały wytworzone przykładowe implanty 

i materiały do formowania przestrzennego. Badania nad biodegradowalnymi polimerami, które 

umożliwia nowopowstała Biorafineria oraz  Laboratorium, zostały wpisane w strategię rozwoju 

Województwa Małopolskiego i Regionalne Inteligentne Specjalizacje. 
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− zastosowanie wyników badań naukowych lub prac rozwojowych o znaczeniu społecznym  

i gospodarczym; działania zwiększające innowacyjność  

 

Opracowanie podstaw syntezy teranostycznych nanonośników nowej generacji dla detekcji, 

diagnostyki i neuroprotekcyjnego leczenia niedokrwiennych uszkodzeń mózgu 

Udar niedokrwienny mózgu, prowadzący do powstawania deficytów neurologicznych, jest jedną 

z najczęstszych przyczyn śmierci lub długotrwałej niepełnosprawności. Celem badań było 

opracowanie podstaw nowej strategii dostarczania substancji o działaniu neuroprotekcyjnym przy 

pomocy nieinwazyjnych nanonośników, pełniących jednoczenie funkcję diagnostyczną. Na 

podstawie systematycznych badań, wykorzystując technikę sekwencyjnego osadzania naładowanych 

nanoobiektów na biokompatybilnych kroplach nanoemulsji lub nanocząstkach polimerowych, 

opracowana została metoda enkapsulacji czynników neuroprotekcyjnych, zamkniętych w nano-

strukturach typu rdzeń@powłoka, zawierających ponadto czynnik kontrastowy dla obrazowania 

techniką rezonansu magnetycznego. 

 

Opracowanie modelu obrazów ze spękaniami wspierający ustalenie racjonalnych wytycznych 

środowiskowych w muzeach  

Wyznaczono własności mechaniczne olejnych warstw malarskich po 30 latach wysychania, 

które wraz z upływem czasu stają się sztywne i kurczą się, co prowadzi do powstawania spękań 

warstwy malarskiej obrazów. Powstawanie spękań zależy zatem przede wszystkim od zmian w samej 

materii, a w znacznie mniejszym stopniu, niż wcześniej przypuszczano, od wahań temperatury 

i wilgotności w muzeach. Osiągnięcie to pozwala z jednej strony zrozumieć, jak powstaje siatka 

spękań warstwy malarskiej (tzw. krakelura) w obrazach, z drugiej zaś otwiera drogę do mniej 

rygorystycznej regulacji mikroklimatu w muzeach, a w konsekwencji do znacznego zmniejszenia 

zużycia energii. 
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INNE WAŻNE OSIĄGNIECIA W ROKU 2022: 

 

W roku 2022 IKiFP PAN zorganizował 3 konferencje na terenie swojej placówki, a w dwóch 

konferencjach pracownicy Instytutu brali czynny udział jako współorganizatorzy.  

 

Organizacja konferencji i posiedzeń naukowych 

• LIV Ogólnopolskie Kolokwium Katalityczne (LIV Polish Annual Conference on Catalysis), 

01-03 czerwca 2022, Kraków (M. Witko, D. Rutkowska-Żbik) 

• EUFoam Conference 3-6.07.2022, Kraków (grupa „Nanostruktury materii miękkiej” IKiFP 

PAN, Uniwersytet Rolniczy w Krakowie) 

• Warsztaty dla Przedsiębiorców „Rozwiązania katalityczne w instalacjach przemysłowych”, 

28.09.2022 Kraków (Katalizator sp. z o.o., Uni-Eko s.c, IKiFP PAN, IICh PAN) 

• 4th ISFMS-Biochemistry, Molecular Biology and Druggability of Proteins, Multidisciplinary 

Digital Publishing Institute, University of Florence Florencja, Włochy, 06-09.09 2022 (prof. 

B. Jachimska - udział w komitecie  organizacyjnym z IKiFP PAN) 

• 64 Zjazd Naukowy PTCHem, 11-16 września 2022, Lublin (dr hab. R. Tokarz-Sobieraj, prof. 

IKiFP PAN (Organizacja Sekcji Katalitycznej)) 
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Materiały i procesy katalityczne dla zrównoważonego rozwoju 
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1. Badania doświadczalne i obliczeniowe nad wybranymi enzymami 

o potencjale aplikacyjnym  

(prof. dr hab. Tomasz Borowski, prof. dr hab. Maciej Szaleniec, dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP 

PAN, dr Anna Miłaczewska, dr inż. Mateusz Tataruch, dr Tomasz Witko, dr Agnieszka Wojtkiewicz, 

dr Anna Kluza, dr Zuzanna Wojdyła, mgr Justyna Andrys, mgr Justyna Prajsnar) 

Dla enzymu EctC wykonano serię symulacji dynamiki molekularnej dla różnych wariantów 

obsadzenia funkcjonalnego dimeru enzymu przez substrat oraz dwóch wariantów konformacji reszty 

tryptofanu, który bezpośrednio sąsiaduje z cząsteczką substratu związaną w miejscu aktywnym. 

Analiza uzyskanych trajektorii pod kątem reaktywnych konformacji substratu oraz uzyskane profile 

średniej siły pozwoliły zaproponować kluczowe dla katalizowanej reakcji oddziaływania enzym-

substrat. Wyniki zostały opublikowane. Dla EctC prowadzono również badanie metodami QM/MM 

nad mechanizmem reakcji enzymatycznej.  

Dla enzymu DODA przeprowadzono symulacje dynamiki molekularnej dla dwóch różnych 

ortologów tego białka oraz dla kilku wariantów kompleksów enzym-substrat. W oparciu o uzyskane 

wyniki przygotowano klastrowe modele do obliczeń kwantowo-chemicznych (QM). Obecnie 

prowadzone są badania QM nad mechanizmem reakcji katalizowanej przez DODA.  

Dla CAS przeprowadzono modelowanie QM/MM możliwych ścieżek reakcji dla O-cyklizacji 

substratu (proklawaminianu). Wskazano najbardziej prawdopodobną regioselektywność abstrakcji 

atomu wodoru (HAA), która inicjuje reakcję, oraz wstępnie (w ramach mechanical embedding) 

porównano możliwe scenariusze zamknięcia O-cyklicznego pierścienia - bezpośrednie utworzenie 

wiązania C-O oraz fragmentację rodnika/cykloaddycję. Aby lepiej zrozumieć, w jaki sposób enzym 

zapewnia selektywność reakcji, przeprowadzono wstępne modelowanie dla nieobserwowanej 

eksperymentalnie reakcji - typowej dla tej rodziny enzymów hydroksylacji. Modelowanie to stanowi 

podstawę dla przeanalizowania roli inherentnych własności substratu/centrum aktywnego i kieszeni 

wiążącej w determinowaniu selektywności reakcji.  

Prace eksperymentalne skupiały się m.in. na homologach dioksygenaz ekstradiolowych  

L-DOPY (białka DODA) oraz syntazie ektoiny (EctC). Poprzednie badania krystalograficzne nad 

homologami DODY wykazały, że w przypadku struktur homologów z Escherichia coli oraz Beta 

vulgaris N-końcowy fragment łańcucha polipeptydowego blokuje miejsce wiązania substratów. 

Ponadto w celu optymalizacji produkcji enzymów z organizmów B. vulgaris oraz Portulaca 

grandiflora, postanowiono zmienić konstrukt genetyczny (tym samym położenie metki histydynowej 

służącej do oczyszczania). W związku z tym geny białek DODA z B. vulgaris oraz P. grandiflora 

zostały skrócone oraz przeklonowane do plazmidu pMCSG9, natomiast gen E. coli DODA został 

wyłącznie skrócony. Wszystkie otrzymane konstrukty przetestowano pod kątem produkcji białek 

w bakteriach E. coli oraz oczyszczania. Białka, które udało się wyprodukować (DODA z B. vulgaris 

i E. coli), przescreenowano w celu znalezienia optymalnych warunków krystalizacji. Do tej pory 

otrzymano strukturę krystaliczną skróconego enzymu DODA z E. coli w kompleksie  

z 4-nitrokatecholem.  

Przetestowano produkcję 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 kryształy z paru różnych warunków krystalizacyjnych. Otrzymano 

strukturę EctC z S. alaskensis w formie apo-enzymu. Dla białek DODA i Ectc badania są 

kontynuowane w celu uzyskania kompleksów enzym-substrat lub enzym-analog substratu. Uzyskane 

wyniki zostały wykorzystane jako badania wstępne do składanego wniosku grantowego.  
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2. Badania układów biologicznych na poziomie komórkowym  

(dr Tomasz Witko, mgr Daria Solarz)  

 

W ramach zadania statutowego badano interakcje pomiędzy komórkami ssaczymi mysich 

embrionalnych fibroblastów (MEF 3T3) z materiałami wykonanymi z polimerów pochodzenia 

bakteryjnego (polihydroksyalkaniany). Komórki hodowane na materiałach polimerowych 

wybarwiano a następnie obrazowano przy pomocy mikroskopu konfokalnego. Otrzymane dane 

poddawano analizie i przygotowano do opublikowania. W ramach wykonanych badań określono 

interakcję komórek ssaczych z powierzchnią płaskiego polimeru PHB na poziomie pojedynczych 

struktur komórkowych (aktyna, mikrotubule, filamenty pośrednie). Prowadzono również badania na 

materiałach o strukturze 3D oraz kompozytowych. Zbadano żywotność komórek MEF 3T3 

względem materiałów pomiarowych zawierających różne stężenia diklofenaku. Dzięki tym badaniom 

udało się ustalić, że materiały z PHO mogą być wzbogacone diklofenakiem o stężeniach 

terapeutycznych bez szkody dla żywotności komórek organizmu. Dodatkowo określono zachowanie 

komórek na powierzchni materiału z uwzględnieniem penetracji i zasiedlania porów materiału. 

Efektem przeprowadzonych badań jest opublikowana praca naukowa (Dressings on Wound Healing 

in Mice, DOI: 10.3390/ijms232416159). 

 

 

Rys 1. Cytotoksyczność 

materiałów zawierających 

różne stężenia diklofenaku 

względem komórek 

ssaczych (MEF 3T3). 

 

Rys 2. Obrazy z mikroskopu fluorescencyjnego 

pokazujące ułożenie komórek na brzegach porów 

materiału. 
 

Wykonano również obrazowanie komórek ssaczych na materiałach o strukturze 3D 

wykonanych metodą elektroprzędzenia. Materiały pozyskano dzięki współpracy z Uniwersytetem 

w Belgradzie. Badane materiały stanowiły kompozyty PLA-PHO o stosunku 3:1, 1:1, 2:3, 1:3. 

Wykonano obrazowanie konfokalne komórek znajdujących się na materiałach i stwierdzono, że 

ssacze embrionalne fibroblasty bardzo dobrze penetrują wszystkie badane materiały, co czyni je 

potencjalnie przydatne w medycynie. Efektem przeprowadzonych badań jest przygotowywana do 

wysyłania publikacja  (Electrospun polylactid/polyhydroxyoctanoate (PLA/PHO) biomaterials 

support fibroblasts adhesion and migration).  

W ramach badań komórkowych wykonywanych w ramach zadania przeprowadzono również 

porównanie działania pochodnych dipterokarpolu (1DH-DPC) na komórki poprawne (MEF3T3) oraz 

nowotworowe (A549). Badania te stały się elementem wniosku patentowego złożonego w 2022 roku 

(A.M. Wojtkiewicz, M. Szaleniec, M. Guzik, J. Prajsnar, G. Pacek, T. Witko, O. Adamczyk, D. 

Solarz-Keller, „Odwodorniona pochodna dipterokarpolu, sposób jej wytwarzania na drodze 

enzymatycznej oraz zastosowanie” (P.441592), 29.06.2022). 
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3. Nowe perokso- oraz poliokso- związki Mo(VI), W(VI) i V(V).  

Synteza, badania strukturalne i zastosowania w procesach utleniania 

(prof. dr hab. Wiesław Łasocha, mgr Adrianna Sławińska, dr hab. Katarzyna Pamin,  

mgr Daria Napruszewska) 

 

Prowadzone prace dotyczyły syntezy, badań strukturalnych i fizykochemicznych nowych 

organiczno-nieorganicznych peroksomolibdenianów oraz polioksomolibdenianów. Najważniejsze 

kierunki prowadzonych badań i uzyskane rezultaty przedstawiono poniżej.  

1) Przeprowadzono szereg syntez z użyciem różnych izomerów cykloheksanoaminy, 

alkilopochodnych pirydyny, aniliny oraz amantadyny.  Stosowano syntezy pod chłodnicą zwrotną 

oraz z użyciem autoklawów. Przeprowadzono badania dla roztworów zakwaszanych kwasem solnym 

lub octowym. Otrzymane fazy stałe badano przy użyciu metod dyfrakcji proszkowej oraz analizy 

elementarnej. Do najistotniejszych wyników należy uzyskanie nowych oktamolibdenianów 

amantadyny, tertbutyl-pirydyny oraz mono-molibdenianów 1,3-diaminometylo-cykloheksanu (1) 

oraz metylobenzyloaminy (2). 

2) Badano możliwości syntez peroksozwiązków Mo(VI) z użyciem kwasów 

dikarboksypirydynowych.  Związki z kationami potasowym i sodowym syntezowano dla celów 

podsumowujących i weryfikujących badania fizykochemiczne, głównie katalityczne 

i farmakologiczne. 

3) Przeprowadzono szereg badań preparatywnych nad uzyskaniem molibdenianow Cu, Co, Ni dla 

celów porównawczych badań katalitycznych. Dopracowano metody syntezy trimolibdenianu miedzi, 

oraz amonowo-hydroniowego niklo-molibdenianu typu Andersona.  

4) Dla wyselekcjonowanych preparatów z grupy peroksomolibdnianów przeprowadzano 

weryfikujące testy katalitycznego utleniania cyklicznych węglowodorów, oraz cykloheksanonu 

w reakcji Baeyera-Villigera (BV).  

5) Wybrane peroksozwiązki były  badane w CM UJ w ramach testów farmakologicznych na 

liniach komórek nowotworowych. Najlepsze preparaty wykazują aktywność porównywalną 

z aktywnością cis-platyny stosowanej w praktycznych terapiach w  medycynie. 

Poniższy rysunek przedstawia komórki elementarne dla związków 1 i 2. Kule o kolorach: 

magenta, czarny, niebieski i różowy oznaczają Mo, C, N i O, jasno szare kule oznaczają atomy H. 

 
                   1)                                                                                                    2) 

Dane krystalochemiczne: 

(1) [C6H10 (CH2NH3)2] . MoO4. H2O,  

SG Pbnm,  a,b,c,; a 8.764(3), 19.744(5), 7.475(2), 90., 90., 90., V = 1293.58(14)Å3, Z=4. 

(2) [C6H5CH(CH3)NH3]2 . MoO4 ,SG C 2,  a,b,c,; 11.7866(3), 6.0073(2), 13.6893(6), 90.,  

92.817(3), 90., V = 968.108 Å3, Z=4.  
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4. Badania efektów strukturalnych i wpływu charakteru nośnika na aktywność 

katalizatorów miedziowych 

(dr hab. Dorota Rutkowska-Żbik, prof. dr hab. Małgorzata Witko, prof. dr hab. Mirosław Derewiński, 

dr hab. Renata Tokarz-Sobieraj, dr hab. Anna Micek-Ilnicka, dr Michał Śliwa, dr inż. Katarzyna 

Samson, dr Małgorzata Ruggiero-Mikołajczyk, dr Łukasz Kuterasiński, dr Mariusz Gackowski, dr 

Robert Kosydar, dr Erwin Lalik, dr Małgorzata Zimowska, mgr Jerzy Podobiński, mgr Natalia 

Ogrodowicz, mgr Joanna Kaim) 

 

 Celem tegorocznego zadania statutowego było zbadanie jak rodzaj zastosowanego nośnika 

tlenkowego wpływa na właściwości i aktywność katalityczną katalizatorów miedziowych 

w niskotemperaturowej reakcji uwodornienia i dekarbonylacji aldehydu furfurylowego w fazie 

gazowej. 

Jako nośniki fazy aktywnej użyto następujących tlenków: SiO2 (amorficzna krzemionka, SSA 

= 213 m2/g) CeO2 (SSA = 2,60 m2/g) i ZrO2 (SSA = 0,87 m2/g). Fazę miedziową nanoszono stosując 

metodę mokrej impregnacji z roztworu azotanu miedzi(II), suszono w temperaturze 120 ℃ przez 

10 h, po czym kalcynowano w temperaturze 500 ℃ przez 3 h w przepływie powietrza w celu 

uzyskania tlenkowych form metali w katalizatorach. Uzyskane preparaty, w których zawartość fazy 

miedziowej wynosiła 1%, 2%, 5% i 10% wagowych, scharakteryzowano przy użyciu szeregu technik 

fizyko-chemicznych. Analiza XRD umożliwiła identyfikację fazy CuO w próbkach, w których miedź 

osadzono na SiO2 (dla tych preparatów było możliwe również wyznaczenie średniej wielkości 

krystalitów, które niezależnie od ilości fazy aktywnej wahały się w granicach 26,1 – 29,8 nm) oraz 

CeO2. Zdjęcia SEM oraz analiza EDS potwierdziły obecność na powierzchni badanych materiałów 

skupisk wzbogaconych w miedź. Naniesienie fazy aktywnej spowodowało niewielki (do 10%) 

spadek powierzchni właściwej. Właściwości utleniająco-redukujące badano techniką H2-TPR – 

wykazały one obecność jednego piku redukcyjnego. Z analizy zarejestrowanych profili wynika, że 

zastąpienie tlenku krzemu(IV) tlenkiem ceru(IV) lub tlenkiem cyrkonu(IV) wpływa pozytywnie na 

redukowalność CuO i przejawia się obniżeniem temperatury maksimum redukcji. W widmach FTIR 

CO adsorbowanego na Cu2.0SiO2, Cu2.0CeO2 oraz Cu2.0ZrO2 występuje maksimum przy ok. 2122 cm-

1, przypisywane drganiom Cu-CO. Częstość ta w bardzo małym stopniu zależy od rodzaju nośnika. 

Intensywność pasma Cu-CO jest około trzykrotnie wyższa dla katalizatora na nośniku CeO2 niż dla 

pozostałych katalizatorów, co sugeruje że dla CeO2 dyspersja Cu jest większa. Im większa dyspersja, 

czyli im mniejsze są cząstki metalu, tym większa jest powierzchnia i większa liczba dostępnych 

centrów adsorpcji. Kwasowość preparatów dodatkowo określono techniką NH3-TPD. Katalizator 

miedziowy na SiO2 charakteryzuje się największym stężeniem centrów kwasowych, choć są one 

głównie słabej i średniej mocy, najniższe stężenie centrów kwasowych zmierzono w układzie na 

osnowie ZrO2. 

Aktywność katalityczną próbek określono w reakcji dehydratacji n-butanolu w fazie gazowej 

w 120-220 ºC. Testy aktywności wykazały, że w niskich temperaturach (120 ℃ i 160 ℃) katalizatory 

miedziowe nie są aktywne, niezależnie od zastosowanego nośnika. Obserwowany brak aktywności 

może wynikać ze zbyt małej ilości fazy aktywnej wystarczającej do katalizowania badanej reakcji, 

a także, dla układów na osnowie CeO2 i ZrO2, niewielkiej powierzchni właściwej użytych nośników, 

a przez to niewystarczającej dyspersji miedzi na powierzchni katalizatorów. W temperaturze 200 ℃ 

aktywność katalizatorów jest zauważalna, ale niska – konwersja furfuralu mieści się w zakresie 9 – 

36%. Katalizatory miedziowe katalizują głównie proces uwodornienia aldehydu furfurylowego, nie 

katalizują reakcji dekarbonylacji. Najwyższą selektywność w kierunku alkoholu furfurylowego 

(85%) uzyskano dla Cu5.0ZrO2. Z przeprowadzonych badań wynika, że rodzaj zastosowanego 

nośnika fazy metalicznej wpływa silnie na aktywność i selektywność omawianych katalizatorów 

w dystrybucji produktów uwodornienia i dekarbonylacji furfuralu.  



27 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fizykochemia powierzchni i nanostruktur materii miękkiej 
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5. Mechanizmy i kinetyka immobilizacji białek na powierzchniach ciało 

stałe/elektrolit: określenie mechanizmu tworzenia korony cząsteczek 

albuminy ludzkiej na powierzchni nośników polimerowych  

(dr hab. Małgorzata Nattich-Rak, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, dr Paulina 

Żeliszewska, mgr Katarzyna Kusak, prof. Zbigniew Adamczyk, dr hab. Magdalena Oćwieja, prof. 

IKiFP PAN) 

 

Procesy osadzania wirusów na powierzchniach abiotycznych mają istotne znaczenie dla ich 

efektywnej dezaktywacji i usuwania na drodze filtracji, co może znacząco ograniczać 

rozprzestrzenianie się epidemii. Jednakże, ze względu na ograniczoną dostępność wirusów, nie 

przeprowadzono w literaturze systematycznych prac eksperymentalnych dotyczących ilościowej 

analizy fizykochemicznej tych procesów. Wydaje się uzasadnione przypuszczać, że ilościowe 

informacje o mechanizmach oddziaływań wirusów z powierzchniami abiotycznymi można uzyskać 

stosując, jako układ modelowy mikrocząstki koloidalne z koronami białkowymi.  

Dlatego też głównym celem przeprowadzonych badań było wyjaśnienie mechanizmu 

powstawania korony białkowej oraz kinetyki osadzania się tak utworzonych cząstek na 

powierzchniach międzyfazowych ciało stałe/elektrolit. Badania dotyczyły układu polimerowych 

cząstek koloidalnych pokrytych albuminą ludzką (HSA), której właściwości fizykochemiczne zostały 

precyzyjnie określone. Tworzenie się korony albuminy na cząstkach, badano przy pomocy metody 

dynamicznego rozpraszania światła, metodą elektroforetyczną i zubożania roztworu  

z wykorzystaniem mikroskopu sił atomowych. Potwierdzono, że cząstki miały średnicę 120 nm, co 

odpowiada średnicy zewnętrznej wirusa SARS-CoV-2 pokrytego białkiem koronowym. Kinetykę 

osadzania cząstek określono za pomocą mikroskopii sił atomowych w warunkach dyfuzji oraz za 

pomocą mikrowagi kwarcowej (QCM) w warunkach przepływu laminarnego. Wykazano, że 

szybkość osadzania cząstek na sensorach złotych zmniejszało się gwałtownie z wartością pH 

roztworu białka (Rys. 1), co korelowało się ze zmianą ich potencjału zeta. Efekt ten dowodzi,  

że decydującą rolę w osadzaniu cząstek polimeru z koroną białkową odgrywały oddziaływania 

elektrostatyczne. 

Wyniki przeprowadzonych badań wykazały, że możliwe jest przygotowanie stabilnych 

cząstek polimerowych pokrytych koroną białkową (pseudowirusów) charakteryzujących się dobrze 

zdefiniowanymi właściwościami fizykochemicznymi. Cząstki takie mogą być wykorzystywane, jako 

układy modelowe do przewidywania kinetyki osadzania patogennych wirusów  

na powierzchniach abiotycznych, a tym samym do opracowania efektywnych metod ich usuwania  

i dezaktywacji w różnych procesach filtracji. 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Rys 1. Kinetyka osadzania mikrocząstek koloidalnych z koroną HSA na sensorze złotym w warunkach przepływu,  

dla różnych pH (badania QCM), pokrycie białka 0,80 mg m-2, 10 mM NaCl, cb = 50 mg L-1, szybkość przepływu 2,5×10-

3 ml s-1. Linie ciągłe przedstawiają dane eksperymentalne obliczone z modelu Sauerbreya dla trzeciego owertonu:  1. pH 

4,0, 2. pH = 4,5, 3. pH = 5,5, 4. pH = 7,4. 
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6. Monowarstwy nanocząstek metali o kontrolowanej strukturze oraz 

regulowanych właściwościach elektrokinetycznych na powierzchniach 

nośników tlenkowych 

(dr hab. Magdalena Oćwieja, prof. IKiFP PAN, dr hab. Małgorzata Nattich-Rak, dr hab. Aleksandra 

Pacuła, dr Dorota Duraczyńska, dr Marta Sadowska, dr Monika Wasilewska, dr Paulina 

Żeliszewska, dr Julia Maciejewska-Prończuk, mgr Patrycja Gnacek, inż. Katarzyna Kusak, dr Robert 

Kosydar) 

 
Opracowanie wydajnych metod syntezy nanomateriałów złożonych z dwóch lub większej ilości 

nanostruktur charakteryzujących się odmiennymi właściwościami fizykochemicznymi znajduje się 
w centrum zainteresowania wielu naukowców. Szczególnie interesująca i istotna wydaje się być 
preparatyka mikrocząstek o morfologii typu „raspberry-like”. Unikalne właściwości tego typu 
układów powodują, że są one materiałami o istotnych zastosowaniach praktycznych.  
W szczególności, mikrocząstki zbudowane z tlenkowego rdzenia oraz osadzonych na nim 
nanocząstek plazmonicznych stosowane są, jako katalizatory, substraty w powierzchniowo 
wzmocnionej spektroskopii Ramana (SERS) oraz nośniki substancji aktywnych w biologii  
i medycynie. Ponadto, struktury typu „raspberry-like” mogą zostać z powodzeniem zastosowane, 
jako substraty do otrzymywania cząstek hybrydowych o bardziej złożonej morfologii. 

Z tego względu głównym celem prowadzonych prac badawczych było opracowanie 
efektywnych metod preparatyki monowarstw nanocząstek złota (AuNPs), platyny (PtNPs) i rutenu 
(RuNPs) o kontrolowanym składzie oraz właściwościach elektrokinetycznych na powierzchniach 
cząstek tlenkowych (m.in. krzemionki (SiO2), tlenku glinu (Al2O3) oraz tlenku tytanu (TiO2)). 
Nanocząstki plazmoniczne zostały otrzymane metodą redukcji chemicznej przy zastosowaniu 
borowodorku sodu. Użycie cytrynianu trisodu oraz cysteaminy, jako czynników stabilizujących, 
umożliwiło otrzymanie nanocząstek o ujemnym oraz dodatnim ładunku powierzchniowym. Cząstki 
tlenku tytanu i glinu zostały otrzymane metodą zol-żel, zaś cząstki krzemionki metodą Strӧbera.  
W celu uzyskania cząstek krzemionki o dodatnim ładunku powierzchniowym zastosowano 
modyfikacje przy użyciu aminopropylotrietoksysilanu (APTES). W kolejnym etapie prac 
przeprowadzono charakterystykę fizykochemiczną wszystkich uzyskanych cząstek koloidalnych 
mającą na celu wyznaczenie ich morfologii, rozkładu wielkości oraz stabilności w kontrolowanych 
warunkach pH, siły jonowej i temperatury. Sterowany oddziaływaniami elektrostatycznymi proces 
osadzania nanocząstek plazmonicznych na powierzchniach nośników tlenkowych przeprowadzono 
w warunkach transportu dyfuzyjnego. Za pomocą techniki elektroforetycznego rozpraszania światła 
(ELS) wyznaczono zmiany potencjału zeta cząstek tlenkowych w funkcji stężenia nanocząstek 
plazmonicznych, zaś za pomocą mikroskopii elektronowej zbadano morfologię otrzymanych 
struktur.  

Potencjał aplikacyjny układów PtNPs/SiO2 został zbadany w reakcjach uwodorniania aldehydu 
cynamonowego oraz acetofenonu. Wyniki otrzymanych badań dowiodły, że katalizatory PtNPs/SiO2 

utworzone z dodatnio naładowanych PtNPs stabilizowanych cysteaminą są nieaktywne w badanych 
reakcjach. Zadowalające wyniki uzyskano jednak w przypadku układów RuNPs/SiO2. Ponadto, 
sprawdzono efektywność układów PtNPs/SiO2 oraz AuNPs/SiO2, jako substratów do detekcji 
fenyloalaniny (substancja modelowa), erlotynibu i chloropromazyny powierzchniowo wzmocnioną 
spektroskopią Ramanowską (SERS). Na podstawie otrzymanych wyników dowiedziono, że układy, 
w których stężenie powierzchniowe monowarstw ujemnie naładowanych nanocząstek 
plazmonicznych osadzonych na powierzchni SiO2 mieści się w zakresie 20-23%, pozwalają na 
rejestracje widm SERS badanych analitów już na poziomie 10-6 – 10-5 mol/dm3. Zaobserwowano 
również, że struktury PtNPs/SiO2 oraz AuNPs/SiO2 otrzymane przy użyciu nanocząstek 
plazmonicznych stabilizowanych cysteaminą mniej efektywnie wzmacniały sygnał od analitów 
kationowych niż nanocząstki stabilizowane anionami cytrynianowymi. Na tej podstawie 
stwierdzono, że oddziaływania elektrostatyczne między analitami, a nanocząstkami plazmonicznymi 
odgrywają istotną rolę w mechanizmach detekcji substancji za pomocą SERS.  
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7. Właściwości fizykochemiczne i mechaniczne układów „bio”  

(dr hab. Aneta Michna, dr Maria Morga, dr Agata Pomorska, mgr. Agnieszka Kurek, dr hab. inż. 

Jakub Barbasz, prof. IKiFP PAN, dr hab. Piotr Batys, dr Leszek Krzemień) 

 

Celem zadania było zbadanie układów określanych jako „bio” w zakresie ich właściwości 

fizykochemicznych (takich jak ładunek, kształt i rozkład rozmiarów cząsteczek i cząstek w funkcji 

parametrów środowiska) oraz mechanicznych (takich jak moduły Younga, struktura przestrzenna 

upakowania). 

Zadanie to było kontynuacją zadania statutowego z roku 2021 realizowanego przez członków  

grupy „układy w nano i mikroskali” 

Kontynuując badania statutowe z roku 2021 pracowaliśmy nadal nad modelowaniem 

komputerowym indentacji wykonywanej z użyciem mikroskopu sił atomowych, w szczególności 

z wykorzystaniem sondy typu „colloidal probe”. Posługiwaliśmy się do tego celu metodą elementów 

skończonych. W tym rozwinęliśmy opracowany w zeszłym roku nasz model komórki w oparciu 

o wypełnienie jej wnętrza przez płyn lepko sprężysty, będący lepszym przybliżeniem niż 

powszechnie stosowane modele nie uwzględniające dyssypacji energii w wyniku sił tarcia. 

Zastosowaliśmy również warstwę tzw. korteksu jako elementu ograniczającego komrkę z zewnątrz.  

Zaproponowany model był równie łatwy w użyciu jak funkcja Hertza w celu wyodrębnienia 

właściwości komórki z pomiaru, z dodatkowym uwzględnieniem struktury wewnętrznej komórki. 

W zakresie modelowania została opublikowana praca „The role of the cortex in indentation 

experiments of animal cells” w Biomechanics and Modeling in Mechanobiology1 

Pracowaliśmy również nad zachowaniem makro jonów w zależności od parametrów 

środowiska w jakim się one znajdują. 

Pracowaliśmy również nad metodami analizy danych z mikroskopii sił atomowych 

w szczególności nad analizą ilości przerwań nici DNA2,3 

 

 

 

 

 

 

 

[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., Skirlińska-Nosek, K., Wilkosz, N., Sofińska, K., Perez-Guaita, D., Oćwieja, 

M., Barbasz J. Szymoński M. Lipiec, E. (2022). Plasmonic hot spots reveal local conformational 

transitions induced by DNA double-strand breaks. Scientific Reports, 12(1), 1-11. 

[3] Sofińska, K., Cieśla, M., Barbasz, J., Wilkosz, N., Lipiec, E., Szymoński, M., & Białas, P. (2022). 

Double-strand breaks quantification by statistical length analysis of DNA fragments imaged with 

AFM. Measurement, 111362. 
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8. Właściwości strukturalne, elektronowe i magnetyczne nanostruktur badane 

technikami mikroskopowymi i spektroskopowymi w warunkach ultra 

wysokiej próżni 

(prof. dr hab. Nika Spiridis, prof. dr hab. Józef Korecki, dr hab. Jacek Gurgul, dr inż. Kinga Freindl, 

dr inż. Ewa Madej, dr inż. Ewa Młyńczak, dr Piotr Mazalski, dr Robert Socha, dr inż. Dorota 

Wilgocka-Ślęzak, mgr Bohdana Blyzniuk,  mgr inż. Adam Dziwoki, mgr Natalia Kwiatek) 

 

Ważnym obszarem badań grupy były układy spintroniczne oparte na antyferromagnetycznych 

(AFM) tlenkach żelaza (współpraca z dwoma wydziałami Akademii Górniczo-Hutniczej). Korelacje 

struktury chemicznej i magnetooporu wywołanego spinowym efektem Halla (SMR - spin Hall 

magnetoresistance) badano w epitaksjalnych dwuwarstwach α-Fe2O3(hematyt)(0001)/Pt(111) o grubości 

hematytu 6 i 15 nm. W przeciwieństwie do poprzednich badań, które dotyczyły warstw Pt na hematycie, 

zastosowano odwrotną sekwencję warstw hematytu nanoszonych na stabilnej buforowej warstwie. 

Warstwy hematytu wykazywały zmiany strukturalne w funkcji grubości. Obecność fazy 

ferrimagnetycznej w cieńszej warstwie znacząco wpływała na właściwości magnetotransportowe 

dwuwarstw. Zaobserwowaliśmy zmianę znaku SMR z dodatniego na ujemny, gdy grubość hematytu 

wzrosła z 6 do 15 nm. Dla α-Fe2O3 (15 nm)/Pt wykazaliśmy przełączanie  wektora Néela w temperaturze 

pokojowej, z prostokątnymi, niezanikającymi charakterystykami przełączania. 

Kolejnym badanym układem z antyferromagnetycznym tlenkiem żelaza była dwuwarstwa 

CoO/FeO. Badaliśmy wpływ bliskości antyferromagnetycznej warstwy CoO na właściwości 

magnetyczne ultracienkich warstw wustytu (FeO). Porównawcze pomiary spektroskopii 

mössbauerowskiej dla MgO/FeO/MgO(001) i MgO/FeO/CoO/MgO(001) wykazały, że sąsiedztwo 

warstwy CoO może znacząco podnieść temperaturę Néela wüstytu. Stwierdziliśmy też, że bliskość 

warstwy CoO silnie wpływa na oddziaływanie wymienne na interfejsie Fe/FeO w heterostrukturze 

Fe/FeO/CoO. Zaobserwowaliśmy 500% wzrost pola polaryzacji wymiennej i dwukrotny wzrost 

temperatury blokowania w porównaniu z dwuwarstwą Fe/FeO. Nasze wyniki pokazują, że ograniczenia 

zastosowań związane z niską temperaturą Néela można usunąć dzięki bliskości antyferromagnetyka. 

Systemy spintroniczne oparte na antyferromagnetykach były również przedmiotem współpracy 

w ramach sieci SPINLAB. Właściwości magnetyczne NiO/Co/Pt w funkcji grubości warstwy Co badano 

za pomocą polarnego magneto-optycznego efektu Kerra (PMOKE) (magnetometria i mikroskopia) oraz 

spektroskopii Brillouin’owskiego rozpraszania światła (BLS), a stechiometrię NiO analizowano za 

pomocą XPS. Badania te wykazały, że siła oddziaływania Dzyaloshinskii-Moriya na interfejsie wzrasta 

z ilością stechiometrycznego NiO.  

Warstwy epitaksjalne Fe(001) są wykorzystywane w naszej grupie jako modelowy układ 

ferromagnetyczny, w którym stany studni kwantowych utworzone przez elektrony d odpowiadają za 

wiele fundamentalnych zjawisk oscylujących z grubością warstwy, takich jak anizotropia magnetyczna 

czy magnetoopór. W tej tematyce grupa kontynuowała współpracę z Peter Grünberg Institut PIG, 

Forschungszentrum Jülich. Dane fotoemisji z cienkiej warstwy Fe(001) naniesionej na Au(001) 

porównano z symulacjami fotoemisji opartymi na strukturach pasmowych  wyliczonych różnymi 

metodami ab initio. Następnie,  przeprowadzono obliczenie anomalnego przewodnictwa Halla (AHC) w 

bcc-Fe dla struktury pasmowej i pozycji poziomu Fermiego obliczonych różnymi metodami. W ramach 

tej samej współpracy zbadano strukturę elektronową półprzewodnika ferromagnetycznego EuO za 

pomocą spinowej i kątowej spektroskopii fotoemisyjnej (ARPES) oraz teorii funkcjonału gęstości. 

Jak zwykle nasze laboratorium wykonało kilkadziesiąt analiz XPS, których celem było określenie 

stanu chemicznego i stopnia utlenienia materiałów katalitycznych. Analizy XPS zostały też uzupełnione 

pomiarami rentgenowskiej spektroskopii absorpcyjnej (XAS) w Narodowym Centrum Promieniowania 

Synchrotronowego Solaris, gdzie grupa zaangażowana jest w wykorzystanie dwóch linii badawczych: 

DEMETER i PIRX. Działania na linii DEMETER dotyczyły głównie uruchomienia mikroskopu PEEM 

na nowej linii, po przeniesieniu go z PIRX na undulatorową linię DEMETER.  
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9. Cząsteczki o znaczeniu biologicznym w kontekście oddziaływania 

z powierzchnią oraz doskonalenia ich opisu teoretycznego 

(prof. dr hab. Tomasz Pańczyk, prof. dr hab. Wojciech Płaziński, dr Agnieszka Brzyska,  

dr Paweł Wolski) 

 

Przeprowadzono badania oddziaływania trzech monosacharydów: kwasu β-D-glukuronowego 

(GlcA), N-acetyl-β-D-glukozaminy (GlcNAc) oraz N-acetyl-β-D-galactosaminy (GalNAc) 

z nanorurkami węglowymi (fCNT) sfunkcjonalizowanymi grupami karboksylowymi. Dodatkowo 

badaniom poddano dwa naturalnie występujące glikozaminoglikany czyli kwas hialuronowy (HA) 

oraz chondroitynę (Ch) jako potencjalne czynniki modyfikujące powierzchnię nanorurek węglowych.  

 Adsorpcja hydrofilowych cząsteczek na powierzchni nanorurek węglowych to jedna 

z najczęściej stosowanych metod poprawy hydrofilowości i biodystrybucji z natury silnie 

hydrofobowych nanomateriałów węglowych. Pomimo defektów struktury oraz wprowadzenia 

celowo bądź niecelowo do struktury nanorurek różnych grup funkcyjnych powierzchnie te nadal 

wymagają modyfikacji. Badania adsorpcji cząsteczek GlcA, GlcNAc, GalNAc oraz HA i Ch 

pokazały, że te cząsteczki mają zdolność do wiązania się z powierzchnią fCNT, przy czym wykazują 

bardzo istotne różnice jeśli chodzi o geometrię oraz energetykę tego procesu w zależności od typu 

cząsteczki jak też i stopnia protonacji powierzchniowych grup karboksylowych. Badania oparte na 

symulacjach metodą klasycznej dynamiki molekularnej z użyciem pola siłowego 

GLYCAM/AMBER pokazały, że w grupie monomerów najsilniej wiążą się z powierzchnią fCNT 

cząsteczki GlcNAc i GalNAc i zawsze adsorbują się one tą samą stroną w odniesieniu do powierzchni 

fCNT. Przy czym preferowana strona cząsteczki GlcNAc i GalNAc zależy od stanu protonacji 

powierzchniowych karboksylowych grup funkcyjnych. Wykazano, że zmiany pH środowiska 

prowadzące do protonacji lub deprotonacji grup karboksylowych będą jednocześnie wywoływać 

zmianę orientacji cząsteczek monosacharydów na powierzchni fCNT. Zjawisko to może mieć ważne 

znaczenie w projektowaniu nanourządzeń molekularnych.  

 Cząsteczki GlcA wiążą się z powierzchnią fCNT znacznie słabiej, choć również wykazują 

preferencyjną orientację do powierzchni (odwrotną niż cząsteczki GlcNAc i GalNAc). Przy czym ich 

orientacja nie zależy od stanu protonacji powierzchniowych grup karboksylowych. Natomiast 

cząsteczki kwasu HA oraz chondroityny adsorbują się tworząc struktury helikalne i w tych 

przypadkach stwierdzono istotne deformacje wiązań glikozydowych. Zaobserwowano serię 

zablokowanych konformacyjnie przegrupowań, takich jak deformacja kilku wiązań glikozydowych 

w szkielecie glikanu lub zniekształcenie pierścieni GlcA. Wszystkie te zmiany działają w kierunku 

ściślejszych kontaktów glikan-fCNT i są konsekwencją silnych, atrakcyjnych interakcji między tymi 

dwoma cząstkami. Architektura kontaktu glikan-fCNT jest zgodna z obserwowanymi wcześniej dla 

interakcji HA i jego fragmentów budulcowych z niefunkcjonalizowanymi CNT; potwierdzają one 

udział oddziaływań CH-π jako głównej siły napędowej adsorpcji glikan-CNT.  

 Energia wiązania dekamerów HA oraz Ch z powierzchnią fCNT zależy od ilości cząsteczek 

oligosacharydów. Wzrost ich koncentracji na powierzchni znacząco osłabia wiązanie z powierzchnią. 

Jest to szczególnie widoczne w przypadku adsorpcji czterech cząsteczek chondroityny na 

powierzchni z deprotonowanymi grupami karboksylowymi. Dochodzi w tych przypadkach do 

częściowego oderwania oligomerów Ch od powierzchni i kierowania ich do objętości wody. To 

świadczy o ograniczonych możliwościach wykorzystania oligomerów glikanów to tworzenia 

zwartych warstw funkcyjnych na powierzchni karboksylowanych nanorurek węglowych. Natomiast 

zastosowanie w tym celu monosacharydów GlcNAc oraz GalNAc wydaje się być możliwe.   
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10. Określenie mechanizmów syntezy, struktury i właściwości transportowych 

wielowarstw cząstek koloidalnych na powierzchniach stałych 

(dr hab. Paweł Weroński prof. IKiFP PAN) 

 

Szorstkość powierzchni monowarstwy cząstek jest jedną z jej podstawowych właściwości, 

zazwyczaj opisywaną za pomocą widmowej gęstości mocy (power spectral density, PSD). W ramach 

wykonanych badań wyprowadziliśmy ogólne równanie dla tej funkcji, słuszne również dla układów 

o skończonych rozmiarach. Wykazaliśmy podobieństwo nowego równania do równań stosowanych 

w teorii rozpraszania promieniowania. Udowodniliśmy, że PSD jest funkcją liniową kwadratu 

czynnika kształtu i czynnika struktury statycznej. Czynnik kształtu reprezentuje tu transformata 

Fouriera profilu wysokości cząstek. Czynnik struktury jest natomiast równy iloczynowi gęstości 

liczbowej cząstek i transformaty Fouriera funkcji korelacji par obliczonej w skończonym obszarze, 

powiększonej o jeden. Zależność ta sugeruje, że pomiary szorstkości monowarstw cząstek można 

uznać za rodzaj spektroskopii w szerszym znaczeniu tego słowa. 

Wykazaliśmy także, że nasze wyniki można uogólnić na praktycznie dowolny obraz 

monowarstwowy. Nasze badania dostarczają więc podstaw teoretycznych dla ilościowej, taniej 

i łatwej metody eksperymentalnej, opartej na analizie statystycznej cyfrowego obrazu monowarstwy, 

służącej do określania szorstkości powierzchni i funkcji korelacji par cząstek. Podejście to może 

stanowić atrakcyjną alternatywę dla standardowych, kosztownych metod eksperymentalnych, takich 

jak GISANS czy GISAXS. PSD dostarcza również ilościowych informacji o kluczowych 

parametrach systemu: promieniu cząstki, gęstości liczbowej oraz wymiarach analizowanego obszaru. 

Dlatego nowy model teoretyczny zapewnia także ogólne ramy dla automatycznej parametryzacji 

monowarstw cząstek w czasie rzeczywistym. W przeciwieństwie do metod stosowanych obecnie 

w analizie obrazu, polegających zwykle na identyfikacji poszczególnych cząstek, nie musimy tutaj 

lokalizować każdej z cząstek. W tym celu wystarczy po prostu obliczyć dyskretną transformatę 

Fouriera obrazu monowarstwy i dopasować jej parametry metodą najmniejszych kwadratów. 

Zademonstrowaliśmy, że nasze wyniki analityczne są zgodne z wynikami numerycznymi 

uzyskanymi dla układów o parametrach odpowiadających typowym warunkom doświadczalnym. 

Pokazaliśmy również praktyczne zastosowanie naszego podejścia do analizy spektralnej obrazów 

monowarstw znalezionych w literaturze. 
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11. Funkcjonalne wielowarstwowe filmy polielektrolitowe 

(prof. dr hab. Piotr Warszyński, dr Marta Kolasińska-Sojka, dr Tomasz Kruk) 

 

Kontynuując zadanie ubiegłoroczne, skupiliśmy się na różnych aspektach charakterystyki 

materiałów nanokompozytowych, w tym na optymalizacji metodologii wytwarzania filmów 

wielowarstwowych oraz powłok nanokapsułek o kontrolowanych właściwościach 

fizykochemicznych i określonej funkcjonalności, jak i na badaniach oddziaływań między wybranymi 

filmami polielektrolitowymi, otrzymywanymi w różnych warunkach pH  

i w obecności różnych przeciwjonów, a biwarstwą lipidową osadzaną na powierzchni takich filmów. 

Badane układy otrzymywano metodą sekwencyjnej adsorpcji z roztworów wodnych, a proces 

osadzania wielowarstw polielektrolitowych oraz biwarstw lipidowych był monitorowany in situ przy 

użyciu mikrowagi kwarcowej (QCM-D).  

Zróżnicowanie parametrów fizykochemicznych w czasie tworzenia takich układów  

polimerowo-lipidowych determinuje ich strukturę oraz funkcjonalność, co pozwala zoptymalizować 

występowanie pożądanych cech, jak odpowiednie parametry (anty)adhezyjne lub biobójcze oraz 

selektywne przepuszczanie substancji aktywnych w przypadku użycia filmów jako elementów 

membran. Dodatkowo, ważnym aspektem w projektowaniu biomembran jest możliwość kontroli 

osadzania dwuwarstw lipidowych na nośnikach nanostrukturalnych.  

Tworzenie dwuwarstw lipidowych poprzez adsorpcję i pękanie liposomów badano  

w odniesieniu do ich warunków osadzania oraz – filmu utworzonego z różnych polielektrolitów, 

użytego jako nośnik izolujący biwarstwę od powierzchni stałej. Liposomy wytwarzono 

z zwitterjonowej 1-palmityn-2-oleilo-sn-glicero-3-fosfocholiny (POPC) oraz ujemnie naładowanej 

1- palmityn-2- oleilo-sn-glicero-3-fosfoetanoloaminy (POPE) w buforze fosforanowym o różnych 

wartościach pH i regulowanej sile jonowej. Wielowarstwowe filmy polielektrolitowe (PEM) 

otrzymano poprzez sekwencyjną adsorpcję przeciwnie naładowanych polielektrolitów z ich 

roztworów – osadzanie warstwa po warstwie (LBL). Mechanizm powstawania dwuwarstwy 

lipidowej na nośniku PEM badano za pomocą mikrowagi kwarcowej z monitorowaniem dyssypacji 

(QCM-D) oraz mikroskopii sił atomowych (AFM). QCM-D umożliwił śledzenie kinetyki adsorpcji, 

a dzięki pomiarom AFM weryfikowano morfologię pęcherzyków lipidowych oraz osadzonych 

dwuwarstw lipidowych na filmach PEM. Dodatkowo, wielowarstwy polielektrolitowe 

scharakteryzowano metodą elipsometrii w celu określenia ich grubości i pęcznienia. Potwierdzono, 

iż na kinetykę tworzenia i jakość powstających osadzonych dwuwarstw lipidowych wpływały 

zarówno pH jak i siła jonowa zawiesiny liposomów oraz typ nośnika polielektrolitowego użytego 

jako podkładka dla osadzonej dwuwarstwy lipidowej. 

Określono optymalne warunki pozwalające na pękanie liposomów osadzonych na powierzchni 

filmu polielektrolitowego, ich fuzję i tworzenie podwójnej warstwy lipidowej. Były to: pH = 9,5 oraz 

siła jonowa 0,15 M NaCl w buforze fosforanowym. Potwierdzono, że rodzaj nośnika 

polielektrolitowego odgrywał kluczową rolę w tworzeniu i jakości finalnej biwarstwy lipidowej. 

Jednorodne dwuwarstwy lipidowe tworzyły się na powierzchni filmu PEI(PGA/PLL)3 osadzanego 

w warunkach zasadowych, tj. pH = 10.  
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12. Teranostyczne nanocząstki substancji przeciwnowotworowych   

(dr hab. Krzysztof Szczepanowicz, prof. IKiFP PAN, dr Tomasz Kruk, dr Joanna Odrobińska-Baliś, 

dr Anna Pajor-Świerzy) 

 

Pomimo ogromnego postępu w medycynie, wciąż wiele osób na świecie umiera z powodu 

braku skutecznych metod diagnozy oraz leczenia nowotworów. Zbyt późna diagnoza czy oporność 

wielolekowa komórek nowotworowych, stanowi poważny problem kliniczny. Kluczowym 

problemem jest niska selektywność chemioterapeutyków, co głównie wynika z podania systemowego 

(ogólnoustrojowego) oraz ze słabej rozpuszczalności w środowisku wodnym (są to w większości 

substancje hydrofobowe). Zasadnym wydaje się zatem zastosowanie nośników leków 

przeciwnowotworowych, w celu poprawy biodystrybucji substancji terapeutycznych w ustroju, a tym 

samym, zwiększenia ich indeksu terapeutycznego. Nanotechnologia stwarza w tym zakresie nowe 

perspektywy, ponieważ umożliwia docelowy transport leków, a ponadto preparaty leków w postaci 

nano mogą charakteryzować się unikalnymi właściwościami nie tylko farmakokinetycznymi, ale 

także farmakodynamicznymi. 

W 2022 roku skupiliśmy się na opracowaniu metody wytwarzania nanonośników 

teranostycznych dla celowanej terapii przeciwnowotworowej. Theranostyczne nanonośniki leków 

przeciwnowotworowych formowano metodą sekwencyjnej adsorpcji naładowanych nanoobjektów, 

zwaną metodą warstwa po warstwie. Wybrane leki przeciwnowotworowe: Salinomycyna oraz 

Docetaxel enkapsulowano w wielowarstwowych nanonośnikach typu core@shell zbudowanych 

z poliaminokwasów: poli(L-Lizyny) – PLL, poli(L-Lizyny) znaczonej gadolinem– PLL-Gd, 

poli(kwasu glutaminowego) – PGA, oraz podstawionego pegiem-PGA – PGA-g-PEG. Średni 

rozmiar otrzymanych nanonośników mieścił się w zakresie 80-200nm (Rysunek 1). Właściwości 

opracowanych nanonośników zostały zoptymalizowane pod pasywne dostarczanie leków do niszy 

nowotworowej, bazując na efekcie EPR. 

W kolejnych etapach badań określona zostanie efektywność działania enkapsulowanych 

substancji przeciwnowotworowych na wybranych liniach komórkowych. Ponadto, przebadamy 

możliwość obrazowania otrzymanych nanonośników za pomocą rezonansu magnetycznego (MRI). 

 

 
Rysunek 1. Rozkład wielkości polielektrolitowych nanonośników znaczonych gadolinem. 
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13. Kinetyka wyciekania filmów ciekłych w warunkach dynamicznych  

– eksperyment i modelowanie teoretyczne 

(dr hab. Jan Zawała prof. IKiFP PAN, dr Dominik Kosior, dr hab. Georgi Gochev, dr inż. Andrzej 

Baliś, mgr inż. Agata Wiertel-Pochopień, mgr inż. Dorota Gaweł, mgr Mariusz Borkowski) 

 

Celem zadania było zbadanie stabilności pojedynczych filmów powstających w warunkach 
dynamicznych, tj. podczas zderzenia pojedynczych pęcherzyków gazowych ze stałymi i płynnymi 
powierzchniami międzyfazowymi. Dynamika tego zjawiska zależy w dużej mierze od parametrów 
ruchu pęcherzyka przed uderzeniem w powierzchnię i utworzeniem filmu, a przede wszystkim stanu 
warstwy adsorpcyjnej, która jest pochodną warunków hydrodynamicznych, przez co nazywana jest 
dynamiczną warstwą adsorpcyjną (ang. dynamic adsorption layer - DAL).  

W okresie sprawozdawczym zbadano wpływ stanu DAL, która indukowana była ruchem 
pęcherzyka, na stabilność pojedynczego filmu pianowego, utworzonego przez pęcherzyk uderzający 
w powierzchnię roztworu (ciecz/gaz). Dzięki zaadoptowaniu w naszym laboratorium techniki 
dynamicznej interferometrii płynnych warstw (Dynamic Fluid-Film Interferometry – DFI), analiza 
stabilności filmu możliwa była po raz pierwszy nie tylko na podstawie danych jakościowych („czasy 
życia” pęcherzyków na powierzchni), ale także ilościowych (ewolucja grubości filmu w czasie). 
Ponadto, metoda DFI pozwalała na obrazowanie topografii pojedynczych filmów pianowych na 
każdym etapie ich wyciekania do tzw. krytycznej grubości pękania (rys. 1AB). Podczas badań 
obserwowano stabilność pojedynczych filmów na powierzchni roztworu n-oktanolu o różnym 
stężeniu, która ustawiona była na dwóch odległościach od kapilary (punktu generacji pojedynczego 
pęcherzyka), tj. L = 3 cm oraz L = 40 cm. Analizie poddano każdy z etapów poprzedzających 
pęknięcie pęcherzyka (koalescencję), a więc (i) jego unoszenie przed uderzeniem w powierzchnię 
roztworu, (ii) zderzenie i odbicia na powierzchni roztworu podczas tworzenia filmu pianowego oraz 
(iii) wyciekanie filmu.  Wykazano, że w określonym zakresie stężeń „czasy życia” pęcherzyków były 
znaczącą dłuższe dla L = 3 cm, w porównaniu do L = 40 cm, co sugerowało szybsze wyciekanie 
filmu dla dłuższej odległości. Wyniki wskazywały na to, że na skutek utworzenia na powierzchni 

pęcherzyka pełnej struktury DAL w przypadku L = 40 cm, pokrycie adsorpcyjne () górnego bieguna 

pęcherzyka było znikome, przez co utworzony film pianowy wyciekał znacznie szybciej. Odległość 

L = 3 cm była zbyt krótka dla wyindukowania DAL (przez co  była praktycznie równomiernie 
rozłożona na powierzchni ciecz/gaz). Do weryfikacji tej hipotezy wykorzystano ilościowe dane 
dotyczące zmian grubości filmów pianowych w czasie, (eksperymenty DFI). Wykazano, że  
w początkowym etapie wyciekania filmu szybkość drenażu cieczy była znacznie większa dla L = 40 
cm niż dla L = 3 cm (rys. 1C), co udowodniło różnice w ruchliwości granic międzyfazowych  
i pozytywnie weryfikowało zakładaną hipotezę. Efekt ten jednak obserwowano tylko dla wąskiego 
zakresu stężeń oktanolu. Powodem tego mógł być fakt użycia w eksperymentach DFI zwykłej kamery 
o częstotliwości 20 fps, która uniemożliwiała obserwacje początkowego etapu wyciekania filmu 
(czasy do 300 ms), podczas których prawdopodobnie różnice w wyciekaniu były największe. 
Kolejnym etapem badań powinny być zatem eksperymenty z użyciem szybkiej kolorowej kamery  
o częstotliwości minimum 200 fps. 

 

Rys. 1. Sekwencja zdjęć przedstawiająca wczesny etap wyciekania (do ok 2.5 s) ciekłego filmu pianowego 

utworzonego przez pęcherzyk uderzający w powierzchnię roztworu n-oktanolu o stężeniu 1×10-4 mol/dm3, ustawioną 

na odległości L = 3 cm (A) oraz L = 40 cm (B) od kapilary. Wykres (C) przedstawia ilościowe dane wyciekania 

(obliczone na podstawie analizy kolorów prążków interferencyjnych) dla obu badanych przypadków.  
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14. Projektowanie, synteza i charakterystyka warstw hydrożelowych na bazie 

bio-koloidalnych cząstek stałych do zastosowań medycznych i spożywczych 

(dr Marcel Krzan) 

 

Hydrożele na bazie naturalnych polimerów, takich jak kwas hialuronowy, zyskują coraz 

większą popularność ze względu na swoją aktywność biologiczną. Antybakteryjne działanie ozonu 

jest powszechnie znane i stosowane, jednak niestabilność, jaką powoduje gaz, poważnie ogranicza 

jego zastosowanie. W pracy udowodniliśmy, że możliwe jest uwięzienie ozonu w kapsułkach 

o ścianach zbudowanych z oliwy z oliwek, która została utrwalona za pomocą reakcji z wiązaniem 

nienasyconym. Pozwoliło to na wytworzenie stabilnych obiektów o charakterze nanokoloidalnych 

cząstek stałych zawierających w sobie uwięziony ozon. Pozwoliło na wytworzenie stabilnych, 

aktywnych terapeutycznie pochodnych ozonu.  

Uzyskaliśmy innowacyjny hydrożel na bazie kwasu hialuronowego zawierający 

mikro/nanokapsułki ozonowanej oliwy z oliwek. Dzięki połączeniu biozgodnego polimeru 

o wysokiej zdolności regeneracyjnej i biologicznie aktywnych składników otrzymaliśmy hydrożel 

o właściwościach regeneracyjnych i zauważalnym działaniu hamującym zarówno bakteryjną 

mikroflorę komensalną skóry, jak i patogenne drożdżaki z rodzaju Candida. Oceniliśmy stabilność 

i właściwości reologiczne żelu, określiliśmy morfologię kompozytu za pomocą skaningowej 

mikroskopii elektronowej (SEM) oraz wielkość cząstek metodą dynamicznego rozpraszania światła 

(DLS). Przeprowadziliśmy również spektroskopię w podczerwieni z transformacją Fouriera 

z tłumionym całkowitym odbiciem (FTIR-ATR). Właściwości funkcjonalne, w tym potencjał 

przeciwdrobnoustrojowy, oceniono na podstawie analizy mikrobiologicznej i badań in vitro na linii 

komórkowej ludzkich keratynocytów HaCat. Badania wykazały, że otrzymane emulsje były stabilne 

reologicznie, wykazywały działanie przeciwbakteryjne i nie wykazywały cytotoksyczności w modelu 

keratynocytów HaCat. 

 
Rysunek 1. Obraz ze skaningowego mikroskopu elektronowego warstwy hydrożelowej zawierającej nanokapsułki 

z ozonem (Hyal / O3 przy powiększeniu × 50 000) 

  



39 

 

15. Hydrożelowe mikrokapsułki z nanostrukturalnymi powłokami 

(prof. dr hab. Piotr Warszyński, dr Lilianna Szyk-Warszyńska, dr Ewelina Jarek, dr Tomasz Kruk, 

mgr Marzena Noworyta) 

 

Konstrukcja wielofunkcyjnych mikrokapsułek wzbudza duże zainteresowanie, ponieważ 

łączą one różne funkcje w ramach jednego nośnika. W 2022r. opracowaliśmy mikronośniki 

hydrożelowe zawierające substancjami pochodzenia naturalnego, resweratrol (RES), kurkuminę 

(CUR) i galusan epigallokatechiny (EGCG), które wykazują właściwości chemoterapeutyczne. 

Mikronośniki na bazie alginianu (ALG) załadowano RES, CUR i EGCG metodą emulsyfikacji, 

a następnie pokrywano warstwami polielektrolitowymi, chitozanem lub poli(chlorowodorkiem 

alliloaminy). Morfologię i średnią średnicę otrzymanych mikronośników scharakteryzowano za 

pomocą skaningowej mikroskopii elektronowej (SEM), a wydajność enkapsulacji określono za 

pomocą spektroskopii UV-Vis. Skład cząstek potwierdzono za pomocą spektroskopii w podczerwieni 

z transformacją Fouriera (FTIR), a właściwości fizykochemiczne funkcjonalnych warstw PE zbadano 

za pomocą mikrowagi kwarcowej z monitorowaniem dyssypacji (QCM-D). Działanie cytotoksyczne 

mikrokapsułek zbadano, oceniając ich wpływ na proliferację, funkcję metaboliczną mitochondriów 

i poziom peroksydacji lipidów 5637 ludzkich komórek raka pęcherza moczowego. Nasza wyniki 

wskazują, że właściwości fizykochemiczne i biologiczne wytworzonych mikronośników można 

kontrolować za pomocą rodzaju kapsułkowanego środka chemioterapeutycznego i powłoki 

polielektrolitowej. Proponowane systemy dostarczania naturalnie występujących substancji mogą 

otworzyć nową drogę w skutecznym leczeniu raka pęcherza moczowego. 

W przypadku mikrokapsułek hydrożelowych zawierających kurkuminę pokrytych powłoką 

polielektrolitową składającą się 

z chitozanu lub poli(chlorowodorku 

allilaminy) zastosowaliśmy 

dodatkową warstwę zewnętrzną 

o działaniu antybakteryjnym. W tym 

celu poli(kwas akrylowy) został 

szczepiony różnymi hydrofobowymi 

łańcuchami bocznymi (n-heksan  

i n-dodekan) przy różnych stopniach 

podstawienia (m) czwartorzędowymi 

grupami amoniowymi (PAA-C(O)O-

(CH2)n-N+(CH3)3 (m); n = 6, 12;  

m = 8-14%). Szczepienie PAA 

ugrupowaniem alkilowej 

czwartorzędowej soli amoniowej 

przeprowadzono w łagodnych warunkach reakcji, stosując estryfikację Steglicha, a następnie 

czwartorzędowanie. Strukturę PAA dekorowanego przeciwdrobnoustrojowo potwierdzono za 

pomocą 1H NMR i FTIR, a średnią średnicę wszystkich wielofunkcyjnych mikrocząstek 

scharakteryzowano za pomocą SEM. Uwalnianie CUR z mikronośników opisano za pomocą modelu 

hybrydowego, tj. będącego połączeniem kinetyki pierwszego rzędu i modelu Korsmeyera-Peppasa. 

Aktywność przeciwdrobnoustrojową funkcjonalizowanego PAA i wielowarstwowych 

mikronośników hydrożelowych z czwartorzędową funkcją amoniową oceniono dla szczepów 

Staphylococcus aureus i Serratia marcescens metodą testu dyfuzyjnego w agarze. Zaobserwowano 

jedynie ograniczoną strefę inhibicji dla PAA, ale zarówno w przypadku PAA dekorowanego 

przeciwdrobnoustrojowo, jak i dla wielowarstwowych nanonośników, otrzymano wzrost aktywności 

hamującej uzyskano w stosunku do obu szczepów bakterii. 
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16. Wpływ obecności defektów struktury krystalicznej na odporność korozyjną 

metali o strukturze heksagonalnej o sieci gęsto upakowanej 

(dr inż. Konrad Skowron, dr hab. Michał Mosiałek,  dr inż. Grzegorz. Mordarski) 

  

Piaskowanie jest standardową metodą stosowaną do modyfikowania chropowatości 

powierzchni tytanu w przypadku implantów dentystycznych, w których ważna jest adhezja 

stosowanych powłok.  Pomiary czasów życia anihilacji pozytonów (PALS) wykazały, że 

piaskowanie indukuje wzrost gęstości nierównomiernie rozmieszczonych dyslokacji i skupisk 2-3 

wakancji w warstwie powierzchniowej na głębokości do około 240-270 μm. Średnia gęstość 

dyslokacji maleje wraz z odległością od powierzchni, a całkowity zakres obserwowanych zmian 

zależy od parametrów piaskowania. Koncentracja klastrów wakancji wykazuje maksimum na 

głębokości około 90 μm. 

Piaskowanie ścierniwem stalowym połączone z trawieniem w 4% H2SO4 spowodowało 

pogorszenie odporności korozyjnej w 0,15 M roztworze NaCl w porównaniu z próbką referencyjną. 

Efekt ten można powiązać z mikrowgłębieniami powstającymi podczas trawienia, co wykazały 

badania metodą skaningowej mikroskopii elektronowej. Zastosowanie rentgenowskiej spektroskopii 

fotoelektronów pokazało, że trawienie prowadzi do zmniejszenia frakcji TiO2 i wzrostu ilości tlenków 

Ti (II i III) na powierzchni. To również może być odpowiedzialne za pogorszenie odporności 

korozyjnej Ti badanego w 0,15 M NaCl. Niezależnie od obserwowanego spadku odporności 

korozyjnej w tym medium, jest ona nadal na akceptowalnym poziomie dla wielu praktycznych 

zastosowań. 

Wyniki elektrochemicznej spektroskopii impedancyjnej pokazały, że wypolerowany Ti ma 

podobne wartości rezystancji polaryzacyjnej do próbki referencyjnej. Usunięcie wierzchniej warstwy 

(o grubości około 50 μm) najprawdopodobniej odsłania strukturę charakteryzującą się niższymi 

wartościami naprężeń sieci krystalicznej niż te znajdujące się bezpośrednio pod piaskowanymi 

powierzchniami. Poprzednie badania Ti poddanego powierzchniowej mechanicznej obróbce ściernej 

(SMAT) wykazały poprawę odporności na korozję w 0,15 M NaCl, pomimo faktu, że pomiary PALS 

wykazały nawet wyższą gęstość dyslokacji niż w obecnym przypadku. Jednak inaczej niż w obecnie 

zbadanych próbkach, wyższa wartość składnika krótszego czasu życia sugerowała, że w przypadku 

próbek SMAT anihilacja pozytonów w niezakłóconych obszarach sieci krystalicznej była znacznie 

mniejsza, co wskazuje nie tylko na większą gęstość dyslokacji, ale także na ich bardziej 

jednorodną strukturę.  

Wyżarzanie w temperaturze 150 °C spowodowało nieznaczną poprawę odporności 

korozyjnej, wyrażającą się wyższymi wartościami oporu polaryzacyjnego oraz najbardziej dodatnimi 

potencjałami korozyjnymi w porównaniu z pozostałymi próbkami. Jednakże, uzyskane wyniki 

wskazują, że wyżarzanie skupisk wakancji może nie być wystarczające do wyrównania granic ziaren 

w takim stopniu, że ma to wyraźny wpływ na odporność korozyjną. 
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17. Badania właściwości fizykochemicznych funkcjonalnych nanonośników 

na bazie dendrymerów oraz białek 

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

 

Ze względu na specyfikę swojej budowy układy białkowe są przystosowane do przenoszenia 

różnego rodzaju ligandów. Struktura wielu białek potencjalnie pozwala na dwa rodzaje immobilizacji 

środka terapeutycznego, na zewnętrznej powierzchni białka lub we wnętrzu struktury. W strukturze 

cząsteczki BSA zdefiniowane są dwa główne centra aktywne, tzw. Sudlow I i II. Z literatury 

wiadomo, że potencjalnie możliwe jest skuteczne wbudowanie ligandu w oba lub w jedno miejsce, 

w zależności od typu ligandu. Białko może więc jednocześnie pełnić podwójną rolę w dostarczaniu 

lub uwalnianiu substancji czynnej. Prowadzone badania dotyczyły skuteczności tworzenia nanośnika 

na bazie BSA dla cząsteczki 5-fluorouracylu (5-FU). 5-fluorouracyl (5FU) jest lekiem 

przeciwnowotworowym o szerokim spektrum działania przeciwko guzom litym. Badania 

prowadzono wielopłaszczyznowo, wykorzystując uzupełniające się techniki pomiarowe do 

określenia szeregu właściwości fizykochemicznych układu. Określono krytyczne warunki tworzenia 

kompleksu, co umożliwiło zarówno optymalizację układu, jak i uzyskanie istotnych korelacji między 

formą leku (5FU, AN1 i AN3) a efektywną lokalizacją substancji czynnej w strukturze cząsteczki 

białka. Obecność dwóch grup aminowych w strukturze 5FU przyczynia się do deprotonowania 

cząsteczki przy wysokich wartościach pH (pH > 8). Potwierdziły to badania spektroskopowe UV-Vis 

oraz 1H NMR przeprowadzone w szerokim zakresie pH. Lokalizacje leku w strukturze BSA dla obu 

form zdeprotonowanych symulowano z zastosowaniem MD. Określono położenie centrów 

aktywnych białka w zależności od form w jakiej występuje cząsteczka leku.   
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Fizykochemia w ochronie dziedzictwa kultury 
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18. Ilościowa ocena zagrożenia obiektów zabytkowych przez warunki 

środowiska w ich otoczeniu 

(inż. Łukasz Berger, mgr inż. Magdalena Soboń, dr Marcin Strojecki, dr Arkadiusz Janas,  

prof. dr. hab. Łukasz Bratasz) 

 

W ramach zadania badawczego prowadzono prace nad dalszym rozwojem oprogramowania 

do ilościowej oceny zagrożeń obiektów zabytkowych – HERIe. Celem rozwoju platformy prewencji 

konserwatorskiej wspierającej proces podejmowania decyzji w zakresie ochrony zborów muzealnych 

jest włączenie innych niż te do tej pory uwzględnione (pożary, uszkodzenia mechaniczne 

spowodowane wahaniami wilgotności względnej) typów procesów niszczących prowadzących do 

utraty wartości zbiorów. W roku 2022 podjęto badania pozwalające na implementacje modułów 

pozwalających na określenie zmiany koloru w materiałach wrażliwych na działanie światła. Badania 

były prowadzone we współpracy z Kanadyjskim Instytutem Konserwacji i polegały na syntezie 

dostępnych rozkładów spektralnych światła odbitego otrzymanych dla 108 próbek barwników 

syntetycznych produkowanych historycznie, które były poddane działaniu kilkudziesięciu różnych 

dawek światła emitowanego przez źródło typu LED. Opracowano metodę wizualizacji danych, tak 

że użytkownik może oszacować zmianę koloru badanej próbki w zależności od ilości pozostałego 

koloru (zależnego od natężenia światła, ilości godzin, ilości dni i ilości lat przeszłej ekspozycji oraz 

liczby zdjęć zrobionych z lampą błyskową) oraz przewidywanej zmiany koloru zależnej od przyszłej 

ekspozycji. W celu ułatwienia użytkownikowi oceny zagrożeń dla zbiorów, w których występują 

różne barwniki opracowano moduł swobodnego wyboru kilku barwników zmiany koloru 

reprezentatywnego zespołu barwników. Dodatkowo zgromadzono informacje archiwalne o badanych 

barwnikach i powiązano te informacje z wybrną próbką za pomocą linku do strony z informacją 

o próbce w katalogu barwników z roku 1901.   

 

Efektem prowadzonych działań przez grupę Badań nad Dziedzictwem Kultury było 

poszerzenie cyfrowej platformy prewencji konserwatorskiej HERIe. Platforma HERIe aktywnie 

wspiera międzynarodowe środowisko muzealników i konserwatorów w ocenie bezpieczeństwa 

warunków ekspozycji i przechowywania zbiorów umożliwiającą zdalny dostęp do ilościowej oceny 

zagrożeń zasobów dziedzictwa. Platforma zawiera moduły odpowiadające środowiskowym 

zagrożeniom obiektów zabytkowych: zanieczyszczeniom powietrza, światłu, niewłaściwej 

temperaturze, czy wilgotności względnej. Opracowane oprogramowanie, pierwsze tego rodzaju 

w świecie, jest bezpłatnie dostępne w internecie po nazwą HERIe i adresem herie.pl dla wszystkich 

zaangażowanych w ochronę zbiorów. Platforma jest szeroko wykorzystywana przez to środowisko 

osób związanych z ochroną zbiorów. Od 2020 roku, rozwój platformy HERIe dokonuje się także 

w ramach projektu Unii Europejskiej IPERION HS „Integracja platform Europejskiej Infrastruktury 

Badawczej w nauce o dziedzictwie” (2020-2023), wspieranego przez program Horyzontu 2020 

„Integracja i otwarcie istniejących krajowych i regionalnych infrastruktur badawczych o zasięgu 

europejskim”.  
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19. Zeolity o strukturze fojazytu zawierające miedź jako modyfikatory 

materiałów wybuchowych opartych na ANFO 

(dr inż. Łukasz Kuterasiński) 

Projekt Rozwojowy IKiFP PAN nr 2/GR/2020 [2021-2023] 

 

Temat dotyczący wytwarzania, modyfikacji oraz zastosowania materiałów wybuchowych jest 

szczególnie ważny ze względu na ich pokojowe zastosowania. Jednym z najczęściej stosowanych 

materiałów wybuchowych w przemyśle cywilnym (szczególnie w górnictwie) jest ANFO (z ang. 

Ammonium Nitrate Fuel Oil). Materiały wybuchowe oparte na ANFO charakteryzują się dobrymi 

właściwościami strzałowymi, a procedura ich wytwarzania jest stosunkowo tania i łatwa.   

Właściwości strzałowe otrzymanych materiałów wybuchowych mogą ulegać modyfikacji poprzez 

zmianę ich składu chemicznego, co może być zrealizowane poprzez dodatek modyfikatorów, które mogą 

katalizować rozkład materiałów wybuchowych, redukować emisję gazów postrzałowych oraz wpływać na 

ich czułość. Zabieg ten pozwala na otrzymanie materiałów wybuchowych o pożądanych właściwościach 

strzałowych, np. o odpowiedniej prędkości detonacji, cieple oraz sile eksplozji, czy też toksyczności gazów 

postrzałowych.  

W obecnych badaniach zastosowano zeolit o strukturze fojazytu zawierający miedź (Cu-FAU) jako 

modyfikator ANFO ze względu na możliwość sterowania składu chemicznego gazów postrzałowych, co 

wynika z powszechnie znanego zastosowania zeolitów zawierających miedź jako katalizatory do procesów 

DeNOx. Wybór zeolitu o strukturze fojazytu (FAU) wynika z jego szerokiego zastosowania w przemyśle 

chemicznym, co z kolei ma związek z jego unikalnymi właściwościami chemicznymi i porowatymi.   

Zeolit dodano do ANFO na drodze mieszania. Zawartość masowa zeolitu w otrzymanych próbkach 

ANFO nie przekraczała 5%. Bezpośrednio przed zmieszaniem ANFO z zeolitem, fojazyt w formie 

protonowej (HFAU) impregnowany był związkami miedzi, w taki sposób, że wagowa zawartość Cu nie 

przekraczała 5% wagowych w stosunku do otrzymanej próbki ANFO.   

Przygotowane próbki ANFO podlegały charakterystyce fizykochemicznej, z uwzględnieniem ich 

krystaliczności, struktury (Dyfrakcja Fal Rentgenowskich, Spektroskopia Fourierowska w Podczerwieni), 

stanu powierzchni, morfologii (Mikroskopia Sił Atomowych, Skaningowa Mikroskopia Elektronowa), 

właściwości termicznych (Termograwimetria oraz Różnicowa Kalorymetria Skaningowa), właściwości 

strzałowych (z uwzględnieniem prędkości detonacji, gęstości, ciśnienia oraz temperatury detonacji, ciepła 

oraz siły eksplozji, jak również analizy gazów postrzałowych).  

Analiza zarówno obrazów dyfrakcyjnych jak i widm w podczerwieni wykazała obecność 

krystalicznego azotanu amonu (V) - AN. Wprowadzenie Cu-FAU do AN skutkowało pojawieniem się 

nowych sygnałów przypisanych do fazy zeolitowej. Intensywności zarówno refleksów jak również pasm 

związanych z zeolitami wzrastała wraz z ich zawartością w próbkach ANFO.   

Dodatek Cu-FAU do ANFO powodował również wyraźne zmiany w stanie powierzchni 

otrzymanych próbek ANFO. Analiza z zastosowaniem Mikroskopii Sił Atomowych wykazała pojawienie 

się licznych ziaren o nieregularnych kształtach na powierzchni AN, co związane było z obecnością fazy 

zeolitowej. Jednocześnie stwierdzono wyraźny spadek pofałdowania powierzchni badanych próbek ANFO. 

Dodatek miedziowego fojazytu obniżył również efekt termiczny towarzyszący rozkładowi AN  

z 5.82 mW/mg (dla czystego ANFO) do 2.82 mW/mg. 

Na podstawie obliczeń termodynamicznych właściwości strzałowych otrzymanych 

materiałów wybuchowych stwierdzono, że zastosowanie Cu-FAU jako modyfikatora ANFO 

doprowadziło do poprawy właściwości detonacyjnych materiałów wybuchowych opartych na ANFO. 

Korelowało to ze zmianami stanu powierzchni oraz właściwości termicznych badanych próbek 

ANFO. Wykazano także, że we wszystkich przypadkach dodatek Cu-FAU do ANFO spowodował 

wzrost ciśnienia oraz temperatury detonacji odpowiednio aż o 15% i 33%. Ciepło eksplozji oraz 

prędkość detonacji wzrosły odpowiednio o 50% i 5%. Jednocześnie, całkowita objętość gazów 

postrzałowych (z uwzględnieniem COx, NOx, oraz pary wodnej) zredukowana została o 6%.
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Projekty badawcze NCN „Sonata Bis” 

 
  



52 

 

  



53 

 

1. Synergistyczne efekty mieszanych roztworów bit-surfaktantów w stabilności 

filmów ciekłych w warunkach dynamicznych- badania podstawowe 

o potencjale aplikacyjnym we flotacyjnym procesie separacji 

Projekt badawczy „SONATA BIS” NCN 2020/38/E/ST8/00173 [2021-2025] 

(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawała, prof. IKiFP) 

 

Celem projektu są badania o charakterze podstawowym, majce na celu wyjaśnienie powodu 

i warunków istnienia efektów synergistycznych wybranych mieszanych odczynników flotacyjnych, 

które mogą występować podczas tworzenia i wyciekania filmów ciekłych powstających  

w warunkach dynamicznych, a więc mogą mieć wpływ na stabilność cienkich warstw. Do badań nad 

zjawiskiem synergii wybrano surfaktanty będące pochodnymi aminokwasów, których roztwory 

zawierają dodatek prostego surfaktantu niejonowego.  

W okresie sprawozdawczym wykonano badania mające na celu wyjaśnienie spektakularnego 

efektu zwiększenia właściwości pianotwórczych mieszanych roztworów surfaktantów 

aminokwasowych (AASs) z dwunastowęglowym łańcuchem hydrofobowym, zmieszanych z prostym 

niejonowym alkoholem alifatycznym (n-oktanolem – C8). Do badań wybrano AASs przygotowane 

na bazie alaniny (C12-ALA), leucyny (C12-LEU) oraz fenyloalaniny (C12-PHE). Przeprowadzone 

eksperymenty wykazały, że w określonym zakresie stężeń głównego składnika mieszaniny, tj. AASs, 

wysokość tworzonej piany może być ponad dwukrotnie większa  

w porównaniu z wysokością piany każdego ze składników mieszaniny osobno. Efekt synergii 

analizowano wykorzystując wyniki równowagowych napięć powierzchniowych () mieszanin oraz 

ich czystych składników. Wykazano jedynie niewielkie różnice w napięciach powierzchniowych tych 

układów, zarówno zmierzonych eksperymentalnie jak i obliczonych teoretycznie (jako sumę 

obniżenia napięcia powierzchniowego przez oba czyste składniki mieszaniny). Ponadto, porównanie 

napięć powierzchniowych mieszanin i ich czystych składników sugerowało, że  

w przypadku C12-ALA i C12-LEU efekt  obserwowany podczas pienienia powinien mieć charakter 

synergistyczny, natomiast w przypadku C12-PHE, antagonistyczny. Stało to w wyraźnej 

sprzeczności z obserwacjami eksperymentalnymi (podczas których efekty synergistyczne 

zaobserwowano dla wszystkich badanych AASs). W celu głębszej analizy tego efektu na poziomie 

cząsteczkowym, wykonano symulacje metodą dynamiki molekularnej (MDS), określając zachowanie 

się cząstek AASs w badanych układach. Udowodniono, że nietypowe zmierzone zmiany napięć 

powierzchniowych są konsekwencją tworzenia się dużych agregatów w objętości roztworu, które 

występować mogą tylko w przypadku roztworów mieszanych (nie powstają one natomiast 

w roztworach jednoskładnikowych). Powoduje to, że w warunkach równowagowych stężenie 

powierzchniowe składników mieszaniny jest obniżone, w stosunku do całkowitego stężenia 

w roztworze. Pienienie, które jest procesem dynamicznym związanym z szybkim wzrostem 

powierzchni międzyfazowej (formowaniem się pęcherzyków powietrza) powoduje stopniowy rozpad 

agregatów, które uzupełniają świeżo powstającą powierzchnię ciecz/gaz. Agregaty stanowią zatem 

rezerwuar cząsteczek surfaktantów. Postulowane w symulacjach zjawisko agregacji zostało 

zweryfikowane eksperymentalnie za pomocą pomiarów dynamicznego rozpraszania światła (DLS). 

Wykazano, że rozmiar agregatów, powstających tylko w mieszanych roztworach wszystkich 

badanych AASs, waha się w granicach 200-300 nm. Obliczenia MD pozwoliły także na wykazanie, 

że nietypowy (i odmienny od pozostałych surfaktantów) przebieg zmian równowagowych napięć 

powierzchniowych w przypadku C12-PHE ma związek z tworzeniem silniejszych wiązań 

wodorowych pomiędzy cząsteczkami AASs, w porównaniu do wiązań AASs/oktanol.  

Badania pozwoliły na weryfikację znaczenia postulowanej w literaturze wartości tzw. 

krytycznego stężenia synergistycznego (CSC) wyznaczonego z eksperymentów pianotwórczych, 

które w przypadku układu AASs/niejonowy dodatek nie koreluje z przebiegiem zmian .  
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Projekty badawcze NCN „Sonata” 
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1. Od pojedynczej cząsteczki do inteligentnego materiału - zrozumienie 

tworzenia się i właściwości kompleksów polipeptydów 

Projekt badawczy "SONATA" NCN 2018/31/D/ST5/01866 [2019-2023] 

(kierownik projektu: dr hab inż. Piotr Batys) 

 

Pomiary potencjału przepływu oraz pomiary za pomocą mikrowagi kwarcowej, w połączeniu 

z symulacjami dynamiki molekularnej (MD), wykorzystano do zbadania wpływu pH na adsorpcję 

poli-L-lizyny (PLL) i poli-L-argininy (PARG) na powierzchni kwarcu. Wykazano, że obserwowane 

zachowanie polipeptydów na powierzchni wynika ze zmiany liczby możliwych par jonowych peptyd-

powierzchnia oraz odpychających oddziaływań elektrostatycznych między cząsteczkami 

polipeptydu. Dla niskich wartości pH adsorpcja polipeptydu była najsilniejsza a otrzymane 

monowarstwy były stabilne, aczkolwiek odpychanie elektrostatyczne między polipeptydami 

prowadziło do stosunkowo niskiego maksymalnego pokrycia powierzchni. Z drugiej strony, wyższe 

pH prowadziło do słabiej związanych, ale znacznie bardziej upakowanych filmów polipeptydowych 

o ograniczonej stabilności. Symulacje wskazały, że główną siłą napędową adsorpcji polipeptydów są 

oddziaływania elektrostatyczne, a także wiązania wodorowe i oddziaływania niespecyficzne. 

Dodatkowo, podkreślono ważną rolę przeciwjonów ujemnie naładowanej powierzchni kwarcu, które 

tworzą dodatnio naładowaną warstwę jonową. Adsorpcja polipeptydu powoduje uwalnianie jonów 

sodu skondensowanych na naładowanej powierzchni kwarcu. Zaproponowane mechanizmy 

dostarczają systematycznych wskazówek do projektowania aktywnych monowarstw polipeptydów o 

kontrolowanym pokryciu powierzchni oraz stabilności. 

 Określono również właściwości fizykochemiczne cząsteczek PARG w roztworach NaCl za 

pomocą modelowania MD oraz różnych technik eksperymentalnych. Obliczenia teoretyczne 

umożliwiły określenie konformacji cząsteczki, długości monomeru oraz średnicy łańcucha. Wyniki 

te wykorzystano do interpretacji danych eksperymentalnych, które obejmowały strukturę 

drugorzędową cząsteczki, współczynnik dyfuzji, średnicę hydrodynamiczną oraz ruchliwość 

elektroforetyczną, określone przy różnych siłach jonowych i wartościach pH. Korzystając z tych 

danych określono ładunek elektrokinetyczny i efektywny stopień jonizacji cząsteczek PARG. 

Ponadto, pomiary lepkości dynamicznej rozcieńczonych roztworów PARG pozwoliły na 

wyznaczenie jej lepkości granicznej dla zakresu siły jonowej od 10−5 do 0,15 M. Potwierdziło to, że 

cząsteczki PARG przyjmują wydłużoną konformację w zakresie niskich sił jonowych. Dane 

eksperymentalne wykorzystano również do określenia długości cząsteczki i średnicy łańcucha, które 

zgadzały się z przewidywaniami teoretycznymi. Wykorzystując te wyniki, zaproponowano metodę 

określania masy molowej polipeptydu, średnicy hydrodynamicznej, promienia bezwładności i 

współczynnika sedymentacji. 
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2. Udoskonalenie przewodnictwa drukowanych ścieżek poprzez optymalizację 

procesu syntezy oraz właściwości fizykochemicznych nanocząstek metali 

Projekt badawczy "SONATA" NCN 2020/39/D/ST5/01937 [2021-2024]  

(kierownik projektu: dr Anna Pajor-Świerzy) 

 

W związku z unikatowymi właściwościami fizykochemicznymi nanocząstek metali,  

w ostatnich latach zaobserwowano znaczny wzrost zainteresowania ich zastosowaniem do 

wytwarzania powłok przewodzących, które mogą być wykorzystane m. in. w przemyśle 

elektronicznym i elektroenergetycznym. Kluczowym aspektem jest optymalizacja właściwości oraz 

dobór odpowiednich metod wytwarzania nanocząstek metali oraz tuszów i past na ich bazie. 

Przyczyni się to do polepszenia właściwości przewodzących oraz mechanicznych a także obniżenia 

kosztów produkcji przewodzących powłok. Dotychczas w procesie ich wytwarzania najczęściej 

stosowanym materiałem były nanocząstki srebra, jednakże ze względu na wysoki koszt materiału,  

poszukuje się alternatywnych przewodzących komponentów. Jednym z kandydatów jest nikiel, który 

posiada zarówno dobre właściwości przewodzące jak i mechaniczne, ponadto jest metalem znacznie 

tańszym. Istotnym problemem przy zastosowaniu niklu jest niestabilność jego nanocząstek odnośnie 

procesu utleniania. W związku z czym zaproponowano pokrycie niklowego rdzenia (Ni NPs) srebrną 

powłoką ochronną zapewniającą dobrą odporność przeciw utlenianiu, tworząc struktury typu core-

shell (Ni-Ag NPs). 

W trakcie prac przeprowadzonych w roku 2022 skoncentrowano się na badaniach 

dotyczących obniżenia temperatury spiekania powłok na bazie nanocząstek Ni-Ag o strukturze core-

shell, co ma szczególne znaczenie w przypadku wytwarzania ścieżek elektronicznych na substratach 

wrażliwych na wysoką temperaturę. W tym celu zbadano wpływ grubości srebrnej powłoki (zależnej 

od stężenia jonów Ag) w strukturze core-shell na właściwości fizykochemiczne (rozmiar, stabilność 

odnośnie procesu agregacji) nanocząstek oraz na przewodnictwo sporządzonych z nich powłok. 

Zaobserwowano, iż wraz ze wzrostem grubości srebrnej powłoki w strukturze nanocząstek Ni-Ag 

nieznacznie spada ich stabilność, natomiast polepszeniu ulega przewodnictwo tworzonych z nich 

powłok w całym zakresie stosowanych temperatur spiekania (130-200°C, Rys. 1). Zastosowanie 

optymalnej grubości otoczki Ag umożliwiło otrzymanie powłok o wysokiej wartości przewodnictwa 

w niskich temperaturach spiekania (130°C).  

Uzyskane wyniki w znacznym stopniu przyczynią się do rozwoju metod wytwarzania ścieżek 

oraz urządzeń elektronicznych obejmujących tzw. elastyczną elektronikę drukowaną („flexible 

electronics”).   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Rys. 1. Zależność przewodnictwa powłok od stężenia AgNO3 oraz temperatury spiekania  

(130-200°C ) dla optymalnego czasu (60 minut).  
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Projekty badawcze NCN „Opus” 
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1. Opracowanie nowoczesnej technologii wytwarzania stabilnych biologicznych 

filmów powierzchniowych o właściwościach drobnoustrojobójczych 

i leczniczych 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr 2016/21/B/ST8/02107 [2017-2022] 

(kierownik projektu: dr Marcel Krzan) 

 

W ramach projektu opracowaliśmy technologię wytwarzania i nanoszenia stabilnych cienkich 

warstw powierzchniowych z mieszanin hipoalergicznych, nietoksycznych polimerów biologicznych 

biosurfaktantów, głównie polisacharydów. Celem naukowym projektu było zbadanie 

konkurencyjnych procesów adsorpcyjnych zachodzących w roztworach wieloskładnikowych, 

w których podstawowymi substratami są różne biopolimery powierzchniowo czynne. W ramach 

projektu zbadaliśmy, które z dostępnych preparatów biopolimerowych mają wystarczającą 

aktywność powierzchniową do zastosowania w produktach kosmetycznych. Ponadto wyznaczyliśmy 

minimalne stężenia niezbędne do przeprowadzenia zwilżania lub wytworzenia efektu 

powierzchniowego środka powierzchniowo czynnego. Opracowane warstwy powierzchniowe 

przetestowano również pod kątem właściwości bakteriostatycznych i cytotoksyczności.  

W ostatnim roku projektu większość naszych publikacji była poświęcona zastosowaniu 

nanokryształów celulozy jako stabilizatorów piany. Wykazaliśmy, że nanokryształy karboksylowanej 

celulozy zwiększają spienialność i stabilność piany po zmieszaniu z kationowym środkiem 

powierzchniowo czynnym, lauroilarginianem etylu (LAE), mając lepsze właściwości niż 

nanokryształy siarczanowanej celulozy (sCNC) pod względem zakresu stężenia środka 

powierzchniowo czynnego i objętości piany. Mieszaniny LAE i cCNC scharakteryzowano na 

podstawie ich średnicy hydrodynamicznej, potencjału zeta, napięcia powierzchniowego oraz 

właściwości reologicznych powierzchni. Ponadto zbadano wpływ elektrolitów: chlorku sodu, 

chlorowodorku guanidyny i salicylanu sodu oraz dodatku stężonego mocznika do mieszanin LAE-

cCNC na pienienie i stabilność piany. Elektrolity w stężeniu 5 mM wykazywały umiarkowany wpływ 

na stabilność piany. Natomiast po dodaniu stężonego mocznika wykryto spektakularne zapadanie się 

piany. Wstępne dane reologiczne z oscylacji wiszącej kropli ujawniły niski moduł sprężystości po 

dodaniu mocznika i moduł stratności, który wzrastał wraz z częstotliwością, co sugerowało lepką 

warstwę międzyfazową.   
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2. Wpływ przeciwjonów na tworzenie i funkcjonalność membran 

polielektrolitowych 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr 2016/23/B/ST8/03128 [2017-2022] 

(kierownik projektu: dr hab. Marta Kolasińska-Sojka) 

 

  Celem naukowym projektu było opisanie wpływu jonów z szeregu Hofmeistera na tworzenie 

i właściwości multiwarstw polielektrolitowych, ponieważ mechanizm oddziaływania przeciwjonów 

z szeregu liotropowego na powstające filmy polielektrolitowe nie jest znany. Systematyczne badania 

właściwości powierzchniowych oraz przepuszczalności wybranych układów polielektrolitowych, 

w obecności przeciwjonów z szeregów liotropowych, względem pewnych substancji 

elektroaktywnych, pomagają zrozumieć mechanizmy odpowiedzialne za tworzenie takich struktur, 

a tym samym umożliwiają projektowanie materiałów o ściśle określonych właściwościach. Jest to 

niezmiernie ważne przy wytwarzaniu selektywnych membran i nanokontenerów. 

  W prowadzonych pracach filmy wielowarstwowe osadzane były techniką sekwencyjnej 

adsorpcji (warstwa po warstwie, LbL) polijonów z ich roztworów. Tegoroczne badania w projekcie 

dotyczyły uzupełnieniu porównania wpływu jednowartościowych kationów: Li+, Na+, K+ Rb+, Cs+, 

NH4
+ na tworzenie i strukturę wielowarstwowych filmów polielektrolitowych, jak również na 

przepuszczalność wielowarstw względem wybranych sond elektroaktywnych. Przy użyciu 

mikrowagi kwarcowej przeprowadzono badania kinetyki i efektywności procesu osadzania filmów 

polielektrolitowych: PAH/PSS oraz PDADMAC/PSS w obecności elektrolitu podstawowego o sile 

jonowej 0.15M. Na poniższych wykresach (Rys. 1) przedstawiono zależność masy dla układu 

PDADMAC/PSS od ilości osadzonych warstw (A) oraz przepuszczalność względem 

równomolowego roztworu heksacyjanożelazianów (II) i (III) potasu dla 9-cio warstwowych filmów 

PDADMAC/PSS adsorbowanych w obecności badanych przeciwkationów. 
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Rys 1. Zależność (A) masy od ilości warstw w filmach PDADMAC/PSS osadzanych w obecności wybranych 

przeciwkationów; (B) przepuszczalność względem równomolowego roztworu heksacyjanożelazianów (II) i (III) potasu 

dla 9-cio warstwowych filmów PDADMAC/PSS adsorbowanych w obecności badanych przeciwkationów. 

 

Nasze badania wykazały, że zarówno zaadsorbowana masa jak i przepuszczalność wielowarstwy  

w kierunku wybranych sond elektrochemicznych zależy od rodzaju przeciwkationu użytego do 

tworzenia filmu.  
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3. Biopolimery jako templaty do otrzymywania nanostrukturalnych 

materiałów hydrotalkitopodobnych i ich kalcynowanych pochodnych  

do zastosowań katalitycznych 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr 2017/27/B/ST5/01834 [2018-2022] 

(kierownik projektu: prof. Ewa Serwicka-Bahranowska) 

Związki hydrotalkitopodobne (Htp) są analogami naturalnego minerału, hydrotalkitu. 

Stanowią unikatową klasę materiałów zbudowanych z dodatnio naładowanych warstw 

wodorotlenkowych pomiędzy którymi, w przestrzeni międzywarstwowej, znajdują się aniony 

kompensujące ładunek warstwy, oraz cząsteczki wody. W środku tworzących warstwę oktaedrów 

wodorotlenkowych znajdują się dwuwartościowe i trójwartościowe kationy metali. Ze względu na 

bardzo dużą liczbę kationów oraz anionów mogących się wpasować w strukturę Htp, związki te 

charakteryzuje ogromna różnorodność składu chemicznego. Htp znajdują liczne zastosowania jako 

katalizatory, fotokatalizatory, adsorbenty, leki, nośniki leków, wypełniacze tworzyw sztucznych, itp. 

Szczególne znaczenie praktyczne mają nanostrukturalne formy Htp, o cząstkach mniejszych niż 

100 nm, cechujące się wysokim stosunkiem powierzchni do wnętrza i dobrze rozwiniętą siecią 

porów, właściwościami bardzo pożądanymi w większości zastosowań.  

W ramach realizacji projektu opracowano nową metodę otrzymywania nanostrukturalnych 

materiałów Htp o wielkości ziaren kontrolowanej przez obecność w mieszaninie reakcyjnej 

biopolimerowego szablonu. W charakterze biopolimeru zastosowano powszechnie dostępną, tanią 

i przyjazną środowisku skrobię. Tak dobrany szablon strukturalny mógł być łatwo usunięty po 

zakończeniu syntezy przez przemycie preparatu wodą, albo przez wypalenie. Innowacją było także 

wykorzystanie w procesie otrzymywania Htp zasad organicznych, w tym nietoksycznego, 

biozgodnego z ekosystemem wodorotlenku choliny. Otrzymano dwa typy materiałów: magnezowo-

glinowe Htp, które okazały się bardzo aktywnymi katalizatorami syntezy ε-kaprolaktonu, monomeru 

do produkcji ważnego biodegradowalnego polimeru, oraz układy miedziowo-manganowo-glinowe, 

które po rozkładzie termicznym do tlenków wykazują bardzo wysoką skuteczność w oczyszczania 

powietrza z lotnych zanieczyszczeń organicznych. W przypadku katalizatorów do usuwania 

zanieczyszczeń z powietrza, użycie zasad organicznych zamiast zasady sodowej pozwala na 

otrzymanie materiałów wolnych od śladów sodu, co bardzo poprawia aktywność katalityczną. 

Ważnym osiągnięciem projektu jest także wyjaśnienie, dzięki zastosowaniu modelowania kwantowo-

mechanicznego, oddziaływań molekularnych w roztworach zawierających jony magnezu, glinu 

i amoniak.  

Wyniki badań przeprowadzonych w ramach projektu pozwoliły na poszerzenie wiedzy 

w dziedzinie inżynierii materiałów katalitycznych w zakresie zastosowania bioszablonów, 

wykorzystania zasad organicznych oraz zrozumienia procesów syntezy na poziomie molekularnym.   
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4. Nowe biomateriały zawierające polisacharydy jako efektywna platforma 

do adsorpcji i uwalniania czynników wzrostu fibroblastów: zastosowania 

w diagnostyce i w leczeniu chorób cywilizacyjnych 

Projekt badawczy "OPUS" NCN 2018/31/B/ST8/03277 [2019-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. Aneta Michna) 

Głównym celem realizowanego projektu jest opracowanie metodologii tworzenia stabilnych 

biofilmów na bazie polisacharydów do kontrolowanego wiązania i uwalnianie białek w warunkach 

kontrolowanych dyfuzją oraz konwekcją. 

Polisacharydy (chitozan, modyfikowany chitozan, heparyna) zostały scharakteryzowane 

w objętości. Określono ich średnice hydrodynamiczne, potencjały zeta oraz ładunki 

elektrokinetyczne w szerokim zakresie sił jonowych, pH i temperatur. Wyznaczono gęstość 

roztworów chitozanu oraz lepkość dynamiczną przy zerowym ścinaniu, co pozwoliło na określenie 

inkrementu lepkości wewnętrznej. Dzięki zastosowaniu obliczeń numerycznych (dynamika 

molekularna) określono konformację cząsteczek chitozanu, ich długość konturową, promień żyracji, 

efektywny przekrój poprzeczny oraz gęstość w roztworach elektrolitów. Uzyskane wyniki 

eksperymentalne zinterpretowano ilościowo, wykorzystując charakterystykę cząsteczek uzyskaną 

z modelowania. Potwierdzono, że zastosowane podejście może być z powodzeniem stosowane do 

właściwej interpretacji wcześniejszych danych literaturowych uzyskanych w różnych warunkach. 

W kolejnym etapie badań do tworzenia filmów wielowarstwowych zastosowano: chitozan, 

modyfikowany chitozan, karagen, poli(chlorek dialilodimetyloamoniowy) (PDADMAC) oraz 

heparynę (HEP). Wielowarstwy formowano z niskich stężeń objętościowych makrojonów 

wynoszących 5 mg L-1. Dzięki szczegółowej charakterystyka makrojonów w objętości dokonano 

właściwej interpretacji procesu tworzenia wielowarstw. Zaobserwowano periodyczne zmiany 

potencjału zeta pomiędzy poszczególnymi warstwami filmu. Określono również stabilność filmów 

makrojonych od czasu przy pomocy pomiarów potencjału przepływu (SPM), spektroskopii falowodu 

optycznego (OWLS) oraz mikrowagi kwarcowej (QCM-D). Przeprowadzone pomiary potwierdziły 

utworzenie stabilnych wielowarstwowych filmów makrojonowych z niskich stężeń objętościowych 

makrojonów na krzemionce. 

Kinetykę adsorpcji modelowego białka (neurotroficzny czynnik pochodzenia mózgowego, 

BDNF) na uprzednio scharakteryzowanym biofilmie PDADMAC/HEP oraz stabilność warstwy 

BDNF w zdefiniowanych warunkach (określonej sile jonowej i pH) scharakteryzowano za pomocą 

SPM, OWLS i mikroskopii sił atomowych (AFM). Stwierdzono, że cząsteczki BDNF efektywnie 

adsorbują się na wielowarstwach makrojonów zakończonych HEP, a otrzymane wielowarstwowe 

filmy makrojowe są stabilne przez co najmniej 6 h.  

a)                                                                                   b) 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 
Rys. 1 a) Zależność potencjału zeta krzemionki od liczby warstw makrojonów (SPM), b) Kinetyka adsorpcji, stabilność 

warstw makrojonów oraz kinetyka adsorpcji/desorpcji białka na biofilmie zakończonym heparyną. Stężenie objętościowe 

makrojonów wynosiło 5 mg L-1, siła jonowa 0,01 M, pH 5,8. Białko adsorbowano ze stężenia objętościowego 1 mg L-1, 

siła jonowa 0,01 M, pH 5,8 (a, b) i 0,15 M, pH 7,4 (a). 
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5. Nowe kompozyty smektytów z nanocząstkami TiO2 otrzymanymi metodą 

odwróconej mikroemulsji do zastosowań fotokatalitycznych 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr-2018/31/B/ST5/03292 [2019-2023] 

(kierownik projektu: prof. Ewa Serwicka-Bahranowska) 

Zaproponowany w projekcie nowy sposób otrzymywania kompozytów TiO2/smektyt polega 

na wykorzystaiu metody odwróconej mikroemulsji do syntezy nanocząstek TiO2. Odwrócona 

mikroemulsja to termodynamicznie stabilna i transparentna dyspersja wodnych mikrokropli w ciągłej 

fazie olejowej, stabilizowana obecnością cząsteczek surfaktantów na granicy faz woda/olej. Jako 

składnik smektytowy zastosowano montmorillonit (Mt), spreparowany na dwa sposoby. 

W pierwszym przypadku wykorzystano organiczną pochodną Mt, zawierającą w obszarze 

międzywarstwowym kationy cetylotrimetyloamoniowe (CTA-Mt), aby ułatwić eksfoliację smektytu 

w organicznym medium (1-heksanol). Drugi sposób polegał na wykorzystaniu sodowej formy 

montmorillonitu (Na-Mt). Na-Mt jest formą hydrofilową, nie ulegającą dyspersji w 1-heksanolu. 

Problem ten rozwiązano stosując nowatorskie podejście, polegające na przygotowaniu odwróconej 

mikroemulsji z nanocząstkami Na-Mt obecnymi jako zawiesina w wodnych rdzeniach odwróconych 

miceli. Wykazano, że procedura ta prowadzi do przekształcenia Na-Mt w CTA-Mt na skutek 

wymiany kationowej z surfaktantem CTABr. W rezultacie, zarówno kompozyty zsyntezowane 

z wyjściowego CTA-Mt jak i te otrzymane z Na-Mt, miały podobny skład. Jednakże mikroemulsja 

Na-Mt charakteryzowała się lepszym rozproszeniem cząstek smektytu niż CTA-Mt eksfoliowany 

w 1-heksanolu. W konsekwencji, kompozyty serii TiO2/Na-Mt wykazywały lepsze wymieszanie 

składnika smektytowego z nanocząstkami TiO2 (Fig. 1) oraz lepiej rozwiniętą powierzchnię właściwą 

i porowatość niż seria TiO2/CTA-Mt. Otrzymane materiały charakteryzowały obecnością wysoce 

jednorodnych mezoporów o średnicy zdeterminowanej wielkością nanocząstek TiO2 (4-6 nm). Biorąc 

pod uwagę, że wielkość odwróconych miceli może być modyfikowana przez odpowiedni dobór 

warunków syntezy, opracowana metoda pozwala na kontrolę wielkości nanocząstek TiO2 

stosowanych to utworzenia kompozytu.  

 

 

Fig. 1. Zdjęcia TEM kompozytów TiO2/smektyt otrzymanych z: a) CTA-Mt, b) Na-Mt. 
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6. Gruboziarniste modelowanie węglowodanów 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2019/35/B/ST4/01149 [2020-2024] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Wojciech Płaziński) 

 

Parametryzacja pola siłowego MARTINI 3 dla polimerów glukozy oraz hialuronianu 

 

Opracowano zestaw modeli działających na poziomie rozdzielczości coarse-grained i służący 

do symulacji metodą dynamiki molekularnej mono-, di- i oligo- i polisacharydów zbudowanych z 

monomerów glukozy oraz wykorzystujących różne typy wiązań glikozydowych: 

 (1-4) (celuloza), (1-4) (amyloza), (1-3) (kurdlan), (1-2) i (1-6). Opracowany model jest 

kompatybilny z  polem siłowym MARTINI 3, co zapewnia możliwość jego użycia w układach 

o mieszanym składzie, zawierającym cząsteczki innego typu (rozpuszczalniki, błony lipidowe, 

białka), poddanymi niezależnej parametryzacji przez inne zespoły. Parametryzacji oraz walidacji 

dokonano w oparciu o symulacje typu all-atom (CHARMM w kontekście oddziaływań wiążących 

oraz parametrami typu promień gyracji polimeru) oraz dane eksperymentalne (np. wartości log P oraz 

dane dot. struktury kompleksów cukrów i ich oddziaływania z błonami lipidowymi). 

Zapoczątkowano także analogiczne badania w kontekście grupy glikozaminoglikanów, 

w szczególności: hialuronianu. 

W ramach drugiego projektu, rozpoczęto obliczenia operte na hybrydowym protokole 

łączącym klasyczne symulacje MD z obliczeniami QM i mające na celu wyznaczenie właściwości 

konformacyjne (energie dystorsji pierścienia) oraz spektroskopowe (stałe sprzężenia spinowo-

spinowego) niefunkcjonalizowanego oraz 2-O-sulfonowanego iduronianu. 
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7.  Funkcjonalne warstwy i nanostruktury otrzymywane przy pomocy epitaksji 

z wiązek molekularnych wspomaganej zewnętrznymi czynnikami 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2020/39/B/ST5/01838 [2021-2024] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Józef Korecki) 

Rok 2022 zakończył 18 miesięcy (6 miesięcy w 2021, 12 miesięcy w 2022) realizacji projektu. 

Zrealizowano wszystkie zadania związane z implementacją czynników zewnętrznych (pola 

magnetycznego, pola elektrycznego, pola odkształceń) w układzie ultrawysokiej próżni (UHV) do 

osadzania i charakteryzowania warstw metodą epitaksji z wiązek molekularnych (MBE). 

W zmodyfikowanym w ramach projektu układzie UHV możliwa jest integracja nośników na 

próbki  typu „flag-style” (FS) oraz PREVAC-style (PTS). W oparciu o zaawansowany  4-osiowy 

manipulator możliwe jest przenoszenie podłoża między stacjami właściwymi dla danego etapu 

preparatyki (czyszczenie, osadzanie, wygrzewanie). Konfiguracja z podwójnymi nośnikami pozwala 

nie tylko na zróżnicowane środowisko próbki podczas wzrostu i charakteryzacji warstwy,  ale także 

na przykładanie zewnętrznych pól, w szczególności magnetycznych, na różnych etapach preparacji. 

Uchwyty próbek PTS są wyspecjalizowane do różnych funkcji i mogą być używane  z podłożami 

przymocowanymi bezpośrednio do uchwytów lub jako adaptery przyjmujące nośniki FS 

z zamontowanymi podłożami. W szerokiej gamie adapterów PTS znajdują się m.in. nośniki 

przenoszące na próbkę pole magnetyczne z samarowo-kobaltowych magnesów trwałych, zarówno 

w płaszczyźnie (do 100 mT), jak i w kierunku prostopadłym do warstwy (do 200 mT ). Podczas 

nanoszenia w polu magnetycznym temperatura próbki może sięgać nawet 500oC (grzanie oporowe), 

podczas którego, dzięki systemowi chłodzenia magnesów Sm-Co wodą lub ciekłym azotem, nie 

podlegają one degradacji.  Dla procesów wymagających jeszcze wyższych temperatur, uchwyty FS 

mogą być ogrzewane przez bombardowanie elektronowe w stacji uchwytów FS lub 

w specjalistycznym adapterze PTS. Po każdym etapie preparatyki struktura próbki może być 

kontrolowana in situ za pomocą dyfrakcji elektronów niskoenergetycznych (LEED), podczas gdy 

właściwości magnetyczne można zmierzyć za pomocą magnetooptycznego efektu Kerra (MOKE) 

i spektroskopii Mössbauera elektronów konwersji (CEMS). 

W celu przetestowania skonstruowanego układu zbadano rolę pola magnetycznego 

przyłożonego podczas epitaksjalnego wzrostu dla warstw Fe(001) na monokrystalicznych podłożach 

MgO(001). Podczas gdy nie byliśmy w stanie wywołać oczekiwanej anizotropii jednoosiowej 

w procesie  MBE wspomaganym polem magnetycznym, wykazaliśmy, że pole koercji (zależne od 

typu przemagnesowania)  jest bardzo wrażliwe na zewnętrzne pole magnetyczne przyłożone podczas 

wzrostu warstwy Fe wzdłuż kierunku łatwego [100]. Z drugiej strony, pilotażowy eksperyment 

wzrostu w polu dla warstw magnetytu pokazał wzmocnioną anizotropię prostopadłą dla pola 

magnetycznego przyłożonego w płaszczyźnie. 
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8.  Teranostyczne nanonośniki nowej generacji dla detekcji, diagnostyki 

i neuroprotekcyjnego leczenia niedokrwiennych uszkodzeń mózgu 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2020/39/B/NZ7/01913 [2021-2025] 

(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszyński) 

Udar niedokrwienny mózgu, czyli nagłe zatrzymanie krążenia mózgowego krwi prowadzące 

do powstawania deficytów neurologicznych, jest jedną z najczęstszych przyczyn śmierci i/lub 

długotrwałej niepełnosprawności u ludzi. Zgodnie z raportami Światowej Organizacji Zdrowia 

(WHO) aż 15 milionów ludzi na świecie choruje każdego roku na udar. Co więcej, biorąc pod uwagę 

obecną pandemię, istnieje coraz więcej dowodów, że również u pacjentów dotkniętych COVID-19 

mogą wystąpić koagulopatie z powikłaniami zakrzepowo-zatorowymi, w tym udar niedokrwienny 

mózgu. Głównym ograniczeniem obecnego leczenia urazów niedokrwiennych/ reperfuzyjnych jest 

nieskuteczne dostarczanie leków neuroprotekcyjnych, do dotkniętej chorobą części mózgu, przez 

barierę krew-mózg przepuszczalną tylko dla małych, lipofilowe cząsteczek. Dodatkowo, niektóre leki 

neuroprotekcyjne mogą oddziaływać na organizm powodując toksyczność obwodową i liczne 

działania niepożądane. Teranostyka jest nową dziedziną medycyny polegającą na połączeniu funkcji 

terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Teranostyczne nośniki leków są w stanie nie 

tylko dostarczać lek do pożądanego narządu, ale dostarczanie to może być jednocześnie 

monitorowane za pomocą technik obrazowania, w celu optymalizacji celowania i dawkowania. 

Nośniki takie łączą zdolność enkapsulacji leków lipofilowych z wysoką wydajnością, z możliwością 

ich wykrywania za pomocą technik obrazowania, tj. metoda rezonansu magnetycznego (MRI) lub 

tomografia komputerowa. Ponadto powinny transportować lek, do docelowego miejsca 

w organizmie, bez jego utraty i uwalniać go w miejscu działania bez wywierania efektu 

terapeutycznego. 

Głównym celem projektu, w którym biorą udział zespoły z Instytutu Katalizy i Fizykochemii 

Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, Instytutu Farmakologii im. Jerzego Maja PAN, Instytutu 

Fizyki Jądrowej im. Henryka Niewodniczańskiego PAN oraz Collegium Medicum UJ, jest 

opracowanie nowej strategii dostarczania substancji o działaniu neuroprotekcyjnym przy pomocy 

nanonośników, będących w stanie przekroczyć barierę krew-mózg, nie wykazując negatywnego 

wpływu na jej normalne funkcjonowanie, a których obecność w danym obszarze mózgu może zostać 

pokazana przy użyciu MRI. Opracowana zostanie metodyka enkapsulacji neuroprotektantów 

i środków kontrastowych w nanonośnikach o wielkości poniżej 150nm i powierzchniach 

sfunkcjonalizowanych do celowanego dostarczania.  

W 2022 roku skupiliśmy się na enkapsulacji wybranych czynników neuroprotekcyjnych: 

cyklosporynę A (CsA) i takrolimus (FK506) w polielektrolitowych nanonośnikach o strukturze 

rzdzeń@powłoka. Dodatkowo kompleksy gadolinu zostały użyte jako środki kontrastowe dla 

rezonansu magnetycznego (MRI). Jako metodę enkapsulacji zastosowano technikę sekwencyjnego 

osadzania naładowanych nanoobiektów (polielektrolitów lub nanocząstek) na biokompatybilnych 

rdzeniach nanoemulsji lub polimerów. Do wytworzenia wielowarstwowej powłoki użyto 

następujących polielektrolitów: poli(L-Lizyny) – PLL, poli(L-Lizyny) znaczonej gadolinem– PLL-

Gd, poli(kwasu glutaminowego) – PGA, oraz podstawionego pegiem-PGA – PGA-g-PEG. Rozmiar 

otrzymanych nanonośników znajdował się w przedziale od 80 do 150 nm. 

Na kolejnych etapach projektu określona zostanie efektywność działania enkapsulowanych 

substancji oraz ich lokalizacja ex-vivo, z wykorzystaniem doświadczalnych linii komórkowych SH-

SY5Y oraz organotypowych hipokampa w deprywacji tlenowo-glukozowej (OGD). Eksperymenty 

in vivo określą biodystrybucję nanonośników i wydajność transportu do mózgu. W końcowej fazie 

projektu działanie nanonośników zawierających neuroprotektanty zostanie przetestowane 

w zwierzęcym modelu udaru niedokrwiennego mózgu (MCAO). 
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9. Opracowanie podstaw szybkiej i taniej fizykochemicznej metody detekcji 

zanieczyszczeń wody, opartej na monitorowaniu dynamicznych właściwości 

powierzchni międzyfazowej ciecz/gaz 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2021/43/B/ST8/00053 [2022-2025] 

(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawała, prof. IKiFP PAN) 

Celem projektu są badania mające na celu stworzenie podstaw prostej fizykochemicznej 

metody detekcji zanieczyszczań powierzchniowo-aktywnych wody, opartej na monitorowaniu zmian 

dynamicznych właściwości powierzchni międzyfazowej ciecz/gaz. W praktyce, do określenia 

stężenia SPA w układach wodnych, użyte zostaną parametry ruchu pojedynczych unoszących się 

w cieczy pęcherzyków powietrza, z uwagi na fakt, że właściwości powierzchni ciecz/gaz 

w warunkach dynamicznych są niezwykle czułe na obecność nawet śladowych ilości substancji 

organicznych w roztworze (nawet rzędu ppm).  

 W okresie sprawozdawczym przeprowadzono modernizację i automatyzację układu 

eksperymentalnego, służącego do precyzyjnych pomiarów prędkości pojedynczego pęcherzyka  

w roztworze wodnym. W tym celu zbudowano stanowisko pomiarowe (rys. 1A), w skład którego 

wchodziła (i) szybka kamera cyfrowa, ustawiona na automatycznie podnoszonym statywie  

z silnikiem krokowym, (ii) matryca diodowa LED, (iii) opracowany w naszym laboratorium 

generator pojedynczych pęcherzyków oraz (iv) kolumna ze szkła borokrzemowego o przekroju 

kwadratowym, w dnie której zamocowana była szklana kapilara grubościenna o średnicy 75 m. 

Podczas prac wykonano panel sterujący (na bazie mikrokomputera ARDUINO) oraz odpowiednie 

oprogramowanie, pozwalające podnosić i opuszczać kamerę o dowolnie zadany dystans. Pozycja 

kamery skorelowana była z programowalną matrycą diodową, która oświetlała tylko ten odcinek 

kolumny, w którym aktualnie prowadzona była obserwacja ruchu pojedynczego pęcherzyka. Kolejne 

sekwencje diod matrycy były włączane (i wyłączane) automatycznie wraz z ruchem kamery, co 

z jednej strony pozwalało na bardzo dobre doświetlenie obserwowanego obszaru, z drugiej zaś 

eliminację odbić i rozbłysków, mogących mieć istotny wpływ na jakość nagrywanych zdjęć. Ponadto 

opracowano i zweryfikowano automatyczny algorytm pozwalający na bardzo szybką analizę 

parametrów ruchu pęcherzyka (prędkość unoszenia, rozmiar oraz deformację kształtu) na podstawie 

analizy zdjęć nagranych przez kamerę. Aplikację z graficznym interfejsem użytkownika (rys. 1B) do 

obsługi algorytmu stworzono wykorzystując odpowiednie biblioteki języka Python 3.0. Za pomocą 

aplikacji, wykonującej analizę setek zdjęć zebranych przez kamerę, możliwe było określenie obrysu 

pęcherzyka oraz zmieniających się koordynatów jego środka geometrycznego (rys. 1C),  

a w konsekwencji  obliczenie ewolucji prędkości pęcherzyka w funkcji przebytej przez niego drogi 

(tj. odległości od otworu kapilary, na której się tworzył).  

 

Rys. 1. Zdjęcie wykonanego stanowiska eksperymentalnego do automatycznego monitorowania parametrów ruchu 

pęcherzyka (A), zrzut ekranu przedstawiający graficzny interfejs użytkownika, służący do obsługi oprogramowania 

analizującego obrazy (B) oraz przykładowa sekwencja zdjęć unoszącego się pęcherzyka po analizie z użyciem 

opracowanego oprogramowania (C). 
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10. Stany wzbudzone pod szkłem powiększającym -adaptacja  metod  opartych  

na analizie gęstości do badania molekularnych elektronowych stanów 

wzbudzonych 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2021/43/B/ST4/02969 [2022-2026]  

lider: UW, IKiFP PAN partner 

(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Żbik, prof. IKiFP PAN) 

W ramach niniejszego projektu, który rozpoczął się w lipcu 2022, proponujemy systematyczne 

badanie stosowalności metod Chemicznej Topologii Kwantowej (ang. Quantum Chemical Topology, 

QCT), w szczególności ich rozszerzenie o nowe narzędzia, opracowane specjalnie dla stanów 

wzbudzonych różnego typu (jak stany walencyjne, wzbudzenia z przeniesieniem ładunku, wzbudzenia 

w obrębie rdzenia czy przejścia rydbergowskie). Możliwość przeprowadzenia analizy przestrzennych 

właściwości cząsteczek i ich zmian po wzbudzeniu pogłębi nasze zrozumienie właściwości stanów 

wzbudzonych do tego samego stopnia, w jakim jest to obecnie możliwe dla stanów podstawowych. 

Dzięki tym narzędziom obliczenia dla wzbudzonych stanów elektronowych wykroczą daleko poza 

zwykłą symulację widm i analizę charakteru głównych wzbudzeń w rozwinięciu konfiguracji, 

zapewniając szczegółowy obraz cząsteczki w stanie wzbudzonym i zwiększając moc predykcyjną takich 

obliczeń. Wśród testowanych i modyfikowanych deskryptorów QCT znajdą się te z kwantowej teorii 

atomów w cząsteczkach (ang. Quantum Theory of Atoms in Molecules, QTAIM), w tym rozszerzony 

QTAIM, funkcja lokalizacji elektronów (ang. Electron Localisation Function, ELF), oddziałujące atomy 

kwantowe (ang. Interacting Quantum Atoms, IQA) i in., z których najbardziej odpowiednie zostaną 

wybrane, a nowe - wyprowadzone i wdrożone. Zbadana zostanie także zależność QCT od różnych metod 

obliczania stanów wzbudzonych, gdyż również w przypadku stanu podstawowego pewne cechy gęstości 

lub związane z nimi wielkości są zależne od jakości opisu korelacji elektronowej. 

W 2022 roku dokonano przeglądu literatury dotyczącego stosowanych metod w ramach zależnej 

od czasu Teorii Funkcjonałów Gęstości (TD-DFT) do opisu stanów wzbudzonych kompleksów metali 

przejściowych zawierających układy tetrapirolowe (głównie porfiryn) oraz kompleksów Ru(III). 

Wykonano również testowe obliczenia dla porfiryn kobaltu. 
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11. Struktura i Funkcja Korony Białkowej na Powierzchni Nanocząstek 

Projekt badawczy „OPUS” NCN nr- 2021/41/B/ST5/02233 [2022-2026] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Barbara Jachimska) 

To nie same nanocząsteczki, ale układ nanocząsteczka-białko reprezentują prawdziwą 

tożsamość nośnika i reakcje terapeutyczne, gdy dostają się do organizmu. Dlatego znajomość 

mechanizmów tworzenia kompleksu nanocząstka-białko jest niezbędna do przewidywania 

i zarządzania szlakiem nanocząstek in vivo, w tym jego biodystrybucji, biodostępności 

i toksyczności. W konsekwencji istniejące modele korelacji odpowiedzi biologicznej i efektu 

terapeutycznego, uwzględniające działanie korony białkowej nanocząstek, są znacznie dokładniejsze 

niż modele, w których czynnikami wejściowymi są głównie właściwości fizykochemiczne 

zastosowanych nanocząstek. 

Opracowano wydajną metodę otrzymywania stabilnych kompleksów cząstek dendrymeru 

z koroną białkową. Techniki ruchliwości elektroforetycznej i dichroizmu kołowego (CD) 

wykorzystano do określenia pokrycia korony i drugorzędowej struktury białka. Stwierdzono również, 

że potencjał zeta cząstek jest ściśle skorelowany z wartościami potencjału zeta biała i pokrycia 

koronowego. Stabilność korony białkowej na powierzchni dendrymerów monitorowano mierząc 

kinetykę adsorpcji w warunkach dynamicznych metodą QCM-D i spektroskopią SPR. Cząsteczki 

białek skutecznie adsorbują się na ujemnie i dodatnio naładowanych cząsteczkach dendrymeru 

w szerokim zakresie pH. Obserwuje się jednak istotne zmiany w strukturze drugorzędowej białka 

w zależności od rodzaju nanośnika. Orientacja białka determinuje zarówno jego elastyczność, jak 

i dostępność optymalnych miejsc wiązania oraz funkcję białka. Docelowa orientacja części białkowej 

oraz poziom zmian w strukturach białkowych i ich częściowej dysfunkcji zależą od regionu 

interaktywnego w strukturze białka. Odpowiedni dobór topografii i składu powierzchni oraz 

szczegółowe informacje o strukturze przestrzennej białek pozwalają kontrolować zarówno ich 

orientację, jak i właściwości adsorbowanych białek na powierzchni nanocząstki. 

 

  



72 

 

12. Badania nad kooperacją jonów metali w dwuatomowych centrach złożonych 

z jonów metali przejściowych 

Projekt badawczy „OPUS LAP” NCN nr- 2020/39/I/ST4/02559 [2021-2024] 

(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Żbik, prof. IKiFP PAN) 

W ramach niniejszego projektu planowane jest zbadanie reaktywności dwuatomowych 

centrów złożonych z metali przejściowych (TMI = Fe, Co, Mn, Ni) wprowadzonych do matryc 

zeolitowych jako nieorganicznych analogów miejsc aktywnych występujących w enzymach. 

Ubiegłoroczne badania koncentrowały się na a) określeniu właściwości i reaktywności układów 

zawierających dwuatomowe centra żelazowe wprowadzone do matrycy zeolitowej o topologii *BEA 

(badania doświadczalne, wykonane we współpracy z partnerem z Czech); b) określenie reaktywności 

modelowych układów [TMI(porpfiryna)]2 na mechanizm aktywacji wiązania tlen-tlen w cząsteczce 

O2 i tworzenia aktywnych form tlenu odpowiedzialnych za procesy selektywnego utleniania 

w modelowych układach (badania teoretyczne, realizowane w przeważającej części w IKiFP PAN). 

ad a)  Scharakteryzowano właściwości redoksowe odległych dwuatomowych centrów żelazowych w 

zeolicie *BEA o dużej zawartości w reakcjach rozszczepienia cząsteczki O2 i utlenianiu CH4. Bogaty 

w jony glinu zeolit *BEA otrzymano stosując procedurę syntezy zeolitu bez użycia matrycy, 

gwarantującej zarówno otrzymywanie struktury o niskiej zawartości defektów, przy równocześnie 

wysokim udziale par Al, które z kolei umożliwiają stabilizację dwuatomowych centrów żelazowych. 

Dzięki łącznemu zastosowaniu spektroskopii absorpcyjnej Mössbauera i spektroskopii absorpcji 

promieniowania rentgenowskiego in situ potwierdzono powstawanie aktywnego tlenu (tworzenie 

ugrupowań Fe=O) na dwuatomowych centrach żelaza obecnych w *BEA wzbogaconym w Al. 

W kolejnym kroku otrzymane układy przetestowano w reakcji utleniania metanu w fazie gazowej. 

Powstawanie metanolu i CO2, jako produktów utleniania metanu, zostało potwierdzone w pomiarach 

in situ FTIR i spektrometrii mas. Jest to pierwszy eksperymentalny dowód na powstawanie w pełni 

funkcjonujących dwuatomowych centrów żelaza, zdolnych do rozszczepiania O2, stabilizacji 

aktywnych form tlenu, a następnie utleniania CH4, w zeolicie o topologii *BEA. 

ad b)  Zaproponowano modele teoretyczne układów [TMI(porfiryna)]2 w których jony metali 

przejściowych na +II stopniu utlenienia były umieszczane w różnych odległościach od 10 do 4 Å, 

z krokiem co 0,5 Å, modelujących różne przestrzenne rozmieszczenie jonów TMI. Stwierdzono, że 

wzajemne skręcenie cząsteczek porfiryny nie ma wpływu na uzyskiwane wyniki. Dla każdej 

z badanych odległości metal – metal pomiędzy jonami TMI umieszczano cząsteczkę O2. Dla pary  

Ni-Ni zaobserwowano występowanie mostków Ni-O-O-Ni wówczas, gdy jony metali znajdowały się 

w odległościach 4–4,5 Å, ale nie zaobserwowano rozrywania wiązania O-O. Podobne wyniki 

uzyskano dla układu [Co(porfiryna)]2, jednakże w tym przypadku mostek Co-O-O-Co tworzył się 

również wtedy, gdy jony Co(II) były oddalone od siebie nawet o 5 Å. Wiązanie O-O ulegało 

znacznemu wydłużeniu (z 1,22 do 1,30 Å), wskazującemu na jego aktywację. Bardzo podobnie 

zachowały się dimery zawierające jony manganu. W układach [Fe(porfiryna)]2, w których jony Fe 

oddalone były od siebie o 4 Å, zaobserwowano tworzenie mostkowego ugrupowania -perokso 

łączącego dwa centra Fe. W układach tych wiązanie O-O ulega wydłużeniu do 1,45 Å, co świadczy 

o silnej aktywacji cząsteczki tlenu. Gdy odległość Fe-Fe wzrasta do 5 Å, obserwowane jest tworzenie 

mostków Fe-O-O-Fe, w których również wiązanie O-O jest osłabione. 
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13. Strategie prewencji konserwatorskiej dla obiektów z poli(chlorku winylu) 

Projekt badawczy „OPUS LAP” NCN nr 2020/39/I/HS2/00911 [2022-2025] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Łukasz Bratasz, wykonawcy: dr inż. Sonia Bujok,  

dr Sergii Antropov) 

Celem projektu jest opracowanie strategii prewencji konserwatorskiej, która określi 

najdogodniejsze ekonomicznie warunki przechowywania obiektów dziedzictwa kultury wykonanych 

z poli(chlorku winylu) - PVC, mając na uwadze również względy ekologiczne. Badania prowadzone 

w ramach tego projektu skupiają się przede wszystkim na śledzeniu procesu degradacji w łagodnych 

warunkach (dla temperatury nieprzekraczającej 80 oC) poprzez obserwowanie zmian chemicznych 

zachodzących w PVC i ich skorelowanie ze zmianami we właściwościach mechanicznych materiału. 

Na początkowym etapie projektu wykonane zostały wysokorozdzielcze zdjęcia za pomocą 

mikroskopu Hirox dokumentujące spękania powstałe na obiektach historycznych - manekinach ze 

zmiękczonego (plastyfikowanego) PVC z końca lat 80-tych ze zbiorów Criocoteki. Posłużą one na 

dalszym etapie trwania projektu jako rzeczywiste przykłady wspomagające modelowanie naprężeń 

mechanicznych (weryfikacja komputerowego modelu mechanicznego). 

Kolejnymi obiektami dziedzictwa otrzymanymi do badań są dzieła Josepha Beuysa wykonane 

z plastyfikowanego PVC w pierwszej połowie lat 70-tych. Ze względu na obecność lepkiej cieczy na 

powierzchni tych obiektów, zarówno ciecz, jak i właściwy materiał obiektów poddano analizie za 

pomocą spektroskopii w podczerwieni (FTIR) w celu wstępnej identyfikacji związków stanowiących 

ciekłą frakcję. Badania te wykazały, że wbrew oczekiwaniom cieczą nie jest plastyfikator (ester 

kwasu ftalowego), dlatego zaplanowano kolejne analizy składu chemicznego cieczy pokrywającej 

badane obiekty (chromatografia żelowa, chromatografia gazowa sprzężona ze spektrometrią mas). 

Oczyszczone obiekty poddano badaniom mechanicznym (pomiary oscylacyjne DMA), termicznym 

(stabilność termiczna – TGA, temperatura zeszklenia – DSC) oraz obrazowaniu skaningowym 

mikroskopem elektronowym z mapowaniem (SEM-EDS) wybranych pierwiastków (węgla, chloru 

i tlenu) w celu określenia rozkładu plastyfikatora (profil stężenia tlenu) w głąb materiału. 

Następnie pozyskano próbki granulatów oraz folii PVC przeznaczonych do testów 

przyspieszonego starzenia oraz przeprowadzono szeroką charakteryzację wyjściowych materiałów 

metodami analizy termicznej (TGA, DSC), chromatografii żelowej, spektroskopii w podczerwieni, 

a także przeprowadzono badania mechaniczne: statyczne próby rozciągania oraz pomiary 

oscylacyjne (DMA). Na podstawie wyników DMA wyznaczono tzw. krzywe “master curve”, które 

umożliwiają przewidywanie długofalowego zachowania materiału. 

Ponadto, przeanalizowano dane eksperymentalne (zmiany zawartości plastyfikatora i masy 

próbki z czasem w trakcie przyspieszonego uwalniania plastyfikatora w temperaturach 60 oC i 80 oC) 

pod kątem zastosowania ich do wyznaczenia współczynników dyfuzji oraz odparowania 

plastyfikatora z PVC oraz zaproponowano alternatywną metodę wyznaczenia współczynnika dyfuzji 

(dyfuzometria NMR w ciele stałym), który jest kluczowym parametrem do późniejszego 

modelowania.  

We współpracy z Wydziałem Chemii UJ rozpoczęto również testy przyspieszonego starzenia 

w łagodnych warunkach temperatury (80 oC) dla wybranych próbek różniących się zawartością 

plastyfikatora w celu skorelowania zmian strukturalnych materiałów ze zmianami ich właściwości 

mechanicznych, co będzie realizowane w ciągu drugiego roku trwania projektu. 
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Projekty badawcze NCN „Sonatina” 
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1. Multifunkcjonalne kompozytowe powłoki chitozanowe 

dla biodegradowalnych stopów Mg 

Projekt badawczy „SONATINA” NCN nr- 2021/40/C/ST5/00266 [2021-2024] 

(kierownik projektu: dr Dzmitry Kharytonau) 

Stopy magnezu mogą posłużyć do opracowania nowej klasy materiałów biodegradowalnych. 

Ich zastosowanie jako nowej klasy biodegradowalnych implantów medycznych, pozwala na 

osiągniecie kontrolowanej korozji in vivo i całkowitego rozpuszczenia po gojeniu się tkanki bez 

pozostałości implantu w organizmie człowieka. Pod tym względem główną wadą stopów magnezu 

jako implantów jest ich wyjątkowo wysoka szybkość korozji w obecności płynów fizjologicznych, 

która zawsze występuje z wydzielaniem gazowego wodoru. Chitozan jest naturalnym polimerem, 

który jest obiecującym materiałem do zastosowań biomedycznych ze względu na swoją 

nietoksyczność, biokompatybilność, biodegradowalność, zdolność błonotwórczą, właściwości 

mechaniczne i niski koszt. 

Głównym celem projektu jest opracowanie nowego typu wielofunkcyjnych powłok na bazie 

chitozanu na powierzchni stopów magnezu o zwiększonej odporności na korozję i działaniu 

antybakteryjnym. 

W okresie sprawozdawczym zbadano pierwszy cel szczegółowy projektu: 

1. Wytworzenie i scharakteryzowanie powłok chitozanowych na powierzchni stopów Mg 

przy użyciu nowych zmodyfikowanych metod osadzania elektroforetycznego (EPD) oraz 

optymalizacja parametrów procesu. 

Do badań wybrano trzy rodzaje proszków chitozanowych o wysokiej, średniej i małej masie 

cząsteczkowej. Ich właściwości fizyko-mechaniczne scharakteryzowano za pomocą analizy 

termograwimetrycznej (TGA), analizy dyfrakcji rentgenowskiej (XRD) i skaningowej mikroskopii 

elektronowej (SEM). Skład wyjściowych proszków oceniano za pomocą spektroskopii 

fourierowskiej w podczerwieni i spektroskopii Ramana. 

Jako podłoża wybrano stopy Mg AZ31 (Mg-Al-Mn) i WE43 (Mg-Y-Nd-Zr). Mikrostrukturę 

stopów analizowano metodą SEM i EDX, skład fazowy metodą XRD. Do oceny wpływu parametrów 

powierzchni na jakość powłok wykorzystano różne rodzaje obróbki wstępnej powierzchni 

(szlifowanie mechaniczne i polerowanie). Roztwory do osadzania powłok przygotowano 

rozpuszczając wszystkie rodzaje chitozanu w stężeniach 2–10 g/L w wodzie z 1% obj. 99.9% kwasu 

octowego. Powłoki chitozanowe najlepszej jakości otrzymano metodą EPD z roztworu zawierającego 

60 lub 90% obj. 99.9% etanolu przy napięciu 30 V przez 3–5 min. 

Zbadano proces katodowego skoordynowanego osadzania EPD, w tym z użyciem fosforanów, 

krzemianów i molibdenianów jako dodatków modyfikujących. Najlepsze wyniki osiągnięto dla 

fosforanów i molibdenianów, natomiast nie udało się uzyskać stabilnych zawiesin chitozanu 

zmodyfikowanych krzemianami. Zostały zoptymalizowane parametry procesu osadzania. Najlepsze 

powłoki uzyskano przy potencjałach EPD poniżej 30 V i czasie osadzania 5–10 min. Badania 

powierzchni metodą SEM wykazały, że otrzymane powłoki są nieporowate, a obrazy przekrojowe 

wykazały dobrą przyczepność powłoki do podłoża. 

Wykonano wstępne badania właściwości korozyjnych stopów AZ31 i WE43 w roztworze 

Hanka. Kilka rodzajów naturalnych aminokwasów (glicyna, tyrozyna, cysteina, metionina, tryptofan 

i fenyloalanina) przetestowano jako inhibitory korozji, które planuje się dodać do zawiesin chitozanu. 

Najwyższa skuteczność hamowania korozji ok. 75% uzyskano dla metioniny i fenyloalaniny, które 

wybrano do dalszych badań.   
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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 inż. Agnieszka Winiarska, 

 opiekun grantu: prof. dr hab. Maciej Szaleniec) 

 

Wolframowe enzymy oksydoreduktazy aldehydu (AOR) katalizują w obecności ferredoksyny 

odwracalną reakcję utlenienia aldehydów do odpowiednich kwasów karboksylowych,  

a z powodu szerokiego spektrum substratowego, przypisuje się im rolę w detoksykacji szkodliwych 

metabolitów aldehydowych w szlakach fermentacyjnej degradacji aminokwasów. Wolframowa 

oksydoreduktaza aldehydu z pochodząca z mezofilnej bakterii Aromatoleum aromaticum (AORAa) 

została wybrana jako obiekt badań w projekcie ze względu na wyższą odporność na tlen i niższe 

optimum temperaturowe katalizowanych reakcji niż dotychczas scharakteryzowane AOR 

z hipertermofilnych archeonów i bakterii.  

Zaplanowane w projekcie badania mają na celu dostarczenie wiedzy o budowie centrum 

aktywnego enzymu i jego reaktywności, dzięki czemu możliwe będzie określenie mechanizmu 

reakcji AORAa.  

W poprzednich latach projektu scharakteryzowano nową aktywność AORAa w redukcji 

kwasów karboksylowych oraz kofaktora NAD+ do NADH w obecności wodoru jako jedynego donora 

elektronów. W 2022 roku w wyniku badań kinetycznych zostało udowodnione, że AORAa może 

jednocześnie katalizować obie reakcje redukcji, ale nie wykorzystuje do tego efektu bifurkacji. 

Ponadto wykazano, że obie reakcje zachodzą również w neutralnym pH, dzięki czemu możliwe jest 

zastosowanie AORAa jako bioreduktora w systemach całokomórkowych.    

 Porównanie rozwiązanej w ramach projektu struktury AORAa (o rozdzielczości ze 3.3 Å) 

strukturą AOR z Pyrococcus furiosus (AORPf, o rozdzielczości ze 2.3 Å) wykazało, że centrum 

aktywne obu enzymów jest identyczne. Struktura AORPf, była podstawą studium nad geometrią 

kofaktora wolframowego metodami teoretycznymi (przez optymalizację geometrii modeli 

klasterowych i QM:MM). Celem badania było ustalenie tożsamości niezidentyfikowanych dotąd 

tlenowych ligandów wolframu i przygotowanie struktury do badania mechanizmu. Trzy wybrane 

z modeli klasterowych modele kofaktora zostały zoptymalizowane metodą QM:MM i uzyskane 

geometrie zostały przeanalizowane i porównane do danych eksperymentalnych. Dwa z modeli, które 

spełniały kryteria sformułowane na bazie wyników spektroskopowych, zostały dopasowane do 

gęstości elektronowej ze struktury AORPf,.i uzyskano w ten sposób różnicowe mapy gęstości. 

Otrzymane mapy wskazały na dobre dopasowanie modelu kofaktora w formie utlenionej W(VI) 

z dwoma ligandami okso.  

Ponadto, we współpracy z prof. Grahamem Georgiem 

z Uniwersytetu Saskatchewan w Kanadzie zbadano pierwszą 

sferę koordynacyjną wolframu w AORAa metodą 

rentgenowskiej spektroskopii absorpcyjnej EXAFS dla 

krawędzi L wolframu. Uzyskane wyniki dla formy 

zredukowanej kofaktora zostały porównane z uzyskanymi 

modelami QM:MM i wskazały na geometrię z W(IV) i jednym 

ligandem okso i jednym hydrokso.  
 

Figura. Mapa różnicowa dla AORPf obliczona z danych 

krystalograficznych i modelu kofaktora W(VI) z dwoma 

ligandami oxo, przygotowanego poprzez modelowanie QM:MM. Nadmiarowa gęstość elektronowa 

modelu została pokazana w kolorze czerwonym, natomiast niedomiar gęstości elektronowej modelu 

kolorem zielonym.    
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2. Analiza wpływu wybranych czynników na zmiany struktury α-synukleiny 

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2020/37/N/ST4/02132 [2021-2023] 

(kierownik projektu: mgr Paulina Komorek, 

opiekun projektu: prof. dr hab. inż. Barbara Jachimska) 

 

Badania nad rozwojem choroby Parkinsona wykazały, że cechą charakterystyczną choroby 

jest pojawienie się ciałek Lewy'ego zawierających głównie α-synukleinę. W ciałach Levy'ego  

α-synukleina występuje w postaci nieprawidłowo sfałdowanej i może powodować śmierć neuronów. 

Chociaż przeprowadzono już całkiem sporo badań nad strukturą α-synukleiny, to wciąż pozostaje 

wiele pytań dotyczących zmian w strukturze drugorzędowej tego białka i źródła jego toksyczności. 

Ważnym, ale słabo poznanym efektem nieprawidłowego fałdowania białek jest adsorpcja, która 

powoduje zmiany konformacji w wyniku interakcji białka z powierzchnią. W związku z tym 

wykonano badania mające na celu analizę strukturalną zaadsorbowanego białka przeprowadzoną 

przy użyciu kilku metod fizykochemicznych, w tym charakterystykę białka w roztworze  

i na powierzchni adsorpcji. Za pomocą dichroizmu kołowego (CD), spektroskopii w podczerwieni 

(IR) i mikroskopii sił atomowych (AFM) potwierdzono, że oddziaływanie białka ze złotem indukuje 

zmiany jego konformacji, kierunku i intensywności zmian strukturalnych, które zależą od pH 

środowiska, w którym prowadzono adsorpcję. Zaadsorbowane cząsteczki charakteryzują się 

wzrostem zawartości nieuporządkowanych struktur i skrętów β przy jednoczesnym spadku 

zawartości α-helis w porównaniu ze strukturą w roztworze. Symulacje MD wykazały, że przy  

pH = 3,5 więcej cystein jest eksponowanych na zewnątrz cząsteczki, co może być odpowiedzialne za 

adsorpcję na złocie, a tym samym może powodować zwiększoną zmianę struktury zaadsorbowanych 

cząsteczek. Zmiany struktury drugorzędowej, a co za tym idzie topografii powierzchni powstających 

filmów, ujawniły się poprzez zmianę kąta zwilżania (CA) złota. Eksperymenty uzupełniające  

z użyciem MP-SPR i QCM-D wykazały, że warunki adsorpcji i struktura cząsteczek mają silniejszy 

wpływ na hydratacje powstających filmów niż stopień pokrycia powierzchni. 
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3. Opracowanie racjonalnych wytycznych środowiskowych na potrzeby 

krótko-trwałych wydarzeń religijnych, kulturalnych i komercyjnych 

w budynkach zabytkowych 

Projekt badawczy "PRELUDIUM" NCN nr 2020/37/N/HS2/01727 [2021-2023] 

(kierownik projektu: mgr inż. Magdalena Soboń, 

opiekun projektu: prof. dr hab. Łukasz Bratasz) 

W ramach projektu kontynuowano prace nad opracowaniem racjonalnych, opartych na 

wynikach badań, wytycznych dotyczących kontroli klimatu we wnętrzach zabytkowych, co pozwoli 

kustoszom i właścicielom podobnych budynków podejmować decyzje mające na celu ochronę 

pozostającego pod ich opieką dziedzictwa kultury, stanowionego w głównej mierze przez masywne 

obiekty drewniane, tj. rzeźby i elementy dekoracyjne. Projekt ma na celu w szczególności określenie 

bezpiecznej strategii ogrzewania zabytkowych wnętrz na potrzeby krótkotrwałych wydarzeń 

religijnych, kulturalnych i komercyjnych. 

Na potrzeby dwuwymiarowego modelu masywnego drewnianego elementu, służącego do 

analizy procesu propagacji pęknięć pod wpływem wahań klimatu, rozbudowano i zaktualizowano 

bazę danych właściwości mechanicznych drewna lipowego. Model, stworzony w programie 

COMSOL Multiphysics, pozwala na rozwiązywanie problemów fizycznych metodą elementów 

skończonych i wymaga podania zestawu parametrów mechanicznych badanego materiału.  

W analizie rozwoju pęknięć w masywnych obiektach z drewna lipowego przyjęto szybkość 

uwalniania energii (G) jako parametr determinujący ryzyko uszkodzenia. Wartość krytyczną GIc 

drewna lipowego uznano za kryterium zagrożenia, którego przekroczenie powoduje przyrost 

głębokości pęknięcia w rzeźbie. Na próbkach lipy ustabilizowanych w czterech różnych warunkach 

wilgotności względnej powietrza (ok. 38%, 58%, 80% i 98%) przeprowadzono pomiary laboratoryjne 

z użyciem tzw. metody wedge-splitting. Metoda ta pozwala wyznaczyć energię potrzebną do 

propagacji wstępnie wykonanego w próbce nacięcia wzdłuż pożądanego kierunku w drewnie, a więc 

w efekcie oszacować GIc. Dla każdej wilgotności względnej (RH) wykonano 5-7 pomiarów na 

próbkach pochodzących z 3 różnych pni drewna lipowego, aby uwzględnić rozrzut własności 

materiałowych w obrębie gatunku drewna. Zaobserwowano zależność GIc od RH: wartość ta rosła 

wraz ze wzrostem RH. 

Pomiary metodą wedge-splitting połączono z monitorowaniem próbki podczas całego 

przebiegu eksperymentu czujnikami do badania metodą emisji akustycznej. Metoda ta pozwala 

obliczyć ilość energii uwalnianej w procesie pękania i skorelować ją z przyrostem długości pęknięcia, 

co zostanie przeanalizowane w kolejnym etapie projektu. 

Z tych samych pni drewna lipowego pozyskano próbki do pomiaru modułu Younga 

i współczynnika Poissona, tzw. próbki dog-bone. Na maszynie wytrzymałościowej przeprowadzono 

statyczne próby rozciągania próbek ustabilizowanych w czterech różnych warunkach RH powietrza 

(ok. 38%, 58%, 80% i 98%). Dla każdej wilgotności względnej wykonano 10-15 pomiarów na 

próbkach pochodzących z 3 różnych pni. Właściwości mechaniczne drewna wyznaczono 

z kombinacji zastosowanych metod optycznych i mechanicznych. Moduły Younga w kierunku 

radialnym i kierunku stycznym drewna rosły wraz ze spadkiem na RH, natomiast współczynniki 

Poissona dla kombinacji tych kierunków nie wykazały znaczącej zależności od RH.
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Projekty badawcze NCN „Beethoven Life” 
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1. Struktura i funkcja enzymów glicynowo-rodnikowych katalizujących 

addycję 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 Aleksić, mgr Gabriela Oleksy,  

mgr Anna Sekuła)  

Celem projektu jest przebadanie biochemii rodnikowych enzymów glicynowych 

katalizujących addycję do fumaranu (tj. enzymów FAE – fumarate adding enzymes). Prototypowym 

przedstawicielem enzymów z tej klasy jest syntaza benzoilobursztynianowa (BSS) z Thaurea 

aromatica, katalizująca addycję 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 pierścieniu podstawnikami CH3 lub OH oraz 

opracowano metodę detekcji benzoilobursztynianu na GC-MS bez derywatyzacji. Potwierdzono 

aktywność BSS oraz jej mutantów T197S i T197P względem izomerów ksylenu i krezolu oraz 

mutanta R508P w reakcji z acetyloakrylanem. W ramach rozwoju zastosowania biotechnologicznego 

BSS przeprowadzono pilotażową fermentację Aromatoleum evansii p.ASG3’-BSS w objętości 5 L 

oraz przeprowadzono transformacje genetyczne innych mikroorganizmów mogących służyć za 

platformy produkujące enzym tj.  Mixta theicola, Paracoccus denitrificans, Shimwella blattae. 

W ramach modelowania reaktywności enzymów z klasy BSS przebadano wpływ mutacji na 

dynamikę substratów w centrum aktywnym dla modeli homologicznych BSS ze szczepu K172 

i EbN1 oraz ich mutantów (R504K, Y193S) 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 etapów stymulacji przeprowadzono analizę 

statystyczną wyznaczając prawdopodobieństwo przebywania substratu w konformacji bliskiego 

ataku (NAC). Symulacje wykazały, że mutacja Arg504 zwiększa prawdopodobieństwo znalezienia 

toluenu w pobliżu rodnikowej Cys493 dla krotonianu i 2-pentenianu oraz w mniejszym stopniu trans-

glutakonianu natomiast zmniejsza dla 3-acetyloakrylanu.  Natomiast mutacja Y193S nie wpływa 

znacząco na aktywność enzymu z o- i m-krezolem, natomiast może zwiększać aktywność  

z m-ksylenem.  

W ramach projektu prowadzono również modelowanie 

widm EPR zmierzonych dla kompleksu BSS-alkohol 

benzylowy-fumaran za pomocą programu EasySpin 

(przykład Fig. 1). Badanie te są prowadzone przy 

współpracy z prof. Antonio Pierikiem w Technische 

Universität Kaiserslautern. Celem symulacji jest 

jednoznaczna interpretacja geometrii adduktu 

rodnikowego kwasu fumarowego oraz alkoholu 

benzylowego. Rozważane są dwie alternatywne 

hipotezy, zakładające powstanie rodnika hydroksy-

benzoilobursztynianowego lub odwodnionego rodnika  

trans-fenyloitakonowego. Symulacje zostały wsparte 

obliczeniami QM:MM dla dla zinhibowanego enzymu 

zawierającego rodnikowy produk przejściowy. 

 
Fig. 1. Wynik symulacji dla widma 

rodnikowego produktu przejściowego 
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Projekty badawcze NCN „Solar-Driven Chemistry” 
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1. SolarMethaChem: Procesy wywołane światłem słonecznym 

dla fotochemicznej konwersji metanu 

Projekt badawczy „Solar-Driven Chemistry” NCN nr 2019/01/Y/ST4/00024 [2020-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. Dorota Rutkowska-Żbik, prof. IKiFP PAN) 

Celami projektu SolarMethaChem są: i) nanoinżynieria nowych wydajnych materiałów do 

wydajnego utleniającego sprzęgania metanu pod wpływem światła, ii) identyfikacja mechanizmów 

reakcji sprzęgania metanu oraz iii) optymalizacja reaktora fotochemicznego i warunków pracy. Grupa 

z IKiFP PAN odpowiada za badania teoretyczne w projekcie, które obejmują zarówno 

zaproponowanie modeli układów fotokatalitycznych i zbadanie ich struktury elektronowej, jak 

i określenie mechanizmu sprzęgania metanu do etanu. 

W roku 2022 zrealizowano następujące zadania badawcze: 

1) Wyznaczono struktury geometryczne i elektronowe katalizatorów badanych w reakcji 

fotokatalitycznego sprzęgania metanu tj. układów M13/TiO2 (M = Cu, Ag, Au) oraz HPA/TiO2 (HPA 

= HPW, HPMo), gdzie jako model TiO2 wykorzystano klaster wycięty z powierzchni (101) anatazu. 

Do obliczeń wykorzystano metodę DFT:PBE+D3/def2-TZVP w ujęciu klasterowym. Stwierdzono, 

że struktura klastrów metalicznych zależy rodzaju metalu. Miedź na powierzchni tlenku tytanu 

tworzy cząstki sferyczne, zaś klastery złota i srebra ulegają spłaszczeniu celem zwiększenia 

oddziaływania metal – nośnik (patrz Rysunki 1 a, b, c). Cząsteczki heteropolikwasów po osadzeniu 

na powierzchni zachowują strukturę jonów Keggina. 

2) Dla najbardziej aktywnego katalizatora sprzęgania metanu (Au6/TiO2 – użyto mniejszego modelu 

niż powyżej, ze względu złożoność obliczeniową) zbadano mechanizm reakcji. Profil energetyczny 

pierwszego etapu tj. aktywacji i rozerwania wiązania C-H w cząsteczce CH4, który jest etapem 

limitującym, przedstawiono na Rysunku 1 d. Bariera energetyczna tego procesu wynosi 146 kJ/mol, 

gdy zachodzi on na układzie TiO2
+ (modelującym fotowzbudzony dwutlenek tytanu). Gdy na TiO2 

naniesiony zostanie klaster złota, energia aktywacji obniżona jest do 67 kJ/mol. Wykonane obliczenia 

wyjaśniają obserwowaną eksperymentalnie różnicę w reaktywności Au/TiO2 względem TiO2. 

a) 

 

b) 

 
c) 

 

d)

 
Rysunek 1. Struktury geometryczne układów a) Cu13/TiO2, Ag13/TiO2, c) Au13/TiO2 oraz d) profil energetyczny aktywacji CH4 na TiO2 i Au6/TiO2. 
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Projekty badawcze NCN „GRIEG” 
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1. Craquelure – Model obrazów ze spękaniami wspierający ustalenie 

racjonalnych wytycznych środowiskowych w muzeach 

Projekt badawczy „GRIEG” NCN nr 2019/34/H/HS2/00581 [2020-2023] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Łukasz Bratasz) 

W roku 2022 zespół badawczy instytutu realizujący projekt GRIEG Craquelure kontynuował 

opracowanie bazy właściwości historycznych materiałów artystycznych, używanych w obrazach, 

oraz materiałów współczesnych stosowanych do konsolidacji warstw malarskich. Prowadzone 

w latach poprzednich pomiary modułów sztywności, odkształcenia przy zerwaniu oraz izoterm 

pęcznienia i skurczu farb temperowych zostały rozszerzone w celu weryfikacji wyników wątpliwych 

oraz poprawę statystyki pomiarowej. Badaniom mechanicznym towarzyszyły badania przemian 

chemicznych zachodzących w wybranych próbkach farb temperowych w użyciem spektrometrii 

FTIR, spektroskopii Ramana, pomiarów konta zwilżania oraz spektroskopii elektronowego 

rezonansu paramagnetycznego. Badania potwierdziły, że przemiany w badanych próbkach zachodzą 

jedynie w początkowym okresie ich naturalnego starzenia i po okresie 1-2 miesięcy całkowicie się 

stabilizują. Oznacza to, że własności mechaniczne wyznaczone dla próbek postarzanych od 6 do 12 

miesięcy odzwierciedlają własności historycznych farb temperowych. W oparciu o te wyniki oraz 

porównanie z właściwościami innych typów farb i gruntu postawiono ważną hipotezę, że farby 

temperowe ze spoiwem żółtkowym zasadniczo są farbami opartymi na spoiwie kleju zwierzęcego 

a komponenta związana z kwasami tłuszczowymi jest mało istotna. 

Innym ważnym elementem badań było opracowanie trójwymiarowego modelu obrazu na 

płótnie. Model ten opiera się o metodę elementów skończonych i oprogramowanie COMSOL 

Multiphysics. W modelu założono, że obraz jest zbudowany z drewnianego blejtramu, płótna 

przeklejonego klejem zwierzęcym i warstwy zaprawy klejowej (gessa) - sztywnego materiału 

podobnego właściwościami mechanicznymi do starzejących się kruchych farb olejnych. Nowym 

elementem badań było uwzględnienie rzeczywistych parametrów mechanicznych przeklejonego 

płótna z uwzględnieniem kierunków wzdłuż wątku i wzdłuż osnowy. W szczególności wykorzystano 

kierunkowe moduły sztywności dla różnych wilgotności względnych i kierunkową rozszerzalność 

wilgotnościową przeklejonego płótna. Przeprowadzono szerokie badania parametryczne, aby określić 

czułość modelu na parametry wejściowe. Stwierdzono, że w narożach obrazu może występować 

znaczna koncentracja naprężeń jednak jej zasięg jest znacznie większy niż w przypadku modelu 

nieuwzględniającego anizotropii przeklejonego płótna.  

Ostatnią ważną komponentą badawczą projektu zrealizowaną w roku 2022 było rozpoczęcie 

prac nad walidacją modeli komputerowych w oparciu o pomiary próbek imitujących rzeczywiste 

obrazy na płótnie i desce. W sumie przygotowano kilkadziesiąt próbek o różnych typach podłoża, 

geometriach, typach użytych materiałów, warunkach wilgotnościowych, w których przygotowano 

próbki. Przygotowano system pomiaru wydłużenia oraz wygięcia dla próbek imitujących obrazy na 

desce, oraz system pomiaru naprężeń w obrazach na płótnie. W obu typach pomiarów będą 

prowadzone pomiary emisji akustycznej pozwalające precyzyjne śledzenie mikro uszkodzeń warstwy 

malarskiej. Tak przygotowane próbki poddano wstępnym cyklom zmiany wilgotności względnej by 

wyznaczyć czas ich odpowiedzi i odpowiednio zaplanować sekwencje czasową zmian wilgotności 

względnej. Ze względów praktycznych uznano, że próbki obrazów na desce będą poddane cyklom 

wilgotności względnej w temperaturze 50oC. W tych warunkach czas potrzebny na osiągniecie 63% 

całkowitego odkształcenia próbek obrazu na desce o grubości 40mm wynosi 5 tygodni. Obecnie 

trwają pomiary walidacyjne a wyniki będą dostępne i interpretowane w roku przyszłym. 
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2. Teranostyczne nanonośniki dla dostarczania leków w chorobach centralnego 

układu nerwowego 

Projekt badawczy „GRIEG” NCN nr 2019/34/H/ST5/00578 [2021-2024] 

(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszyński) 

Zapobieganie i leczenie chorób zwyrodnieniowych układu nerwowego oraz uszkodzeń mózgu 

związanych z udarami to główne i wciąż nierozwiązane problemy współczesnej medycyny. Pomimo 

postępu w zrozumieniu molekularnych mechanizmów procesów, w których ulegają uszkodzeniu 

funkcje neuronów, oraz metod zapobiegania im, tylko niewielka liczba leków jest wykorzystywana 

w zastosowaniach klinicznych, a ich skuteczność w leczeniu udaru mózgu i chorób 

neurodegeneracyjnych nie jest zadowalająca. Jednym z głównych ograniczeń w dotychczasowym 

leczeniu jest nieefektywne dostarczanie leków o działaniu neuroprotekcyjnym do uszkodzonej części 

mózgu, jak również trudność w ocenie czy lek jest dobrze adresowany, czyli że dociera do miejsca 

przeznaczenia. Teranostyka jest nową dziedziną medycyny polegająca na połączeniu funkcji 

terapeutycznej i diagnostycznej w jednym preparacie. Zastosowanie nanotechnologii w teranostyce 

pozwala na opracowanie nośników leków, które jednocześnie dostarczą substancję leczniczą i będą 

pełnić funkcję diagnostyczną.  

Głównym celem projektu jest opracowanie nowej strategii dostarczania leków o działaniu 

neuroprotekcyjnym przy użyciu nanonośników, będących w stanie przekroczyć barierę krew-mózg, 

nie wykazujących negatywnego wpływu na jej normalne funkcjonowanie, a których obecność 

w danym organie może zostać wykryta poprzez obrazowanie metodą rezonansu jądrowego (MRI). 

Projekt jest realizowany przez międzynarodowe konsorcjum naukowe złożone z Instytutu Katalizy 

i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, Instytutu Farmakologii im. Jerzego Maja 

PAN, Instytutu Fizyki Jądrowej im. Henryka Niewodniczańskiego PAN, ze strony polskiej, oraz 

SINTEF Oslo i Szpitala Uniwersyteckiego w Oslo, ze strony norweskiej. 

W 2022 roku skupiliśmy się na enkapsulacji kwasu karnozowego (substancji o działaniu 

neuroprotekcyjnym) wraz ze znacznikami kontrastowymi tj. kompleksem gadolinu (obrazowania 

MRI) oraz Rodaminy (obrazowanie fluorescencyjne). Nanonośniki leków neuroprotekcyjnych 

i środków kontrastowych formowano metodą sekwencyjnej adsorpcji naładowanych nanoobjektów, 

zwaną metodą warstwa po warstwie (Rysunek 1a). Średni rozmiar opracowanych teranostycznych 

nanonośników wynosił ok. 150nm (Rysunek 1b). Nanonośniki charakteryzowały się niską 

toksycznością, były również sfunkcjonalizowane polimerem PEG mającym zapewnić wydłużoną 

cyrkulację nanonośników po podaniu. Opracowane teranostyczne nanonośniki kwasu karnozowego 

przekazano partnerom projektowym do dalszych badań in vitro i in vivo. 

 
Rysunek 1. Charakterystyka nanonośników a) zależność potencjału zeta od liczby warstw polielektrolitowych; b) rozkład 

wielkości otrzymanych nanonośników. 
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1. Wykorzystanie izotermicznej kalorymetrii miareczkowej (ITC) 

w charakteryzacji biochemicznej enzymów zależnych od alfa-ketoglutaranu. 

Staż naukowy na McGill University 

Projekt badawczy „MINIATURA” NCN nr 2019/03/X/ST4/0163 [2019-2022] 

(kierownik projektu: dr Anna Miłaczewska-Kręgiel) 

Staż naukowy dotyczył wykorzystania izotermicznej kalorymetrii miareczkowej (ITC) 
w charakteryzacji biochemicznej enzymów zależnych od α-ketoglutaranu (aKG) na McGill 
University w grupie Prof. Mittermaier’a. Głównym celem stażu było zdobycie doświadczenia 
w termodynamicznej charakteryzacji układów enzymatycznych oraz przeprowadzenie badań dla 
wybranych enzymów zależnych od aKG, m.in. dioksygenazy kanamycyny B (KanJ) - enzymu ze 
szlaku biosyntezy kanamycyny. Dodatkowo do badań wybrano również enzym O-demetylazę 
kodeiny (CODM) i jego skróconego mutanta (CODMt) oraz proteazę 3Cl z wirusa SARS-COV-2. 

W trakcie 7 tygodni stażu zostałam przeszkolona z obsługi dwóch apartów MicroCal: ITC200 
oraz PEAQ-ITC Automated. W pierwszej fazie przeprowadziłam testy pozwalające na dostosowanie 
użytych stężeń do uzyskania wiązania ligandów (stężenia antybiotyków i białka, skład buforu). 
Następnie wykonałam pomiary wiązania różnych antybiotyków: kanamycyny B, tobramycyny 
i amikacyny do KanJ w trzech pH: 6.2, 7.2 i 8.2. Ostateczne pomiary prowadziłam w buforze 
o składzie: 25mM Hepes, 50mM NaCl oraz w obecności nadmiaru inhibitora: 5mM N-oksalylglicyny 
(NOG). Pokazałam różnice w wiązaniu trzech antybiotyków: kanamycyny B, tobramycyny 
i amikacyny. Uzupełniło to biochemiczny obraz otrzymany z wcześniejszych badań 
przeprowadzonych dla KanJ. Najlepsze parametry wiązania otrzymano dla neutralnego pH 7.2 
(Tabela 1). Jedynie stechiometria wiązania jest lepsza w pH 8.2 dla kanamycyny B.  
 

Tabela 1. Stechiometria i stałe dysocjacji dla dioksygenaz zależnych od aKG i Fe(II). Podane wartości są średnią 

z minimum 2 pomiarów. 

  KanJ  CODM CODMt 

  kanamycyna B tobramycyna amikacyna  allokryptopina 

pH=6.2 N= 0.76 0.69 0.55    

  Kd [μM]= 0.73 1.49 27.86    

pH=7.2 N= 0.88 0.73 0.72    

 Kd [μM]= 0.25 0.62 9.80    

pH=8.2 N= 0.99 0.70 0.70  1.13 0.90 

  Kd [μM]= 0.53 5.84 57.47  194.28 146.07 

Przeprowadziłam również pomiary wiązania jednego z dostępnych substratów: allokryptopiny 
do enzymu CODM i jego skróconej wersji CODMt w celu ustalenia wpływu wprowadzonej mutacji 
na zdolności wiązania ligandów. Pomiary prowadziłam w buforze zawierającym 25mM Hepes pH 
8.2, 50mM NaCl, 5mM NOG. Dzięki wykonanym badaniom wiązania allokryptopiny do formy 
natywnej enzymu CODM i do jej mutanta CODMt, skróconego o nieuporządkowany fragment, 
wykazałam, że forma skrócona ma podobne parametry wiązania ligandu co natywna (Tabela 1). 
Forma skrócona CODMt została stworzona w celu umożliwienia uzyskania modelu struktury białka, 
której nie mogliśmy otrzymać dla pełnego enzymu. Przeprowadzone badania wykazały, że usunięty 
fragment białka nie ma istotnego wpływu na wiązanie ligandów, stąd jest dobrym modelem do 
badania struktury enzymu. 

W kolejnej fazie przetestowałam i zoptymalizowałam warunki do uzyskania pomiarów 
aktywności dla enzymów 3Cl i KanJ. Proteaza 3Cl miała zostać przebadana w obecności inhibitorów 
przy użyciu wysokoprzepustowej metody z zastosowaniem zautomatyzowanego ITC. Jednak 
dotychczasowe warunki pomiarowe powodowały trudności w zaobserwowaniu efektu inhibicji w 
długich pomiarach z użyciem PEAQ-ITC Automated. Przetestowałam i zoptymalizowałam warunki 
i czas pomiaru tak, aby zapewnić optymalne warunki dla enzymu do podtrzymania aktywności oraz 
utrzymać inhibitory w niezmienionej formie nawet przez kilkadziesiąt godzin oczekiwania na pomiar.  
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2. Fluorescencyjne materiały warstwowe na bazie nanoklastrów złota - 

otrzymywanie w procesach samoorganizacji 

Projekt badawczy „MINIATURA” NCN nr 2021/05/X/ST5/00244 [2021-2022] 

(kierownik projektu: dr inż. Julia Maciejewska-Prończuk) 

Głównym celem działania naukowego było określenie i opis mechanizmu osadzania 

fluorescencyjnych nanoklastrów złota, otrzymanych z użyciem albuminy surowicy bydlęcej  

i lizozymu, na modelowej powierzchni krzemu oraz porównanie otrzymanych wyników z danymi 

uzyskanymi dla białek tworzących matrycę. Wyznaczono maksymalny stopień pokrycia oraz 

stabilność warstw nanoklastrów złota w funkcji siły jonowej oraz pH. 

Początkowym etapem prac badawczych była synteza nanoklastrów złota z użyciem albuminy 

surowicy bydlęcej oraz lizozymu. Otrzymane hydrozole nanoklastrów oczyszczono metodą 

ultrafiltracji membranowej. Charakterystyka fizykochemiczna nanoklastów złota na matrycy 

białkowej obejmowała: 

• Określenie ich średnicy hydrodynamicznej w szerokim zakresie sił jonowych oraz pH 

techniką dynamicznego rozpraszania światła (DLS); 

• Określenie ich ruchliwości elektroforetycznej w szerokim zakresie sił jonowych oraz pH 

techniką mikroelektroforezy; 

• Rejestrację widm absorpcyjnych i emisyjnych za pomocą metod spektroskopowych; 

• Określenie wielkości rdzenia metalicznego na podstawie analizy obrazów  

z wysokorozdzielczej transmisyjnej mikroskopii elektronowej (HR-TEM); 

• Wyznaczenie stężenia masowego złota w suspensjach koloidalnych nanoklastrów 

wyznaczono za pomocą absorpcyjnej spektrometrii atomowej (AAS). 

Charakterystyka fizykochemiczna nanoklastrów złota na matrycy białkowej zdyspergowanych 

w hydrozolach dostarczyła informacji o średnicy hydrodynamicznej, zakresie ich stabilności oraz 

właściwościach elektrokinetycznych. Dane te miały istotne znaczenie przy doborze warunków 

osadzania nanoklastrów złota na powierzchniach stałych w celu otrzymania stabilnych, 

homogenicznych i fluorescencyjnych warstw. Najważniejszym etapem prac badawczych było 

wyznaczenie kinetyki osadzania nanoklastrów z zastosowaniem: mikrowagi kwarcowej  

z monitorowaniem dyssypacji energii (QCM-D), pomiarów potencjału przepływu, obrazowania 

mikroskopią sił atomowych (AFM) oraz skaningowej mikroskopii elektronowej (SEM). Określono 

również właściwości fluorescencyjne otrzymanych warstw analizując obrazy uzyskane przy pomocy 

mikroskopii konfokalnej. Zbadano wpływ pH, siły jonowej oraz obecności dodatnio naładowanej 

warstwy kotwiczącej (chlorku polidiallilodimetyloamoniowego – PDDA) na maksymalny stopień 

pokrycia powierzchni nanoklastrami. Obrazy mikroskopowe (AFM, SEM) potwierdziły uzyskanie 

stabilnych, homogenicznych warstw. Pomiary opisane powyżej potwierdziły hipotezę sformułowaną 

we wniosku, że proces samoorganizacji nanoklastrów złota, prowadzący do otrzymania warstw na 

powierzchni krzemu, był w głównej mierze kontrolowany oddziaływaniami elektrostatycznymi. 
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3. Znaczenie utleniających i kwasowo-zasadowych właściwości centrów 

aktywnych dla ich aktywności - badania obliczeniowe dla enzymów 

zależnych od niehemowego żelaza 

Projekt badawczy "Miniatura" NCN 2022/06/X/ST4/00078 [2022-2023] 

(kierownik projektu: dr Zuzanna Wojdyła) 

W ramach projektu zrealizowano krótki (trzymiesięczny) staż podoktorski w J. Heyrovský 

Institute of Physical Chemistry w grupie Computational Chemistry pod opieką RNDr Martina Srneca. 

Celem stażu było opracowanie modelu enzymu zależnego od pteryny, który będzie zgodny 

z aktualnymi wynikami badań eksperymentalnych, by na jego podstawie, w następnym kroku, opisać 

zależność aktywności tego enzymu od utleniających i kwasowo-zasadowych właściwości jego 

centrum aktywnego. 

Badania rozpoczęto od modelowania metodami mechaniki klasycznej – dokowania kofaktora 

(4a-hydroksytetrahydrobiopteryny) i substratu reakcji w kieszeni wiążącej enzymu i symulacji 

dynamiki molekularnej (MD) dla uzyskanych kompleksów. Następnie, dla wybranych na podstawie 

analizy symulacji MD kompleksów enzym:kofaktor:substrat  przeprowadzono optymalizacje 

QM/MM oraz zestawiono wyniki obliczeń TD-DFT z wynikami eksperymentalnymi (spektroskopia 

UV-vis). 

Aby opracować model aktywowanego enzymu (zawierającego ugrupowanie ferrylowe), 

przeprowadzono modelowanie QM/MM reakcji z  udziałem tlenu cząsteczkowego. Równolegle 

przygotowano zestaw uproszczonych (pomocniczych) modeli centrum aktywnego. Zbadanie ich  

utleniających i kwasowo-zasadowych właściwości (odpowiednio potencjałów redukcji i stałych 

kwasowości) w połączeniu z mechanizmem reakcji przeniesienia atomu wodoru (dla zestawu 

pomocniczych substratów) pozwoli określić w jakim stopniu właściwości utleniające i kwasowo-

zasadowe centrum aktywnego badanego enzymu modulują jego aktywność.  
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4. Synteza nowych koniugatów neuroleptyków będących pochodnymi 

fenotiazyny z nanocząstkami złota orazocena ich aktywności w procesach 

fibrylacji modelowych białek 

Projekt badawczy "Miniatura" NCN nr 2022/06/X/ST5/00350 [2022-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. Magdalena Katarzyna Oćwieja, prof. IKiFP PAN) 

Obecnie, ze względu na starzenie się społeczeństw obserwuje się znaczny wzrost liczby 

pacjentów cierpiących na choroby neurodegeneracyjne, takie jak m.in. choroba Alzheimera  

i Parkinsona. Choroby te są nieuleczalne, dlatego uwaga naukowców skupia się na określeniu ich 

patogenezy i etiologii oraz opracowaniu skutecznych metod leczenia i profilaktyki. Dotychczas 

ustalono, że choroby te związane są z powstawaniem nieprawidłowych złogów i wtrąceń białkowych 

powstałych w wyniku agregacji amyloidu beta (Aβ) i białek tau (choroba Alzheimera) oraz  

α-synukleiny (α-syn) (choroba Parkinsona). Zauważono, że większe nanocząstki złota (AuNPs)  

(>50 nm) przyspieszają fibrylizacje białek zaś mniejsze opóźniają lub całkowicie hamują te procesy. 

Mimo obiecujących wyników wstępnych, wciąż nie wiadomo jak projektować i syntezować AuNPs 

o pożądanych właściwościach anty-fibrylarnych. Stąd też celem powziętych badań jest weryfikacja 

hipotezy mówiącej, że aktywność AuNPs w procesach fibrylizacji zależy głównie od ich właściwości 

powierzchniowych, które z kolei są modelowane przez zaadsorbowane cząsteczki stabilizatorów. 

Istotna wydaje się być również rola oddziaływań elektrostatycznych, a także podatność AuNPs 

na agregację, która może stymulować powstawanie fibryli białek.  

W pierwszym etapie prac przeprowadzono syntezy AuNPs o kontrolowanej morfologii oraz 

właściwościach powierzchniowych. Otrzymano trzy typy quasi-sferycznych, ujemnie naładowanych 

AuNPs o średniej wielkości 5, 22 oraz 55 nm oraz jeden typ dodatnio naładowanych AuNPs o średniej 

wielkości 10 nm. Otrzymane nanocząstki posłużyły do syntezy koniugatów chloropromazyna-AuNPs 

(CPZ-AuNPs). Koniugaty otrzymano w procesie sterowanej oddziaływaniami elektrostatycznymi 

adsorpcji cząsteczek leku na powierzchni AuNPs.  Przeprowadzono serie prac eksperymentalnych 

mających na celu określenie korelacji między właściwościami elektrokinetycznymi koniugatów, 

a stężeniami substratów użytych do syntez.  Przeprowadzone prace eksperymentalne wykazały, że 

właściwości elektrokinetyczne koniugatów ściśle zależą od ilości CPZ zaadsorbowanej 

na powierzchni AuNPs. Otrzymane wyniki badań dowiodły, że istnieje możliwość otrzymywania 

koniugatów charakteryzujących się ujemnym jak i dodatnim potencjałem zeta. Ponadto, wykazano, 

że ładunek powierzchniowy koniugatów można kontrolować nie tylko ilością zaadsorbowanych 

cząsteczek CPZ, ale również siłą jonową oraz pH. Badania spektroskopowe przeprowadzone 

z użyciem spektroskopii elektronowej w zakresie UVvis, a także powierzchniowo wzmocnionej 

spektroskopii Ramana (SERS) potwierdziły deprotonację trzeciorzędowej grupy aminowej CPZ, 

która w środowisku zasadowym, która odpowiada za inwersję znaku potencjału zeta koniugatów 

w pH > 8.5. Ponadto, na podstawie badań SERS stwierdzono, że orientacja cząsteczek CPZ 

na powierzchniach AuNPs, a zatem struktura koniugatów zależą od wielkości nanocząstek użytych 

do syntezy.  
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1. Wielofunkcyjne, wysokosprawne materiały: porowate materiały 

kompozytowe do procesów membranowych 

Projekt badawczy „EIG CONCERT-JAPAN” NCBR nr /1/2019 [2019-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. inż. Aleksandra Pacuła)  

 

Celem badań była charakterystyka właściwości fotokatalitycznych kompozytów typu metal-TiO2 

otrzymanych w wyniku osadzenia metalu (Pt lub Ag) w postaci nanocząstek na komercyjnym TiO2 

(Sigma-Aldrich, “aeroxide® P25”). Nominalne stężenie metalu w preparatach wynosiło 0,05, 0,1  

i 0,5% wag. w przypadku Pt, lub 0,05 i 0,1 % wag. w przypadku Ag. Cząstki metali otrzymano stosując 

chemiczną redukcję jonów (Pt4+ lub Ag+) za pomocą NaBH4. Po otrzymaniu cząstki metali były 

stabilizowane elektrostatycznie w wodnej zawiesinie dodatkiem cytrynianu sodu, dlatego też 

zmierzony potencjał zeta w obu przypadkach był ujemny. Osadzenie cząstek metali na powierzchni 

TiO2 przebiegało w wyniku adsorpcji. Warto podkreślić, że ziarna TiO2 w wodnej zawiesinie  

(o stężeniu ~ 0,3 g dm-3) tworzyły aglomeraty (o średnicy ~ 200 nm) wykazujące dodatni potencjał 

zeta dlatego adsorpcja cząstek Pt lub Ag charakteryzujących się ujemnym potencjałem zeta była 

dodatkowo wspomagana elektrostatycznie. Cząstki metali w zawiesinie wodnej miały średnice 

w zakresie 5–20 nm, a wśród nich dominowały cząstki o średnicy ~ 11 nm w przypadku Pt lub cząstki 

o średnicy ~ 9 nm w przypadku Ag. 

Właściwości fotokatalityczne kompozytów proszkowych zostały sprawdzone w reakcji 

degradacji barwników: oranżu metylowego (OM) i rodaminy B (RB). Testy fotokatalityczne 

przeprowadzono z użyciem lampy UV (50 W) z emisją promieniowania w zakresie długości fali: 

365–367.5 nm, mieszając zawiesinę zawierającą 15 mg fotokatalizatora i 50 ml roztworu barwnika  

(o stężeniu ~ 1 x 10-5 mol dm-3). Przed naświetlaniem sprawdzono stopień dekoloryzacji na skutek 

adsorpcji barwnika na powierzchni fotokatalizatora w ciągu pierwszych 2 godzin mieszania 

zawiesiny w ciemności. Stężenie barwnika było monitorowane spektrofotometrycznie rejestrując 

widma UV–Vis w zakresie 350–650 nm dla próbek ciekłych (po odseparowania cieczy od 

fotokatalizatora) na każdym etapie z trzech etapów eksperymentu: (a) po 2-godzinnym mieszaniu 

w ciemności, (b) po naświetlaniu trwającym 1 godzinę i (c) po naświetlaniu trwającym kolejną 

godzinę czyli łącznie po 2 godzinach naświetlania. 

Spadek stężenia barwnika w roztworze na skutek jego adsorpcji na powierzchni TiO2 lub 

kompozytów typu metal- TiO2 wahał się na poziomie 15–30%. Stopień dekoloryzacji roztworów 

barwników w obecności TiO2 wynosił: 43 lub 71% po 1 lub 2 godzinach naświetlania UV w przypadku 

OM, 53 lub 85% po 1 lub 2 godzinach naświetlania UV w przypadku RB. Stopień dekoloryzacji roztworu 

OM z dodatkiem kompozytów Pt-TiO2 zawierających 0,05, 0,1 i 0,5% wag. Pt, po 1 godzinie naświetlania 

UV wynosił odpowiednio: 49, 50 i 44%, a po 2 godzinach naświetlania UV wynosił odpowiednio: 78, 82 

i 72%. Stopień dekoloryzacji roztworu RB z dodatkiem kompozytów Pt-TiO2 zawierających 0,05, 0,1 

i 0,5% Pt, po 1 godzinie naświetlania UV wynosił odpowiednio: 68, 68 i 42%, a po 2 godzinach 

naświetlania UV wynosił odpowiednio: 96, 97 i 71%. Stopień dekoloryzacji roztworu OM z dodatkiem 

kompozytów Ag-TiO2 zawierających 0,05 i 0,1 % wag. Ag, po 1 godzinie naświetlania UV wynosił 

odpowiednio: 43 i 32%, a po 2 godzinach naświetlania UV wynosił odpowiednio: 74  

i 63%. Stopień dekoloryzacji roztworu RB z dodatkiem Ag-TiO2 zawierających 0.05 i 0.1 % wag. Ag, po 

1 godzinie naświetlania UV wynosił odpowiednio: 57 i 56%, a po 2 godzinach naświetlania UV wynosił 

odpowiednio: 87 i 86%. 

Osadzenie Pt na powierzchni TiO2 zwiększa efektywność procesu degradacji w porównaniu 

do czystego TiO2. Istotna jest zawartość nanocząsteczek metalu na powierzchni TiO2. Zalecane 

stężenie Pt na TiO2 wynosi 0,1% wag. Osadzenie Ag na powierzchni TiO2 (0,1% wag.) w przypadku 

RB nie zwiększa znacząco, a nawet zmniejsza jak w przypadku MO skuteczność procesu degradacji 

w porównaniu z czystym TiO2.  
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1. Technologia biorafinacji olejów roślinnych do wytwarzania 

zaawansowanych materiałów kompozytowych 

Projekt badawczy „TECHMATSTRATEG” NCBR nr TECHMATSTRATEG2/407507/1/NCBR/2019 

[2019-2022] 

(kierownik projektu: dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN) 

 

W bieżącym okresie sprawozdawczym zakończono budowę hali mieszczącej linię prototypu 

biorafinerii na terenie Instytutu. Nowa obudowa prototypu składa się z części laboratoryjno-biurowej 

oraz powierzchni hali technologicznej (Rys 1.)  

 

 
Rys. 1 Hala demonstracyjna prototypu biorafinerii. 

 

Zostały osiągnięte cele projektu dotyczące syntezy dwóch rodzajów biopolimerów – 

polihydroksymaślanu (PHB) i średnio łańcuchowego polihydroksyalkanianu (mcl-PHA) na skalę 

ćwierć techniczną. Umożliwiło to stałe dostawy obu polihydroksyalkanianów (PHA) partnerom 

konsorcjum. Na Politechnice Krakowskiej została opracowana metodologia wytwarzania blend 

polimerowych oraz polimerowo-ceramicznych. Partner z Akademii Górniczo Hutniczej opracował 

technologię pokrywania rusztowań 3D na bazie fosforanu wapnia cienkimi warstwami na bazie blend 

PHA. Umożliwiło to pilotażowe badania in vitro prowadzone przez partnera z Warszawskiego 

Uniwersytetu Medycznego na mezynchemalnej linii komórkowej. Badania kompatybilności 

wykazały, iż obiecującym materiałem dla regeneracji kości jest materiał na osnowie ceramicznej 

pokryty cienką warstwą PHB. Kompozyt ten nie wykazywał cytotoksyczności wobec testowanej linii 

komórkowej, jak również umożliwiał optymalną proliferacje komórek i ich różnicowanie do komórek 

kostnych. Równolegle wytworzone blendy na PK umożliwiły wytworzenie testowych obiektów 

medycznych i pozamedycznych przez partnera Smart Labs.  
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Projekty NCBR „Program operacyjny Inteligentny Rozwój” 
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1. CULDIGI - Projekt zintegrowanego systemu cyfryzacji, katalogowania 

i dokumentacji dziedzictwa kulturowego (obrazów oraz artefaktów 2D)  

Projekt badawczy „Program operacyjny Inteligentny Rozwój” NCBR nr POIR.04.01.04-00-0145/19 

[2021-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. inż. Jakub Barbasz, prof. IKiFP PAN,  dr Leszek Krzemień) 

 

Celem tego projektu jest opracowanie pełnopowierzchniowego skanera, urządzenia, które 

skanuje z mikroskopijną rozdzielczością duże artefakty artystyczne, takie jak malowanie rysunków 

i dokumentów. 

 

W 2022 roku zrealizowano zaplanowane prace. 

• Przeprowadzono optymalizacyjne prace w zakresie sterowania ruchem kamery – w każdym 

z trzech kierunków skanowania (X,Y oraz Z). Wykonano prace poprawiające stabilność 

realizowanego ruchu z uwzględnieniem ostrości uzyskiwanych zdjęć. 

• Zrealizowano działający prototyp umożliwiający pracę nad końcowymi rezultatami projektu. 

• Przeprowadzono również testy działajacego oświetlenia LED wraz z testami oświetlenia 

diodami w podczerwieni. 

• Zrealizowano również pierwsze testowe skany rzeczywistych obiektów (obrazy). 

• Prowadzono również prace nad analizą znanych algorytmów o funkcjonalności zbliżonej do 

wymaganej dla produktu finalnego. 

• Kontynuowano prace nad wykonaniem systemów do znajdowania tzw. „punktów 

kontrolnych” lub „punktów wspólnych” do pozycjonowania sekwencyjnie zbieranych 

obrazów w przestrzeni dwuwymiarowej, a potencjalnie również w przestrzeni 3D. 

• Pracowano również nad testami na rzeczywistym prototypie skanera w tzw. „środowisku 

naturalnym”. 
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Projekty NCBR „TANGO” 
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1. Opracowanie funkcjonalnej formy aplikacji estrów cukrowych kwasów 

tłuszczowych na bazie bakteryjnych polihydroksyalkanianów hamujących 

rozwój komórek nowotworowych 

Projekt badawczy „TANGO” NCBR nr TANGO-V-A/0013/2021 [2022-2023] 

(kierownik projektu: dr hab. Maciej Guzik, prof. IKiFP PAN) 

 

W bieżącym okresie sprawozdawczym wytworzono polimer polihydroksynonanian (PHN)  

na drodze bakteryjnej fermentacji w 30L bioreaktorze. Biomasę bakteryjną poddano liofilizacji i za 

pomocą octanu etylu wyekstrahowano polimer. Następnie PHN poddano kwaśnej metanolizie w celu 

uzyskania estrów metylowych mieszaniny monomerów – (R)-3-hydroksynonanianu  

i (R)-3-hydroksyheptanianu. Estry metylowe poddano modyfikacji – działając tri-fluoroetylosulfono 

tri-fluorometanem wprowadzono modyfikację fluorową na grupę 3-hydroksylową monomerów. Tak 

spreparowane monomery jak i niemodyfikowane estry użyto do biokatalitycznej syntezy (lipaza  

TL-IM) estrów cukrowych glukozy, galaktozy i laktozy. Wszystkie otrzymane związki poddano 

analizom (IR, MS/MS i NMR) w celu weryfikacji strukturalnej. Z otrzymanych estrów cukrowych 

wytworzono emulsje. Czyste estry oraz ich emulsje poddano badaniom in vitro na 10 liniach 

komórkowych (linie raka jelita grubego, melanomy i odpowiednie kontrole linii nierakowych).  

Najbardziej toksycznymi związkami w czystej postaci względem linii rakowych były estry 

modyfikowane fluorem PHN laktozy i galaktozy, jak i niemodyfikowane estry laktozowe. Emulsje 

nie posiadały efektu cytotoksycznego względem testowanych linii.  
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Projekty Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej 
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1. PROM Międzynarodowa wymiana stypendialna 

doktorantów i kadry akademickiej  

Projekt NAWA PPI/PRO/2018/1/00006/U/001 PROM [2019-2023] 

(kierownik projektu: prof. Tomasz Borowski) 

 

W 2022 roku przeprowadzono i rozstrzygnięto  następujące uzupełniające konkursy 

o stypendia w ramach Programu PROM: 

1. Konkursy o stypendia na sfinansowanie kosztów uczestnictwa w krótkich formach kształcenia 

za granicą (konferencja naukowa, szkoła naukowa, warsztaty naukowe, kursy naukowe, 

szkolenia naukowe) doktorantom IKiFP PAN (3 edycje, ogłoszone w dniach: 21.04 13.06, 

7.10), 

2. Konkursy o stypendia na sfinansowanie kosztów krótkoterminowych staży w zagranicznych 

jednostkach badawczych doktorantom IKiFP PAN (3 edycje, ogłoszone w dniach: 21.04, 

13.06, 7.10), 

3. Konkurs o stypendia na sfinansowanie kosztów krótkoterminowych staży w IKiFP PAN 

doktorantom z Ukrainy (ogłoszony 21.04). 

 

Dodatkowo w grudniu 2022 ogłoszono konkurs o stypendia na sfinansowanie kosztów 

krótkoterminowych staży w zagranicznych jednostkach badawczych doktorantom IKiFP PAN, który 

zostanie rozstrzygnięty w styczniu 2023.  

 

 W ramach wszystkich powyższych rozstrzygniętych w 2022 roku konkursów, do finansowania 

zostało zakwalifikowanych 13 wniosków.  

 

W 2022 roku zrealizowane zostały następujące wyjazdy w ramach programu PROM: 

- trzy doktorantki i jeden doktorant IKiFP PAN wzięli udział w konferencji zagranicznej;  

- dwie doktorantki IKiFP PAN wzięły udział w konferencji zagranicznej oraz w połączonym z nią 

kursie;  

- jedna doktorantka IKiFP PAN wzięła udział w konferencji zagranicznej oraz w połączonym z nią 

seminarium;  

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

- jeden doktorant z zagranicznej jednostki naukowej zrealizował staż naukowy w IKIFP PAN 

w Krakowie. 
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2. Program Polskie Powroty - CRAQUELURE 

Projekt badawczy nr PPN/PPO/2018/1/00004/U/00001 [2018-2022] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Łukasz Bratasz, wykonawcy: dr Marcin Bury, inż. Łukasz Berger) 

 

Celem programu „Polskie powroty” i tym samym projektu CRAQUELURE jest stworzenie 

grupy projektowej prowadzącej badania nad opracowaniem fizycznego modelu warstw malarskich 

w obrazach w oparciu o środki finansowe pozyskane ze źródeł zewnętrznych oraz prowadzenie 

innych badań z obszaru ochrony dziedzictwa kultury. Dlatego czwarty rok realizacji projektu 

poświęcony był na dalsze składanie wniosków o finansowanie badań. 

W okresie tym zostało złożonych kilka wniosków o finansowanie zewnętrzne do:  

 

• Komisji Europejskiej “DAta driven MAterials science for heritAGE– Doctoral 

Network” konkurs HORIZON-MSCA-2022-DN-01, 

• 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 początku roku 2022 do grupy projektowej dołączył dr Marcin Bury, fizyk komputerowy, 

którego zadaniem było rozwinięcie trójwymiarowego modelu obrazu na płótnie. Model obrazu opiera 

się o metodę elementów skończonych i został opracowany w oprogramowaniu COMSOL 

Multiphysics. W modelu założono, że obraz jest zbudowany z drewnianego blejtramu, płótna 

przeklejonego klejem zwierzęcym i warstwy zaprawy klejowej (gessa) - sztywnego materiału 

podobnego właściwościami mechanicznymi do starzejących się kruchych farb olejnych. Nowym 

elementem badań było uwzględnienie rzeczywistych parametrów mechanicznych przeklejonego 

płótna z uwzględnieniem kierunków wzdłuż wątku i wzdłuż osnowy. W szczególności wykorzystano 

kierunkowe moduły sztywności dla różnych wilgotności względnych i kierunkową rozszerzalność 

wilgotnościową przeklejonego płótna. Przeprowadzono szerokie badania parametryczne, aby określić 

czułość modelu na parametry wejściowe. Stwierdzono, że w narożach obrazu może występować 

znaczna koncentracja naprężeń jednak jej zasięg jest znacznie większy niż w przypadku modelu 

nieuwzględniającego anizotropii przeklejonego płótna.  

W ramach projektu kontynuowano rozbudowę, testy i optymalizację platformy prewencji 

konserwatorskie HERIe. W ramach prac, podjęto badania pozwalające na implementacje modułów 

pozwalających na określenie zmiany koloru w materiałach wrażliwych na działanie światła. Badania 

były prowadzone we współpracy z Kanadyjskim Instytutem Konserwacji i polegały na syntezie 

dostępnych rozkładów spektralnych światła odbitego otrzymanych dla 108 próbek barwników 

syntetycznych produkowanych historycznie, które były poddane działaniu kilkudziesięciu różnych 

dawek światła emitowanego przez źródło typu LED. Opracowano metodę wizualizacji danych, tak 

że użytkownik może oszacować zmianę koloru badanej próbki w zależności od ilości pozostałego 

koloru oraz przewidywanej zmiany koloru zależnej od przyszłej ekspozycji. Ponadto, w dalszym 

ciągu gruntownie testowano i optymalizowano narzędzie HERIe a wykryte błędy będę usuwane 

w latach przyszłych. 

Podjęto także prace nad integracją oprogramowania COMSOL Multiphysics do obliczeń metodą 

elementu skończonego z platformą HERIe, które bedą kontynuowane w ramach wstępnie 

zaakceptowanego projektu z Fundacją Gettiego.   



123 

 

3.  Struktura i Funkcja Korony Białkowej na 

Powierzchni Nanocząsteczek 

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

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

 

Poprzez hiperrozgałęzioną budowę cząsteczki dendrymerów poli(amidoaminowych) 

(PAMAM) tworzą kompleksy ze składnikami aktywnymi na dwa sposoby. Poprzez wiązanie leku 

wewnątrz struktury lub na ich powierzchni. Umiejscowienie cząsteczek leku ma istotny wpływ na 

kinetykę uwalniania substancji czynnej oraz mechanizm internalizacji nośnika do wnętrza komórki. 

W badaniu monitorowano wpływ stopnia jonizacji cząsteczki dendrymeru G4PAMAM oraz leku 

przeciwnowotworowego 5-fluorouracylu (5FU) na efektywność tworzenia kompleksu. Stosując 

metodę SAXS i DLS kontrolowano wielkość nośnika i wykazano spadek wielkości promienia 

cząsteczki dendrymeru wraz ze zmianą stopnia protonacji układu w warunkach alkalicznych. Wraz 

ze spadkiem protonacji stopniowo zamyka się struktury dendrymeru obserwowane przy wysokich 

wartościach pH i tym samym utrudnia cząsteczkom 5FU migrację do wnętrza struktury nośnej, 

sprzyjając w ten sposób immobilizacji leku na powierzchni. Widma 1H NMR i DOSY potwierdzają, 

że oddziaływania elektrostatyczne determinują proces tworzenia kompleksu. Najkorzystniejsze 

warunki tworzenia kompleksu G4PAMAM-5FU to niski stopień protonacji cząsteczki dendrymeru 

przy jednoczesnej występowania leku w postaci zdeprotonowanej. Trwałość kompleksu potwierdzają 

składowe fluoru w widmach XPS. Stosując symulacjom MD zwizualizowano profil lokalizacji 

i liczbę cząsteczek 5FU tworzących kompleks w skali atomowej. 
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4. Dynamiczne nanostruktury powierzchniowe 

na poruszających się granicach międzyfazowych 

ciecz/gaz i ciecz/ciecz 

Projekt  badawczy NAWA PPN/BEK/2020/1/00025 [2021-2022] 

(kierownik projektu: dr hab. Jan Zawała, prof. IKiFP PAN) 

 

W ramach stypendium odbyto 8-miesięczny staż na Wydziale Inżynierii 

Chemicznej Uniwersytetu Stanforda w USA. Głównym celem projektu było wykorzystanie 

opracowanej na Uniwersytecie Stanforda techniki kolorowej interferometrii dynamicznej (ang. 

Dynamic Fluid-Film Interferometry, DFI) do określenia wpływu dynamicznych struktur 

adsorpcyjnych tworzących się na unoszącym się pęcherzyku gazowym, na szybkość wyciekania 

filmu pianowego i jego stabilność (dynamikę koalescencji) w roztworach prostych surfaktantów oraz 

protein. W celu realizacji zaplanowanych działań badawczych stworzono układ eksperymentalny 

(będący modyfikacją oryginalnego zestawu DFI), który umożliwiał obserwację powstawania oraz 

wyciekania filmów pianowych utworzonych przez pęcherzyk swobodnie unoszący się w roztworze 

i uderzający w powierzchnię ciecz/gaz (powierzchnię cieczy). Badania polegały na jakościowym 

określeniu rozkładów czasu koalescencji pęcherzyków na powierzchni roztworu oraz bezpośrednich 

pomiarach ewolucji grubości filmów pianowych w czasie. W celu określenia wpływu indukowanych 

ruchem nanostruktur powierzchniowych na pęcherzyku, pomiary zaplanowano tak, aby droga 

przebyta przez pęcherzyk przed utworzeniem filmu pianowego była jak najkrótsza (ok.  

1 cm) oraz, w drugiej serii eksperymentów, bardzo długa (40 cm). Wykazano, że w pewnym zakresie 

stężeń prostych surfaktantów, film pianowy wyciekał znacznie szybciej, kiedy pęcherzyk przebywał 

większą drogę w roztworze, tj. kiedy na jego powierzchni możliwe było powstanie dynamicznej 

warstwy adsorpcyjnej. Ponadto udowodniono, że kluczowy wpływ na ten proces ma wartość 

wilgotności względnej otoczenia. Jednocześnie wykazano, że zjawisko to ma zupełnie inny charakter 

w roztworach protein, w których kinetyka koalescencji oraz dynamika wyciekania filmów pianowych 

wykazywała odwrotny trend. Fakt ten spowodowany był inną strukturą warstwy adsorpcyjnej, która 

w roztworach białka prawdopodobnie związana była z właściwościami reologicznymi i tworzeniem 

lepkosprężystej struktury warstwy adsorpcyjnej na powierzchni pęcherzyka oraz powierzchni 

roztworu. 

 

Fig. 1. Zdjęcia pojedynczego filmu pianowego utworzonego przez pęcherzyk powietrza uderzający w powierzchnię 

roztworu ustawionej na odległości (A) 1 cm ora z (B) 40 cm od kapilary, na której pęcherzyk był wytwarzany. Różne 

kolory wynikają z różnej grubości filmu ciekłego, który rozdziela powierzchnię pęcherzyka oraz atmosfery and 

kolumną cieczy (kolorowa skala po prawej stronie przedstawia rozkład kolorów w zależności od grubości podanej 

w mikronach) 
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Programy HORYZONT  
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1. CollectionCare - Innowacyjne i ekonomiczne usługi monitorowania 

indywidualnych obiektów dziedzictwa kultury dla potrzeb prewencji 

konserwatorskiej w trakcie ekspozycji, przechowywania, manipulowania 

i transportu 

Projekt badawczy nr 814624 [2019-2022] 

(kierownik projektu: prof. dr hab. Łukasz Bratasz, wykonawcy: dr Arkadiusz Janas, dr. Sergii 

Antropov,  mgr. inż. Katarzyna Poznańska) 

 

W ramach zadania badawczego kontynuowano rozpoczęte w latach poprzednich badania 

zmierzające do wyznaczenia właściwości mechanicznych dla kilku próbek 30-letniej farby olejnej 

z kolekcji referencyjnej dr. Mariona Mecklenburga z Instytucji Smithsona. Przeprowadzone pomiary 

wykonano za pomocą uniwersalnej maszyny wytrzymałościowej oraz z wykorzystaniem metod 

optycznych w komorach klimatycznych w temperaturze 22oC i wilgotności względnej 50%. Celem 

badań było rozszerzenie przeprowadzonych wcześniej badań, które pozwoliły na wyznaczenie 

modułów sztywności , odkształcenia przy zerwaniu oraz skurczu wynikającego z przemian 

chemicznych farb. Porównanie otrzymanych danych z danymi zebranymi przez dr. Mecklenburga 

pozwoliły określić ewolucję własności mechanicznych a na tej podstawie sformułować hipotezę 

dotyczącą mechanizmu powstawania spękań w obrazach. Wyniki modułów sztywności farb olejnych 

zostały wyodrębnione w dwie grupy farb na podstawie rozwoju ich sztywności. Pierwszą grupę 

stanowią farby, które na skutek ciągle biegnących procesów usieciowania systematycznie zwiększają 

swoją sztywność. Drugą stanowią farby, które charakteryzują się małymi modułami sztywności 

w ciągu pierwszych kilkunastu lat naturalnego starzenia, i które po tym okresie uśpienia znacząco się 

zwiększają. Do pierwszej grupy należą biel ołowiowa, biel ołowiowa z sykatywą, biel cynkowa, 

werdigris i sap green. Do drugiej grupy należą czerwień żelazowa, malachit oraz syntetyczna 

ultramaryna.  

Eksperymenty w maszynie wytrzymałościowej pozwoliły także na wyznaczenie 

odkształcenia przy pękaniu oraz porównanie otrzymanych wyników z wcześniejszymi wynikami. 

Wykazano, że przemiany chemiczne w farbach olejnych prowadza do znacznego zwiększenie 

kruchości wszystkich farb tzn. do spadku ich odkształcenia przy pękaniu. Niezależnie wyznaczono 

także współczynniki Poissona dla większości badanych próbek. 

Dodatkowo, wyznaczono współczynnik skurczu schnięcia (ang. annealing shrinkage) farb 

olejnych opierając się zaadoptowanym do wymogów eksperymentu standardzie ASTM D6911-17E. 

Stwierdzono, że skurcz ten może zmienia się od wartości niemierzalnych dla czerwieni żelazowej 

i syntetycznej ultramaryny aż do  wartości 1,7% dla werdigirusu, i tym samym może znacząco 

przewyższyć wartości odporności na pękanie.  

Pozwoliło to na sformułowanie hipotezy dotyczącej jednego z mechanizmów powstawania 

spękań w obrazach, i który jest wynikiem przemian chemicznych w spoiwie olejowym zależnych od 

rodzaju jonu metalu pochodzącego z użytego pigmentu. Konkurencyjne procesy hydrolizy 

i usieciowienia prowadzą do powstania także niewielkich cząsteczek, które odparowują z materiału 

i tym samym powodują skurcz materiału. Gdy wartość skurczu przekroczy wartości krytyczne 

następuje spękanie materiału. Hipoteza ta została zweryfikowana pozytywnie z obrazami uzyskanymi 

dla siedemnastowiecznego fragmentu flamandzkiego obrazu na desce przy użyciu obrazowania CT, 

które wykazały istnienie izotropowej siatki spękań warstwy malarskiej na niespękanej warstwie 

gruntu. Tym samym spękania nie mogły powstać w skutek odpowiedzi metrycznej drewnianego 

podobrazia na zmiany wilgotności względnej. 

W szerszej perspektywie przeprowadzone badania pozwoliły na uzyskanie podstawowych 

danych do rozwoju modelu komputerowego obrazu oraz weryfikacji jego przewidywań.   
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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. Łukasz Bratasz, wykonawcy: inż. Łukasz Berger,  

mgr inż. Magdalena Soboń, dr Marcin Strojecki, dr Marcin Bury) 

 

Celem projektu IPERION HS jest stworzenie i eksploatacja rozproszonej ogólnoeuropejskiej 

infrastruktury badawczej, wzmacniającej kluczowe krajowe ośrodki badawcze o uznanej pozycji 

w dziedzinie nauk o dziedzictwie. Nauka o dziedzictwie to młoda i przebiegająca w poprzek 

tradycyjnych obszarów dziedzina naukowa, obejmująca szeroki zakres dyscyplin badawczych, 

umożliwiająca głębsze zrozumienie przeszłości i lepszą troskę o przyszłość dziedzictwa kulturowego. 

Od 2016 r. Nauki o dziedzictwie są włączane do Europejskiego Forum Strategii ds. Infrastruktury 

Badawczej jako jeden ze strategicznych obszarów w dziedzinie nauk społecznych i humanistycznych, 

gdzie reprezentowana jest przez europejską infrastrukturę badawczą w dziedzinie nauk 

o dziedzictwie. IPERION HS zapewni zaawansowanej społeczności nauki o dziedzictwie kolejny 

poziom integracji ogólnoeuropejskiej w oparciu o Europejską Infrastrukturą Badawczą dla Nauki 

o Dziedzictwie. Projekt jest kolejnym krokiem w kierunku ujednoliconego naukowego podejścia do 

najbardziej zaawansowanych analizy instrumentalnych, interpretacji, ochrony, dokumentacji 

i zarządzania obiektami dziedzictwa w dziedzinie historii sztuki, konserwacji, archeologii 

i paleontologii. Projekt IPERION HS oferuje nie tylko ponadnarodowy dostęp do szerokiej gamy 

instrumentów naukowych i zaawansowanych metodologii badawczych, ale po raz pierwszy 

skoncentruje się na potrzebach konserwacji prewencyjnej w muzeach i innych instytucjach pamięci. 

Jednym z kluczowych działań będzie opracowanie cyfrowej platformy prewencji konserwatorskiej  

(PCDP), umożliwiającej użytkownikom modelowanie i planowanie przyszłych scenariuszy ryzyka 

oraz odpowiednie dostosowywanie działań przeciwdziałających zagrożeniom. PCDP będzie 

pierwszym krokiem społeczności naukowej zajmującej się 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 ciągu gruntownie testowano i optymalizowano narzędzia 

wspomagające podejmowanie decyzji dla praktyków, muzealników i właścicieli obiektów 

opracowane w latach poprzednich. Testy w szczególności objęły narzędzia do oceny zagrożeń 

mechanicznych obrazów na desce oraz obiektów drewnianych uwięzionych w ruchu. Wykazały one 

niedoskonałość podejścia opartego o szybką transformatę Fouriera zwłaszcza dla masywnych 

obiektów o grubości 20-40mm poddanych zmianom wilgotności względnej w niskich temperaturach. 

Pojawiające się błędy w początkowej i końcowej fazie obliczeń wynikają z konieczności przyjęcia 

założeń dotyczących periodyczności przebiegu czyli znajomości stanu układu w chwili 0. Powoduje 

to konieczność sztucznej rekonstrukcji danych klimatycznych w okresie wyprzedzającym dane 

wgrane przez użytkownika. Przyjęto obecnie algorytmy okazały się niewystarczająco uniwersalne by 

dobrze zrekonstruować wszystkie wgrywane przez użytkowników dane. Obecnie trwają pracę nad 

udoskonaleniem istniejących algorytmów poprawiających dokładność obliczeń. 

 Podjęto także prace nad integracją oprogramowania COMSOL Multiphysics do obliczeń 

metodą elementu skończonego z platformą HERIe. Przetestowano wstępnie komunikację w języku 

Java dla kilku wersji przykładowych plików wygenerowanych przez moduł „application compiler” 

programu COMSOL. Pracę będą kontynuowane w ramach uzgodnionego projektu z Fundacją 

Gettiego.  
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3. NanoPaInt - Dynamika gęstych nanosuspensji: droga 

do nowych funkcjonalnych materiałów 

Projekt badawczy H2020-MSCA-ITN-2020 nr 955612 [2021-2024] 

(kierownik projektu: prof. dr. hab. Piotr Warszyński) 
 

 W ostatnich latach, nanaocząstki wzbudzają duże 

zainteresowanie w związku z możliwością ich zastosowania w wielu 

gałęziach przemysłu. Są m.in. wykorzystywane w przemyśle spożywczym, kosmetycznym, 

produktach chemii gospodarczej, katalizie. Stanowią zasadniczy komponent formulacji tuszów, farb 

oraz powłok wykorzystywanych w procesie wytwarzania przewodzących materiałów. Ponadto, 

nanocząstki są obiecującymi nośnikami leków. Pomimo, iż rozcieńczone zawiesiny nanocząstek, 

które są bliskie równowagi zostały szeroko zbadane, w wielu ważnych zastosowaniach, takich jak 

przemysł spożywczy i elektroniczny, zawiesiny te są gęste lub silnie oddziałują ze sobą, podlegają 

znacznym naprężeniom zewnętrznym i znajdują się daleko od stanu równowagi. Podstawowe 

znaczenie ma identyfikacja oddziaływań między nanocząstkami w cieczy  

i na powierzchniach międzyfazowych, co pozwala na efektywne ich wykorzystanie w zastosowaniach 

praktycznych. Celem nanoPaInt jest określenie właściwości, modelowanie i zastosowanie silnie 

oddziałujących układów nanocząstek poza stanem równowagi. Cele szczegółowe to: zrozumienie 

silnych oddziaływań między nanocząstkami i ich wpływu na właściwości reologiczne zawiesin; 

zrozumienie zachowania nanocząstek w złożonych przepływach międzyfazowych pod wpływem sił 

zewnętrznych oraz zwilżania i odwadniania; projektowanie i zastosowania inteligentnych 

nanozawiesin kapilarnych; ich suszenie do  wytwarzania funkcjonalnych układów supercząstkowych. 

Celem nanoPaInt jest wspieranie rozwoju kariery młodych naukowców zarówno w sektorach 

akademickim, jak i pozaakademickim oraz szkolenie nowej generacji kreatywnych, mobilnych, 

przedsiębiorczych i innowacyjnych początkujących badaczy (ESR) poprzez prowadzenie 

interdyscyplinarnych badań, udział w lokalnych i ogólnosieciowych działaniach szkoleniowych oraz 

międzynarodowe staże. W sieci bierze udział 15 uczestników reprezentujących europejskie instytucje 

badawcze. 

 ESR 13 usytuowany w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni w Krakowie prowadzi 

badania nad nanomateriałami typu rdzeń@powłoka (core@shell) jako głównych komponentów 

tuszów do procesu wytwarzania przewodzących ścieżek lub powłok. W szczególności skupia się na 

stworzeniu nanodrutów o strukturze core@shell miedź@srebro, stabilnych odnośnie procesu 

utleniania.  W trakcie prac przeprowadzonych w roku 2022 skoncentrowano się na optymalizacji 

procesu syntezy tego typu nanostruktur o pożądanych właściwościach fizykochemicznych.  

W pierwszym etapie badań otrzymano nanodruty miedziane, jako rdzeń struktur „core@hell”,  

o średnicy 50-150 nm i długości 10-50 m, co potwierdzono przy użyciu mikroskopii CONFOCAL 

i SEM (Rysunek 1a) oraz metody XPS. Na otrzymanych nanodrutach została utworzona srebrna 

otoczka w wyniku reakcji transmetalacji (Rysunek 1b). Nanodruty miedziane i miedziano-srebrne 

(„core@shell”) zostały wykorzystane do wytworzenia tuszów. Ich właściwości zoptymalizowano 

przy użyciu różnych środków stabilizujących, dyspergujących i zwilżających. Otrzymane tusze,  

w kolejnym roku realizacji projektu, zostaną wykorzystane do procesu otrzymywania przewodzących 

materiałów. 

 
Rysunek 1. Obrazy SEM: a) nanodruty miedziane, b) nanodruty miedź@srebro.  
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4. NewCat - Monooksygenazy polisacharydów katalizujące reakcje typowe  

dla cytochromów P450 

Projekt badawczy Horizon Europe EIC-PATHFINDER nr 101046815 [2022-2025] 

(kierownik projektu: prof. dr. hab. Tomasz Borowski 

wykonawcy: dr Anna Miłaczewska-Kręgiel, dr Anna Kluza, dr Zuzanna Wojdyła) 

 

 

 

Strategia UE Zielony Ład i misja łagodzenia klimatu wymagają zastosowania radykalnie 

nowych technologii, których nie ma jeszcze na rynku. Projekty EIC Pathfinder wykraczają poza to, 

co już jest znane i opierają się na interdyscyplinarnej współpracy naukowej, która ma szansę 

wypracować  podstawy nowych i przełomowych technologii. 

 

Projekt NewCat został zainspirowany naturą i ma na celu zapewnienie uniwersalnej platformy 

ułatwiającej syntezę organiczną za pomocą czystych, pozbawionych rozpuszczalników organicznych 

procesów o niskim zużyciu energii. Wymagana wiedza jest zapewniana przez połączenie 

najnowocześniejszych metod eksperymentalnych i obliczeniowych z zakresu inżynierii białek, 

katalizy enzymatycznej, nanomateriałów i produkcji białek na dużą skalę dostarczonych przez 

partnerów konsorcjum. 

Projekt jest realizowany przez konsorcjum czterech partnerów: Norwegian University of Life 

Science, Norwegia, koordynator, Politechnika Graz, Austria, IKiFP PAN, Polska i Politechnika 

Śląska, Polska. Zespół z IKiFP PAN wnosi do projektu swoją wiedzę z zakresu badań obliczeniowych 

nad metaloenzymami oraz z zakresu krystalografii białek. 
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Projekty akcji EU COST 
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1. Obliczeniowa chemia materiałowa dla wydajnego 

procesu rozkładu wody na nanokryształach 

zbudowanych z pierwiastków 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. Małgorzata Witko)  

 

Celem niniejszej akcji COST jest łączenie wiedzy dostarczanej dzięki stosowaniu różnych 

metod modelowania molekularnego (DFT, mechaniki i dynamiki molekularnej, dynamiki Monte-

Carlo, modelowania mikrokinetycznego) i różnych pakietów obliczeniowych, ułatwiające 

modelowanie procesów towarzyszących rozkładowi wody i prowadzące w konsekwencji do 

opracowania nowych materiałów elektrokatalitycznych. 

 

W ubiegłym roku skoncentrowano się na opisie kwantowo-chemicznym procesów 

zachodzących w bateriach wanadowych. Jest to układ, w którym na katodzie zachodzi odwracalny 

proces rozkładu cząsteczki wody: 

 

VO2+ + H2O – e- ⇄ VO2
+ + 2H+ 

 

na anodzie natomiast proces redukcji jonów wanadu(III): 

 

V3+ + e- ⇄ V2+  

 

Proces modelowano stosując metodę DFT (Teoria Funkcjonałów Gęstości), przy użyciu funkcjonału 

PBE i bazy funkcyjnej def2-TZVP. Wyznaczono optymalne geometrie możliwych kompleksów 

wanadowych uczestniczących w powyższych reakcjach w dwóch przypadkach, gdy anionami są jony 

chlorkowe i gdy rolę anionów pełnią jony siarczanowe (o różnym stopniu deprotonacji). Określono 

również ich strukturę elektronową. 
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Projekty strukturalne funduszy Unii Europejskiej  
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1. Środowiskowe Studia Doktoranckie „Interdyscyplinarność dla 

medycyny innowacyjnej” (InterDokMed) 

Projekt NCBR POWR.03.02.00-00.I013/16 [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 ścisłych i nauk medycznych. 

Badania naukowe realizowane przez uczestników projektu mają charakter: (1) 

multidyscyplinarny - każdy doktorant pracuje pod opieką dwóch promotorów reprezentujących różne 

dyscypliny, (2) transdyscyplinarny  - obowiązkowe i wspólne dla wszystkich doktorantów seminaria 

i wykłady są miejscem poszukiwania nowych, innowacyjnych rozwiązań metodologicznych, 

łączących i uzupełniających specjalistyczne metody badawcze różnych dyscyplin nauki; (3) cross-

disciplinarity - zagadnienia danej dziedziny rozwiązywane są przy pomocy metod typowych dla innej 

dziedziny, co prowadzi do efektu synergii.  

Projekt realizowany jest przez konsorcjum złożone z pięciu jednostek naukowych, 

posiadających kategorię co najmniej A i status KNOW. Koordynatorem projektu jest Instytut 

Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN, partnerami zaś: Instytut Farmakologii 

im. Jerzego Maja PAN, Instytut Fizyki Jądrowej im. Henryka Niewodniczańskiego PAN, Wydział 

Chemii UJ i Wydział Lekarski UJ CM. Dobór jednostek realizujących daje gwarancję realizacji 

interdyscyplinarności poprzez realizację badań naukowych obejmujących więcej niż jeden obszar 

wiedzy (nauki ścisłe/nauki medyczne), więcej niż jedną dziedzinę (nauki 

chemiczne/fizyczne/medyczne) i kilka dyscyplin naukowych (fizyka, chemia, farmakologia, 

medycyna).  

W 2022 r. studia doktoranckie kontynuowało 43 doktorantów. Program kształcenia został 

zakończony a doktoranci Środowiskowych Studiów Doktoranckich InterDokMed realizowali 

wyłącznie badania naukowe, pod opieką dwóch opiekunów, z dwóch różnych jednostek partnerskich, 

reprezentujących różne dyscypliny naukowe.  

W roku akademickim 2021/2022 r. doktoranci InterDokMed odbyli 17 staży naukowych, 

uczestniczyli w 22 kursach/warsztatach, tematycznie związanych z realizowaną pracą. Byli 

współautorami 47 publikacji z listy JCR, 2 rozdziałów w książkach, 2 artykułów 

popularnonaukowych. Ponadto byli współautorami 29 prezentacji ustnych i 37 plakatów, 

zaprezentowanych na konferencjach krajowych i zagranicznych. Doktoranci InterDokMed zostali 

laureatami trzech nagród za najlepsze wystąpienia konferencyjne, cztery osoby uzyskały dodatkowe 

stypendia naukowe, dwie osoby zostały laureatami konkursów naukowych. 

22 osoby zakończyły studia po V roku. W 2022 r. 18 osób obroniło swoją rozprawę doktorską, 

9 rozpraw doktorskich zostało wyróżnionych.  

Sumarycznie do końca 2022 r., z 50 kandydatów przyjętych na studia doktoranckie, program 

kształcenia ukończyło 28 osób, 24 osoby uzyskały stopień doktora, wyróżnionych zostało 14 rozpraw 

doktorskich.  

Projekt realizowany w ramach Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwój 2014-2020, 

działanie 3.2 Studia doktoranckie, Oś III Szkolnictwo wyższe dla gospodarki i rozwoju. Celem 

projektu jest zwiększenie jakości i efektywności kształcenia na studiach doktoranckich, poprzez 

opracowanie rozszerzonego programu, jego wdrożenie i realizację, w ramach Środowiskowych 

Studiów Doktoranckich (ŚSD) „Interdyscyplinarność dla medycyny innowacyjnej” InterDokMed. 
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2. Interdyscyplinarne Środowiskowe Studia Doktoranckie „Fizyczne, 

Chemiczne i Biofizyczne Podstawy Nowoczesnych Technologii i Inżynierii 

Materiałowej” (FCB) 

Projekt NCBiR POWR.03.02.00-00-I004/16 [2017-2023] 

(z-ca kierownika projektu: dr hab. inż. A. Micek-Ilnicka) 

 

Projekt FCB realizowany jest ze środków Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwój 

(POWER) przyznanych w wyniku konkursu ogłoszonego przez Narodowe Centrum Badań i Rozwoju 

(NCBiR) w 2017 r. na interdyscyplinarne programy studiów doktoranckich. Decyzją NCBiR projekt 

FCB został przedłużony do 31 października 2023. Projekt koordynowany jest przez Wydział Fizyki 

i Informatyki Stosowanej (WFiIS) Akademii Górniczo-Hutniczej (AGH)  

z udziałem partnerskim 4 instytucji: Wydziału Inżynierii Materiałowej i Ceramiki (WIMiC) AGH, 

Wydziału Chemii Uniwersytetu Jagiellońskiego (WCh UJ), Instytutu Fizyki Jądrowej (IFJ)  

im. Henryka Niewodniczańskiego PAN oraz Instytutu Katalizy i Fizykochemii Powierzchni (IKiFP) 

im. Jerzego Habera PAN w Krakowie. 

Studia doktoranckie FCB posiadają charakter interdyscyplinarny. Doktoranci reprezentują jednostki 

badawcze reprezentujące dziedzinę nauk ścisłych i przyrodniczych, w tym dyscypliny takie jak nauki 

chemiczne, fizyczne oraz dziedzinę nauk inżynieryjno-technicznych  

z dyscypliną inżynieria materiałowa oraz inżynieria chemiczna. Założenia projektu przewidywały 

kształcenie 75 doktorantów, aktualnie w ramach projektu kształci się 72 doktorantów, w tym  

w IKiFP PAN studiują 3 osoby. Do września 2022 odbyło się 11 obron doktorantów FCB (2 obrony 

z WFiIS AGH , 4 obrony z WIMiC AGH i 4 obrony z WCh UJ oraz 1 obrona z IFJ AGH). 

Postępowania awansowe o nadanie stopnia doktora 3 doktorantek FCB z IKiFP PAN zostały 

rozpoczęte. Planowany termin złożenia ich rozpraw doktorskich to I kwartał 2023 roku. 

Dorobek naukowy doktorantów FCB z IKiFP PAN (3 osób) w roku akademickim 2021/2022 

obejmuje:4 publikacje w czasopismach: ACS Catalysis, Molecules, Applied Sciences, Nanomaterials, 

1 zgłoszenia patentowe EP22164459 i 4 wystąpienia ustne. 
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Inne międzynarodowe projekty badawcze 
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1. Biokompatybilne piany i emulsje stabilizowane naturalnymi surfaktantami 

i cząsteczkami do zastosowań biomedycznych 

Polsko-włoski wspólny projekt badawczy na lata 2020-2022 – wg porozumienia o współpracy 

naukowej między PAN i włoskim National Research Council CNR 

(kierownictwo projektu – dr Marcel Krzan) 

 

W ramach projektu opracowaliśmy technologię wytwarzania stabilnych pian i emulsji 

formułowanych z mieszanin hipoalergicznych, nietoksycznych polimerów biologicznych, głównie 

„zielonych surfaktantów”. Taka cienka powłoka powierzchniowa może wkrótce stać się podstawą 

składu kosmetycznego i dermatologicznego produktów wielokrotnego użytku. Dokładnie zbadano 

również możliwość wprowadzenia do warstwy międzyfazowej innych związków biologicznie 

czynnych, takich jak np. chitozan. Podobna wieloskładnikowa warstwa filmowa stanowiłaby 

pierwszą linię obrony organizmu przed różnymi patogenami. Dzięki nim skóra będzie jednocześnie 

chroniona, nawilżona i zregenerowana. Podobny cienki film powierzchniowy (tworzony z pianek lub 

emulsji) mógłby być również stosowany jako naturalny środek konserwujący, czyli jako bariera dla 

patogenów w przemyśle spożywczym. Ta sama technologia wprowadzania dodatkowych składników 

do warstwy powierzchniowej może być wykorzystana w produkcji rolnej w naturalnych zielonych 

pestycydach, w procesach flotacji oraz w czasie usuwania nanocząstek odpadów ze środowiska 

wodnego.  

W ostatnim roku projektu badaliśmy wzajemne oddziaływanie saponiny i chitozanu. 

Udowodniono, stosując technikę eksperymentalną Sum Frequency Generation IR oraz pomiary 

aktywności powierzchniowej i lepko-sprężystości powierzchniowej, że saponina i chitozan 

oddziałują ze sobą w roztworze, tworząc złożone układy, dzięki którym nieaktywna powierzchnia 

chitozanu adsorbuje się w znacznym nadmiarze na powierzchni warstwy, radykalnie zmieniając jej 

elastyczność i stabilność powierzchni.  

Ponadto zbadaliśmy system modelowy hydrofilowych naładowanych ujemnie nanocząstek 

krzemionki (Levasil). W tym przypadku opracowaliśmy metodę zmiany ich potencjału 

powierzchniowego i hydrofobizacji z wykorzystaniem biodegradowalnego i bezpiecznego środka 

powierzchniowo czynnego lauroilo-etylo-arginianu oraz biopolimeru/polikationu chitozanu. Zmiana 

ładunku powierzchniowego i hydrofobizacja były niezbędne do usunięcia cząstek z fazy wodnej 

w procesie spieniania. Udowodniliśmy, że w ten sposób można bezpiecznie oczyścić środowisko 

wodne z zanieczyszczeń w postaci hydrofilowych nanocząstek.  

Środki z projektu pozwoliły również na dwa tygodniowe staże naukowe w Genui dla dr Marcela 

Krzan i dr Eweliny Jarek.  
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1. Projekt „Mobilność edukacyjna” dla 

studentów i pracowników 

Program EU Erasmus+ [2014-2022] 

(koordynator programu: dr hab. inż. Aleksandra Pacuła) 

 

 

W 2022 roku zrealizowano następujące edukacyjne wyjazdy: 

 

a) studentów na praktykę: 

• Valerii Lutsyk – The Biomedical Research Foundation of the Academy of Athens (BRFAA) 

(Grecja) 

• Patrycja Gnacek – University of Szeged (Węgry) 

 

b) pracowników na szkolenia: 

• Maciej Nowak – University of Belgrade (Serbia) 

• Magdalena Oćwieja – University of Malaga (Hiszpania) 

• Magdalena Soboń – TU/e Eindhoven University of Technology (Holandia) 

• Mateusz Tataruch – Slovak University of Technology in Bratislava (Słowacja) 

 

Efektem mobilności edukacyjnej było m.in. zebranie materiału badawczego do prac doktorskich, 

artykułów w czasopismach naukowych o międzynarodowym zasięgu i prezentacji konferencyjnych. 

Projekt będzie kontynuowany w 2023 r., a na rok akademicki 2023/2024 zostanie złożony kolejny 

wniosek o finansowanie. 
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powierzchni” Wydział Inżynierii Mechanicznej i Robotyki, Akademia Górniczo-Hutnicza 

 

SEMINARIA NAUKOWE INSTYTUTU 

WYKŁADY ZAPROSZONYCH GOŚCI 

1. dr hab. Dariusz Matoga, prof. UJ (Wydział Chemii UJ) "Dekorowanie szkieletów 

i wypełnianie pustek, czyli sieci metalo-organiczne JUK w roli adsorbentów i przewodników” 

2. Alicja Kicińska-Fujawa, europejski rzecznik patentowy i dyrektor biura JWP w Krakowie 

„Własność intelektualna w jednostkach naukowo – badawczych” 

3. Piotr Godlewski, europejski rzecznik patentowy (EQE), wspólnik JWP i szef zespołu 

BioChemPharma „Własność intelektualna w jednostkach naukowo – badawczych” 

4. dr hab. Helena Krasowska, prof. Instytutu Slawistyki PAN (Instytut Slawistyki PAN) 

”Tradycje i zwyczaje wielkanocne u Polaków na Bukowinie Karpackiej” 

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

6. dr Peter Dewolf (Application Director Bruker Nano Surfaces) “A modern approach to study 

sample physiochemical properties with the use of atomic force microscopy” 

7. prof. Libero Liggieri  (Institute of Condensed Matter Chemistry and Technologies for Energy, 

Genua, Włochy) „Properties of interfacial layers in nanoparticle-surfactant dispersions” 

8. Prof. Benoit Scheid (Université Libre de Bruxelles) “Raydrop: a universal single/double 

emulsion generator based on a non-embedded “co-flow-focusing” 

9. Grzegorz Putynkowski (Prezes CBRTP) i dr Robert Socha (IKiFP PAN) „Możliwości 

współpracy Instytutu Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN z 

Centrum Badań i Rozwoju Technologii dla Przemysłu S.A.” 

10. dr Rugmani Meenambal (Marie Skłodowska-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" 

11. dr Tetiana Tatarchuk (Wydział Chemii UJ) "Spinel ferrites in catalysis - how to take control 

over the activity?" 

12. prof. Drew Parsons (University of Cagliari) "Hofmeister specific ion effects, buffer effects, 

and theory of colloidal interactions" 

13. prof. Mikołaj Sokołowski (Instytut Badań Literackich Polskiej Akademii Nauk) "Kraków 

Władysława Mickiewicza (syna Adama Mickiewicza)" 

 

WYKŁADY PRACOWNIKÓW INSTYTUTU 

1. prof. dr hab. inż. Mirosław Derewiński “Biomimetic CO oxidation below −100 °C by a 

nitrate-containing metal-free microporous system” 

2. dr hab. Michał Mosiałek “Ważne aspekty związane z Obroną cywilną” 

3. dr Monika Wasilewska, dr inż. Maria Morga, "Mobilność edukacyjna w ramach programu 

Erasmus+" 

4. dr hab. Magdalena Oćwieja „Potencjał aplikacyjny nanocząstek plazmonicznych 

i nanoklastrów fluorescencyjnych w naukach biologicznych oraz nowoczesnych technikach 

spektroskopowych” 
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5. dr Erwin Lalik „Ekstrakcja oscylacyjnego komponentu i definicja średniej amplitudy 

termokinetycznych oscylacji w układzie pallad/wodór” 

 

UZYSKANE TYTUŁY I STOPNIE NAUKOWE  

DOKTORA HABILITOWANEGO 

1 Georgi Gochev „Kompleksowy, teoretyczno-eksperymentalny opis wpływu warunków 

fizykochemicznych na stabilność pian stabilizowanych cząstkami białek”  

DOKTORA 

• dziedzina nauk ścisłych i przyrodniczych., dyscyplina: nauki chemiczne 

1. Dorota Dronka „Adsorpcja surfaktantów i polielektrolitów na granicy faz ciecz/ciecz” (promotor 

prof. dr hab. inż. Piotr Warszyński) 

2. Paulina Komorek „Samoorganizacja białek globularnych na powierzchni złota – aspekty 

strukturalne i konformacyjne” (promotorzy dr hab. Barbara Jachimska, prof. dr hab. Małgorzata 

Lekka) 

3. Adrianna Sławińska „Peroksomolibdeniany jako nowe materiały farmakologiczne 

i katalityczne” (promotor prof. dr hab. Wiesław Łasocha) 

4. Patrycja Wójcik „Bakteryjne Δ1-dehydrogenazy 3-ketosteroidowe – struktura, mechanizm 

reakcji i zastosowanie w biokatalitycznym odwodornieniu leków steroidowych” (promotorzy 

prof. dr hab. Maciej Szaleniec, prof dr hab. Andrzej Bojarski) 

• dziedzina nauk ścisłych i przyrodniczych., dyscyplina: nauki fizyczne 

1 Agnieszka Kurek „Mikroskopia Sił Atomowych w diagnostyce chorób macicy w oparciu 

o właściwości mechaniczne tkanki endometrum” (promotorzy dr hab. inż. Jakub Barbasz, prof. 

dr hab. n. med. Robert Jach) 

• dziedzina nauk inżynieryjno-technicznych, dyscyplina: inżynieria chemiczna 

1. Justyna Kuczek „Strukturalna rola żelaza i kobaltu w szkłach nawozowych” (promotorzy dr hab. 

inż. Magdalena Szumera prof. AGH, dr hab. Dorota Rutkowska-Żbik prof. IKiFP PAN) 

• dziedzina nauk inżynieryjno-technicznych, dyscyplina: inżynieria materiałowa 

1. Milena Synowiec „Katalityczne i fotokatalityczne właściwości nanostruktur na bazie 

półprzewodników szeroko- i wąskopasmowych” (promotorzy prof. dr hab. inż. Marta Radecka, 

dr hab. inż. Anna Micek-Ilnicka) 

 

KONFERENCJE NAUKOWE ZORGANIZOWANE PRZEZ INSTYTUT 

1 LIV Ogólnopolskie Kolokwium Katalityczne (LIV Polish Annual Conference on Catalysis), 

Kraków 01-03 czerwca 2022 (M. Witko, D. Rutkowska-Żbik) 

2 EuFoam 2022, 03-07 lipca 2022 Kraków (IKiFP PAN, UR) – hybrid 

3 Workshop dla Przedsiębiorców „Rozwiązania katalityczne w instalacjach przemysłowych”. 

28 września 2022 Kraków (IKiFP PAN, IICh PAN, Katalizator Sp. z o.o., Uni-Eko s.c) 

4 4th ISFMS-Biochemistry, Molecular Biology and Druggability of Proteins, Multidisciplinary 

Digital Publishing Institute, University of Florence Florencja, Włochy, 06-09.09 2022 

(Universita DEGLI STUDI FIRENZE, MDPI, B. Jachimska z IKiFP PAN komitet 

organizacyjny) 


