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Instytut Fizyki Molekularnej PAN

Historia Instytutu Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk (IFM PAN) rozpoczeta sie w 1954
roku wraz z utworzeniem w Poznaniu filii warszawskiego Instytutu Fizyki PAN. Na przestrzeni lat trzy zaktady
naukowe kierowane przez profesorow Szczepana Szczeniowskiego, Arkadiusza Piekar¢ oraz Jana
Stankowskiego uksztattowaly kierunki badawcze oraz zapewnity kadre naukowa dla nowo powstajacego
Instytutu Fizyki Molekularnej, ktéry jako samodzielna placéwka Polskiej Akademii Nauk zaczat funkcjonowac
w 1975 roku. Od momentu powotania przedmiotem dziatalnos$ci Instytutu byto prowadzenie badan naukowych
w zakresie fizyki molekularnej, ze szczegdlnym uwzglednieniem radiospektroskopii ciata statego, oddziatywan
molekularnych w fazie skondensowanej, czy teorii magnetyzmu i technologii cienkowarstwowych materiatow
magnetycznych. Oryginalne logo Instytutu powstale na bazie widma -elektronowego rezonansu
paramagnetycznego do dzi$ jest znakiem rozpoznawczym Instytutu na arenie krajowej oraz mi¢dzynarodowe;.

Obecnie w IFM PAN funkcjonuje osiem zakladow naukowych, w ktérych prowadzone sga badania
metodami do$wiadczalnymi oraz teoretycznymi, miedzy innymi w zakresie wlasciwosci magnetycznych,
transportowych, mechanicznych, elektrycznych i optycznych materiatéw funkcyjnych, metamateriatow,
hybrydowych uktadéw przewodzacych, zwigzkow migdzymetalicznych i stopdw metastabilnych strukturalnie,
semimetali topologicznych, mieszanin ciektokrystalicznych, cieczy i dielektrycznych uktadow molekularnych.
Ponadto prowadzone sa badania struktury elektronowej i wiasciwosci termodynamicznych materiatow
kwantowych, dynamiki spinowej w nanomateriatach weglowych i innowacyjnych ferroikach, a takze w
obszarze komunikacji i kryptologii kwantowej. W zaawansowanych laboratoriach technologicznych
wytwarzane i charakteryzowane sg funkcjonalne uktady warstwowe oraz nanostruktury.

Kazdego roku pracownicy i doktoranci IFM PAN publikujg okoto 100 prac naukowych w zakresie
fizyki fazy skondensowanej oraz angazuja si¢ w pozyskiwanie i realizacj¢ interesujacych projektow
badawczych. Instytut jest wspotorganizatorem cyklicznych i rozpoznawalnych konferencji oraz warsztatow
naukowych, w tym m.in. ,,Physics of Magnetism” (od 1975 r.), ,,Structural and Ferroelectric Phase Transitions”
(od 1979 1.), czy ,,Lato z Helem” (od 1985 r.). IFM PAN wspdlnie z czterema instytutami Polskiej Akademii
Nauk (ICHB PAN, ID PAN, IGCz PAN i IGR PAN) ksztalci doktorantow w ramach Poznanskiej Szkoty
Doktorskiej Instytutéw PAN. Od wielu lat Instytut prowadzi wspotprace z licznymi zagranicznymi i krajowymi
osrodkami naukowymi, w tym z uczelniami z regionu, m.in. z Wydziatem Inzynierii Materiatowej i Fizyki
Technicznej Politechniki Poznanskiej, w ramach ktorej studenci odbywaja w Instytucie praktyki, staze oraz
przygotowujg prace dyplomowe. Instytut przywiazuje takze uwage do popularyzacji wiedzy wsrod uczniow
poprzez dedykowane projekty i programy (np. ,,Noc Naukowcoéw”, cykl wyktadow ,,Fizyka warta Poznania”,
czy Ogolnopolski Konkurs Konstruktorski — ,,Fizyka w ruchu”). Instytut angazuje si¢ rowniez w szereg
inicjatyw, ktoére maja na celu poprawe funkcjonowania spoteczenstwa i gospodarki poprzez propagowanie
istotnych wynikéw innowacyjnych badan naukowych (np. w zakresie technologii wodorowych).
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Polskie Towarzystwo Fizyczne
Oddziat Poznanski

c/o Instytut Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk

w) '<°+,,o '0 @&' & ul. Mariana Smoluchowskiego 17, 60-179 Poznan
oo* “mento & @é www.ptf.net.pl/poznan, e-mail: poznan@ptf.net.pl

1920 tel. (61) 86 95 201, fax: (61) 86 84 524

Poznan, 30 sierpnia 2023 roku

Szanowni Panstwo,

Zarzad Oddziatu Poznanskiego Polskiego Towarzystwa Fizycznego podjal decyzj¢ o objeciu
honorowym patronatem konferencji Krysztatki Molekularnej’23, ktéra ma si¢ odby¢ w Instytucie
Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu w dniach 13-15 wrzesnia 2023.

Celem dziatania Polskiego Towarzystwa Fizycznego jest upowszechnianie fizyki i nauk pokrewnych,
podnoszenie ogdlnego poziomu wiedzy fizycznej w spoleczenstwie oraz popieranie rozwoju fizyki w
Polsce. Swoje cele PTF realizuje w szczegdlno$ci przez wspieranie badan w dziedzinie fizyki i ich
nagradzanie oraz upowszechnianie.

Polskie Towarzystwo Naukowe rokrocznie przyznaje szereg nagréd: Nagroda naukowa im.
Wojciecha Rubinowicza za artykul lub seri¢ artykuléw opublikowanych w okresie pigciu lat
kalendarzowych poprzedzajacych rok ztozenia wniosku, Nagroda doktorska im. Zygmunta
Florentego Wréblewskiego za rozprawe doktorska obroniong w roku kalendarzowym poprzedzajagcym
rok ztozenia wniosku, Nagroda Magisterska im. Arkadiusza Piekary za pracg magisterska obroniong
w roku kalendarzowym poprzedzajacym rok ztozenia wniosku, Nagroda i Medal za Popularyzacje
im. Krzysztofa Ernsta za wybitng dzialalno$¢ popularnonaukowa w okresie trzech lat kalendarzowych
poprzedzajacych rok ztozenia wniosku, Nagroda za Artykut Popularnonaukowy za wyrdzniajacy sig
artykut popularnonaukowy oraz Nagroda za najlepszq prace magisterskq z optyki i fotoniki za
najlepsza prace magisterska z optyki i fotoniki.

Oddzial Poznanski Polskiego Towarzystwa Fizycznego ufunduje trzy nagrody dla uczestnikéw
konferencji Krysztatki Molekularne’23 za najlepsze wystgpienia ustne. Wszystkim uczestnikom
konferencji zyczymy owocnych obrad, nawiazania wspotpracy naukowej oraz mitych wspomnien ze
stolicy Wielkopolski.

Z wyrazami szacunku

NICZACY

POLSKIE TOWARZYSTWO FIZYCZNE PBZEWOD -
0DDZIAt POZNAKSK| O%Ia*uj__'%}ﬂaﬁsxleg&?

¢/a ul. Mariana Smoluchowskiego 17 dr hab, Andrzej tbifsii, prof. IFM PAN

60-179 Poznan

(Przewodniczgcy Oddzialu Poznanskiego PTF)
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. WYDZIAL
POLITECHNIKA POZNANSKA @ INZYNIERI MATERIALOWE]
1 FIZYKI TECHNICZNE]

Ksztatcimy najlepszych
specjalistéw na kierunkach:

Edukacja
techniczno - informatyczna

PRZYZNANO NAM:
Kategoria naukowa A+
- poziom wiodgacy
w dyscyplinie inzynieria
materialowa

Fizyka techniczna

ZMIENIAMY
e OBLICZE NAUKI

o nas Wydziat Inzynierii Materiatowej
Wydzial Inzynierii Materiatlowej i Fizyki Technicznej prowadzi badania i Fizyki Technicznej
w szerokim zakresie tematyki materialowe] zwigzanej z jej

projektowaniem, wytwarzaniem i charakteryzacja, jak réwniez Zapraszamy studentéw i doktorantow!
symulacja zjawisk oraz procesdw. Wysoce specjalistyczne i unikalne

metody badawcze dostepne w zasobach Wydziatu, pozostajg réwniez « studia stacjonarne « praktykii staze
istotnym  wsparciem dla  wielu badan interdysyplinarnych i1l stopnia o kota naukowe
prowadzonych w kraju oraz poza granicami. o szkota doktorska » klasy akademickie

Bqdimy w kontakcie
Dziekanat WIMIFT K l:lI:I:Il:IjI:I:I.: : B
okt

ul. Piotrowo 3, 60-965 Poznan
office_dtpf@put.poznan.pl Film promocyjny
www.phys.put.poznan.pl WIMIFT
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o Spektrometry FTIR do badan
rutynowych i badawczych

Najszersza paleta produktéw na rynku, od
kompaktowego spektrometru ALPHA Il po
IFS125HR z najwyzszg rozdzielczoscig
dla wszystkich rutynowych, badawczych

i naukowych zastosowan.

e Mikroskopy FT-IR

LUMOS jest wolnostojgcym mikroskopem
FTIR z petng automatyka. Zostat zapro-
jektowany w celu potgczenia najlepszych
mozliwosci w zakresie kontroli wzrokowej i
analizy spektralnej w podczerwieni

z najwyzszym komfortem uzytkownika.

Spektrometry FT-NIR

Intuicyjnie spektrometry dyspersyjne W i O d qc e i n n Owa Cj e

i FT-Ramana oraz mikroskopy o wysokiej

acance ss savasan i oo o, 1-IRy FT-NIR 1 Raman

Spektrometry Ramana

Najszersza paleta produktow na
rynku, od kompaktowego spektrometru
ALPHA Il po IFS125HR z najwyzszg
rozdzielczoscig dla wszystkich ruty-
nowych, badawczych i naukowych
zastosowan.

Analizatory gazéw FT-IR

Seria MATRIX MG to wytrzymate,
wysokowydajne analizatory fazy gazowej
w $redniej podczerwieni do zastosowan
procesowych i badawczych.

Bruker Polska oferuje najbardziej zaawansowane spektrometry FT-IR, FT-NIR,
Raman i TeraHertz, aby spetni¢ wszystkie wymagania stawiane przez codzienng
prace naukowa i w kontroli jakosci. Niezliczone innowacje wdrozone w naszych

spektrometrach, sa uosobieniem naszej filozofii bycia liderem wydajnosci Bruker Polska $p.z 0.0.

Budziszynska 69

60-179 Poznan

Tel. +48 61 868 90 08

o . . Fax. +48 61 868 90 96
Skontaktuj sie z nami: www.bruker.com/optics Email: bruker.polska@bruker.com

w naukach przyrodniczych i systemach analitycznych.

_ _ _ Spectroscopy
Innovation with Integrity
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Przedmowa

Serdecznie witamy na VII Ogoélnopolskiej Konferencji “Krysztatki Molekularne”. Konferencja jest
wydarzeniem towarzyszacym Ogolnopolskiej Konferencji Krysztalty Molekularne, ktérej poczatki
siegaja 1977 roku. Celem Konferencji Krysztatki Molekularne jest przekazanie wiedzy oraz wymiana
doswiadczen pomiedzy mlodymi fizykami, chemikami i inzynierami materialowymi w zakresie badan
krysztatow molekularnych, cieklych krysztatow, polimeréw, szkiel molekularnych, kompozytow,
nanokompozytéw, nanoczastek i pojedynczych molekut.

Ogolnopolska Konferencja Krysztatki Molekularne pierwszy raz zostata zorganizowana we wrzes$niu
2011 roku we Wroctawiu. Kolejne konferencje odbywaty si¢ w Gdansku (2013), Krakowie (2015),
Warszawie (2017), Lodzi (2019) oraz Czgstochowie (2021). Tym razem na miejsce obrad wybralismy
Instytut Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu. W tym miejscu chcieliby$Smy
podziekowa¢ Dyrekcji Instytutu za wydatne wsparcie a Oddzialowi Poznanskiemu Polskiego
Towarzystwa Fizycznego oraz Wydzialowi Inzynierii Materiatlowej 1 Fizyki Technicznej Politechniki
Poznanskiej za patronat honorowy.

Mamy nadziej¢, ze dzigki Panstwa obecnosci tegoroczna konferencja bedzie okazja do wystuchania
serii interesujagcych wyktadow. Najlepsze prace zostang nagrodzone przez Oddzial Poznanski
Polskiego Towarzystwa Fizycznego, ktory w przysztym roku obchodzi¢ bedzie 100-lecie swojego
istnienia.

Wszystkim Uczestnikom zyczymy wielu wartosciowych kontaktow 1 dyskusji naukowych.

Andrzej Lapinski
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Program Konferencji

Sroda 13 wrzes$nia 2023

15:00 — 16:00 Rejestracja uczestnikow

Sesja I (przewodniczacy: A. Lapinski)
16:00 — 16:20 Otwarcie Konferencji
16:20 — 17:20 Wyklad inauguracyjny: J. Spatek
17:20 — 17.40 J. Goszyk
17:40 — 18:00 K. Bruchal
18:00 — 18:30 Sesja Posterowa: P. Lawniczak, A. Mizera, K. Rytel, A. Schlichtholz,
A. Stachowiak, M. Wojcieszak

19:00 Kolacja
Czwartek 14 wrzesnia 2023

Sesja II (przewodniczacy: R. Swietlik)
09:00 — 09:40 Wyklad zaproszony: K. Rytel
09:40 — 10.00 A. Martin
10:00 — 10:20 A. Mylkie
10:20 — 10:40 Przerwa kawowa

Sesja I1I (przewodniczaca: K. Lewandowska)
10:40 — 11.00 A. Grundt
11:00 — 11:20 M. Hancharova
11:20 — 11:40 P. Radomski
11:40 — 12:00 J. Poptawski
12:00 — 12:20 S. Zigba

13:00 — 14:00 Obiad

14:00 — 19:00 Wycieczka
Piatek 15 wrzesnia 2023

Sesja IV (przewodniczaca: 1. Olejniczak)
09:00 — 09:40 Wyklad zaproszony: P. Lawniczak
09:40 — 10.00 M. Szczgsny
10:00 — 10:20 M. Mleczko
10:20 — 10:40 Przerwa kawowa

Sesja V (przewodniczacy: A. Lapinski)
10:40 — 11.00 T. Banaszek
11:00 — 11:20 K. Lupinska
11:20 — 11:40 M. Sawinska
11:40 — 12:00 M. Hendzel
12:00 — 12:40 Przerwa kawowa / Obrady Komisji Konkursowe;j

12:40 — 13:00 Zakonczenie Konferencji
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Streszczenia
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Wyktad inauguracyjny

METALIZACJA MOLEKULARNEGO WODORU I JEGO STAN
NADPRZEWODZACY*

Jozef Spalek**

Instytut Fizyki Teoretycznej, Uniwersytet Jagiellonski, Krakow
e-mail: jozef.spalek@uj.edu.pl

W wykladzie przedstawi¢ podstawowe wiasnosci molekuly wodoru oraz zjawisko metalizacji krysztatu
molekularnego wodoru. Cze$¢ wynikow, dotyczacy teoretycznego modelowania tych wilasnosci, przedstawie
dokladniej, takze w postaci animacji komputerowej. Omowi¢ tez krotko znaczenie tych zjawisk dla
interdyscyplinarnych badan podstawowych i technologii kwantowe;j.

* Prace finasowane cze$ciowo przez Narodowe Centrum Nauki, grant OPUS nr UMO-2021/41/B/ST3/04070
** Wspotpraca: Andrzej Biborski, Maciej Hendzel, Andrzej Kadzielawa
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Wystapienie ustne

DWUFOTONOWA EMISJA WYBRANYCH BARWNIKOW ORGANICZNYCH
NA BAZIE FLUORENU

Julia Goszyk', Konrad Cyprych', Yann Bretonnié¢re?, Chantal Andraud?,
Jarostaw Mysliwiec'

) 'Politechnika Wroctawska, Wydziat Chemiczny, Wroctaw, Polska
’Ecole Normale Supérieure de Lyon, Laboratoire de Chimie, Lyon, Francja
e-mail: 246105@student.pwr.edu.pl

Na przestrzeni ostatnich lat jednymi z najintensywniej rozwijajacych si¢ dziedzin nauki sg m. in. fotonika
oraz optoelektronika, ktére w duzym stopniu opieraja si¢ na wykorzystywaniu zjawisk optyki nieliniowej do
przetwarzania i przesylania informacji. W zwigzku z tym istnieje wysokie zapotrzebowanie na poszukiwanie
nowych innowacyjnych materiatéw charakteryzujacych si¢ duzymi nieliniowymi efektami optycznymi,
wysokimi wydajnosciami kwantowymi oraz wydajng fotostabilnoscig [1]. Przyktadem takich zwigzkow sa
barwniki organiczne typu push-push, badz pull-pull, gdzie dwa fragmenty w czasteczce petnig role
odpowiednio donora elektronow, badz akceptora elektronéw, a Srodek stanowi rdzen
z uktadem wigzan sprzgzonych. Owe liniowe molekuly stanowig potencjalny model
w projektowaniu zwiazkow o wiasciwosciach mozliwych do wykorzystania w procesach optyki nieliniowej [1].

Dzi¢ki swojej budowie strukturalnej, fluoren moze zosta¢ uzyty jako sprzezony mostek, ktorego wysoka
symetria elektronowa oraz planarnos¢ wptywa na zwigkszone nakladanie si¢ orbitali i efektywny transfer
fadunku. Skutkiem tego, fluoren oraz jego pochodne, charakteryzuja si¢ wydajnym procesem dwufotonowe;j
absorpcji i silnymi oddziatywaniami jedno-

i wielofotonowymi [2].
A

C‘E H 13 EE-H‘I 3
Fluoren stanowiqcy sprzezony rdzen w teorii zwigzkow liniowych.

Ze wzgledu na réznorodne mozliwosci modyfikacji struktury, a co si¢ z tym wigze wysoka dostrajalnosé¢
wlasciwosci zwiazku, rodzina fluorenéw jest wysoko rozwinigta i znajduje zastosowanie w m.in. mikroskopii
dwufotonowej [2], czy w urzadzeniach OLED [3].

W niniejszej pracy przedstawione beda wyniki badan spektroskopowych dotyczace pomiarow
dwufotonowej emisji w roznych matrycach, emisji laserowej 1 rozpraszania Ramana
w pochodnych 9,9-diheksyl-9H-fluorenu. Otrzymane wyniki pokazuja duzy potencjat tej grupy zwiazkow jako
zrodlo swiatta generowanego na drodze dwufotonowej absorpcji.

Literatura

[1] C. Andraud, R. Fortrie, C. Barsu, O. Stéphan, H. Chermette, P. L. Baldeck, Photoresponsive Polymers I, 214 (2008)
151-169.

[2] J. Shaya, P.R. Corridon, B. Al-Omari, A. Aoudi, A. Shunnar, M. I. H. Mohideen, A. Qurashi, B. Y. Michel, A. Burger,
Journal of Photochemistry and Photobiology C: Photochemistry reviews, 52 (2022) 100529.

[3] N. J. Jeon, H. Na, E. H. Jung, T.-Y. Yang, Y. G. Lee, G. Kim, H.-W. Shin, S. I. Seok, J. Lee, J. Seo, Nature Energy, 3
(2018) 682-689.
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Wystapienie ustne

ANTY-STOKESOWSKIE CHLODZENIE LASEROWE NANOKRYSZTALOW
DOMIESZKOWANYCH JONAMI ZIEM RZADKICH

Kamil Bruchal, Pawel Karpinski, Dominika Wawrzynczyk

Instytut Materiatow Zaawansowanych, 50-370 Wroctaw, ul. Smoluchowskiego 23
e-mail: kamil.bruchal@pwr.edu.pl

Chtodzenie laserowe polega na obnizeniu temperatury ukladu fizycznego poprzez oswietlenie go wiazka
lasera. Podczas gdy najbardziej znanym przykladem tego typu procesu pozostaje chtodzenie dopplerowskie
pojedynczych atomow, mniej znane zjawisko chtodzenia anty-Stokesowskiego moze zosta¢ wykorzystane do
chlodzenia ciat statych. Chtodzenie anty-Stokesowskie polega na fononowej konwersji w gore absorbowanego
fotonu. Energia termiczna zawarta w drganiach sieci krystalicznej jest nastgpnie wypromieniowywana w
postaci fotondw o wyzszej energii, co skutkuje obnizeniem temperatury ciala statego. Zjawisko to moze
znalez¢ zastosowanie w konstrukeji urzadzen chtodzacych w skali nanometrycznej, pozbawionych ruchomych
elementow oraz niegenerujacych wibracji mechanicznych [1] [2].

Realizacja chlodzenia anty-Stokesowskiego wymaga znalezienia materiatu charakteryzujacego si¢
wysoka zewnetrzng wydajnoscia kwantowa, wysoka wydajnosci fononowej konwersji w gore oraz
pokrywaniem si¢ widm absorpcji i emisji w szerokim zakresie spektralnym Obiecujacymi kandydatami do tego
typu zastosowan sa nanokrysztaty domieszkowane jonami ziem rzadkich, w szczegolnosci jonami iterbu (Yb)
[1] [2]. W ramach wystapienia zaprezentowane zostang wstepne wyniki badan nad chlodzeniem laserowym

heksagonalnych nanokrysztatow f—NaY F,: Yb*’

13)
12)

1)
10)

Rysunek 1. Model czteropoziomy chlodzenia anty-Stokesowskiego. Roznica energii OF pomiedzy

fotonem absorbowanym a emitowynym jest unoszona z uktadu.
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Celuloza jest powszechnym 1 jednocze$nie bardzo interesujagcym organicznym materiatem, ktory posiada
szereg potencjalnych zastosowan aplikacyjnych, od sensorow do medycyny [1-3]. W ostatnich latach rozwijane
sg proby wykorzystania celulozy w tworzeniu nowych przewodnikéw protonowych [4]. Jedng z mozliwosci
jest potraktowanie celulozy jako szkieletu i potaczenie jej z molekulami, zapewniajagcymi dobre wlasciwosci
przewodzace jak np. imidazol [5, 6]. Takie materialy osiggaja wysokie wartosci przewodnosci elektrycznej
(nawet powyzej 0,1 S/m). Niestety niestabilnos¢ termiczna, wynikajaca m.in. z istnienia wody w celulozie,
stanowi powazng wadg¢ tych materiatow.

W tym wystapieniu przedstawione zostang wyniki badan nowych zwiazkow, ktore moga znalezé
zastosowanie jako elektrolity state, utworzone na bazie innego organicznego i tatwo dostepnego materialu —
skrobi ziemniaczanej. W badanych materiatach, skrobia spelnia role szkieletu struktury a imidazol jest
odpowiedzialny za zapewnienie pozadanych wilasciwosci elektrycznych. W celu poprawienia wlasciwosci
mechanicznych oraz termicznych zastosowano dodatkowe zwigzki (np. montmorylonit). Badane kompozyty
charakteryzuja si¢ dobrag stabilno$cig termiczng do temperatury 420K, lepsza od tej obserwowanej dla
materialdow bazujacych na celulozie. Jednoczes$nie, protonowe przewodnictwo elektryczne osigga wartosé
maksymalng 64=5 107 S/m. Jest to wielko$¢ porébwnywalna do tych osigganych w biokompozytach celulozy z
imidazolem.
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Badania majace na celu znalezienie nowych uktadéw organicznych o pozadanych wlasciwosciach
fizykochemicznych dla elektroniki sg kluczowe w rozwoju gospodarczym krajow wysokorozwinietych. W
ostatnich latach duze zainteresowanie S$rodowiska naukowego jest skierowane w stron¢ polimerowych
materiatow przewodzacych [1, 2]. Do znalezienia odpowiedzi na pytanie, czy dany zwiagzek organiczny mogiby
by¢ wykorzystany np. w optoelektronice, niezbgdne jest poznanie jego wlasciwosci elektrycznych oraz
optycznych [3].

Obiektem naszych badan jest kopolimer przewodzacy polipirolo-co-poli(kwas pirolo-3-karboksylowy)
utworzony na bazie pirolu i kwasu pirolo-3-karboksylowego. Badania wtasciwosci elektrycznych i optycznych
zostaty przeprowadzone z wykorzystaniem spektroskopii impedancyjnej oraz spektroskopii Ramana. W celu
zbadania struktury molekularnej kopolimeru wykorzystano metod¢ ssNMR w ciele stalym. Ponadto
przeprowadzone zostaty badania wlasciwosci przewodzacych w funkcji ciSnienia w zakresie do 5,5 GPa.

Badania pokazaly, ze mechanizm przewodzenia w badanym kopolimerze jest zwigzany z przeskokami
no$nikow ladunku, takich jak polarony i bipolarony. Ponadto, dokonano analizy wpltywu ci$nienia
hydrostatyczne na rodzaj oraz ilo$¢ wystepujacych nosnikéw tadunku w badanym materiale organicznym.

Praca naukowa finansowana ze srodkow budzetowych na nauke w latach 2020-2023, jako projekt badawczy w
ramach programu PRELUDIUM-18 Narodowego Centrum Nauki, nr. rej. 2019/35/N/ST5/03324. Stypendysta
korzysta ze wsparcia finansowanego Fundacji na rzecz Nauki Polskiej (FNP), Start 098.2022.
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Grafen przyciagnat szerokie zainteresowanie ze wzgledu na jego niezwykle wlasciwosci mechaniczne,
elektryczne i cieplne, co czyni go obiecujacym materiatem na tanie przezroczyste elektrody, urzadzenia
elektryczne lub skuteczng wzmacniajaca warstwe w materiatach kompozytowych [1]. Podczas gdy wigckszos¢
zastosowan nie wykorzystuje bezposrednio dyspersji grafenu, wiele z nich wymaga rozproszenia grafenu na
pewnym etapie procesu, co moze prowadzi¢ do uszkodzenia materialu i pogorszenia wlasciwosci elektrycznych
[2]. Mozna wyrézni¢ trzy rodzaje defektow: krawedziowe, wakanse oraz defekty zwigzane ze zmiang
hybrydyzacji wegla z sp2 na sp3 [3]. Proces sonikacji powinien by¢ wystarczajacy, aby wlasciwie
zdyspergowac grafen, jednocze$nie minimalnie inwazyjny, aby struktura ptatkow grafenowych nie zostala
uszkodzona.

Dwie zawiesiny grafenu turbostratycznego (TG) byly sonikowane przy dwoch ustawieniach mocy
sonifikatora - 20 W i 60 W oraz przez rézne okresy zmienne od 1 min do 180 min. Nastgpnie cienkie warstwy
TG byly przygotowywane technika Langmuira i przenoszone na podloze z kwarcu za pomocg metody
Langmuira-Schaffera. Cienkie warstwy byly badane za pomocg pomiaru przewodnictwa elektrycznego,
spektroskopii UV-VIS, spektroskopii Ramana i mikroskopii skaningowej. Stwierdzilismy, ze stosunek opc/cop
(jakos$¢ optoelektroniczna elektrody przezroczystej) uzyskany dla cienkich warstw TG znaczgco maleje wraz z
czasem sonikacji, ze wzgledu na znaczny spadek przewodnictwa elektrycznego, dla mocy 60 W. Z kolei w
przypadku zastosowania mocy sonikacji 20 W nie zaobserwowano znaczacych zmian parametru 6pc/Gop. W
wielu publikacjach jako§¢ grafenu byla analizowana za pomocg spektroskopii Ramana poprzez stosunek
intensywnosci D/G, co udowadniamy, ze moze by¢ niewystarczajace do wilasciwego scharakteryzowania
ptatkow grafenowych. W niniejszej pracy wykorzystali§my stosunek intensywnosci D/D’, aby wyjasni¢ zmiany
w stosunku oDC/cOP. Wyniki spektroskopii Ramana wskazuja, Zze to szczegodlne zachowanie zostato
wyjasnione poprzez wprowadzenie defektow hybrydyzacji sp3 do ptatkéw TG podczas sonikacji o duzej mocy.
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Bezpromienista migracja energii pomi¢dzy identycznymi molekulami jest procesem wieloetapowym
zachodzacym  dzigki  dlugozasiggowemu  dipol-dipolowemu  mechanizmowi oddzialywania
migdzymolekularnego. Migracje energii mozna wykry¢ doswiadczalnie jedynie poprzez depolaryzacje
stezeniowg §wiatta fluorescencji, szczegodlnie zanik anizotropii emisji. Dzieje si¢ tak, poniewaz wktad do zaniki
anizotropii emisji daja tylko pierwotnie wzbudzone molekuly. W naszych badaniach skupiamy si¢ na uktadach
w nanoskali o ograniczonej objetosci. Dla takich uktadow, ktorych przyktadami sg nanostruktury typy rdzen-
otoczka, otrzymane zostaly wyrazenia na zanik anizotropii emisji.

Matematyczny opis procesow stochastycznych zachodzacych w przedstawionych uktadach uzyskuje sig
poprzez uklad réwnan typu ,,master equation”. Ich rozwigzanie jest mozliwe przy pomocy funkcji Greena. Do
uzyskania wyrazen na funkcje Greena stosuje si¢ rozne metody przyblizone. W naszych praca pokazujemy jak
dzialaja metoda przyblizenia Padé [1] oraz metoda diagramatyczna. [2] Rezultaty obu metod sg poréwnywane z
wynikami uzyskanymi z symulacji Monte-Carlo. Na podstawie tych poréwnan okreslone sg granice
stosowalno$ci obu metod (w zaleznos$ci od rozmiaru nanostruktury i ilosci przytaczonych molekut). Pokazane
zostato, ze metoda diagramatyczna jest znacznie bardziej bardziej uniwersalna niz przyblizenie Pad¢ i daje
doktadniejsze wyniki.
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Diketopirolopirole (DPP) to grupa organicznych barwnidwk, o bardzo rozbudowanych mozliwo$ciach
modyfikacji strukturalnych. Wspolnym elementem DPP jest ich rdzen -
n-sprze¢zony dilaktam. Celem niniejszych badan bylo okreslenie wptywu struktury przestrzennej bocznych
tancuchow alkilowych na organizacje i wilasciwosci cienkich warstw oligotiofenowych pochodnych DPP.
Przeanalizowano, jak roznica geometrii podstawnika alkilowego w pozycji bocznej wplywa na aranzacjg
molekut na granicy faz woda-powietrze oraz na wtasciwosci warstw barwnikow przeniesionych na podloze
state.

Struktura molekularna omawianych barwnikow.

W celu wytworzenia oraz zbadania cienkich warstw na granicy woda-powietrze wykorzystano technike
Langmuira, nastepnie przeniesiono je na podtoze state za pomoca techniki Langmuira-Schaefera. Dodatkowe
informacje dotyczace struktury warstw Langmuira uzyskano poprzez badanie zmian potencjatu
powierzchniowego oraz zastosowanie mikroskopii kata Brewstera (BAM). Dane eksperymentalne poddano
analizie z wykorzystaniem wynikow obliczen teorii funkcjonatu gestosci (DFT). Morfologie warstw
Langmuira-Schaefera przeniesionych na podloze kwarcowe zbadano za pomoca mikroskopii konfokalne;j.
Badania wsparto pomiarami spektroskopowymi. Wyniki badan wykazaty znaczace réznice w przebiegach
izoterm zarejestrowanych dla barwnikow podczas kompresji warstw Langmuira. W przypadku barwnika z
rozgal¢zionym bocznym tancuchem alkilowym zaobserwowano przegigcie izotermy ponizej wartosci 10
mN/m, ktére nie wystepuje dla barwnika z prostym tancuchem. Analiza izoterm, wsparta wynikami obliczen
DFT, wskazala, ze warstwy tworzone na granicy faz woda-powietrze nie sktadajg si¢ z monomerow, ale
zbudowane sg z zagregowanych (dimerycznych lub tetramerycznych) form barwnikow, a rozgalezienie alkilu
wptywa na kolejnos¢ etapow kompresji.

Wyniki potwierdzily, ze nawet drobna zmiana w strukturze bocznych tancuchéw alkilowych badanych
barwnikow determinuje ich wlasciwosci termodynamiczne oraz organizacje cienkiej warstwy. Polgczenie
technik eksperymentalnych i teoretycznych, w tym analizy momentu dipolowego umozliwilo dogl¢bne
zrozumienie organizacji barwnikow DPP w cienkich warstwach. W rezultacie zaproponowano model ich
utozenia.
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Aktywne powierzchniowo ciecze jonowe (ang. Surface-Active lonic Liquids, SAlILs) sa uwazane za nowa,
dobrze prosperujaca klase cieczy jonowych (ang. lonic Liquids, 1Ls). Pod wzgledem struktury sg to zwiazki,
ktore zawierajg cz¢s¢ hydrofilowa, tzw. ,,glowe” oraz hydrofobowy ,,0gon”, zazwyczaj w postaci dlugiego
podstawnika alkilowego. Dodatkowo ciecze jonowe o amfifilowej budowie zdolne sa do agregacji w
srodowisku wodnym, tworzac samoorganizujace si¢ micele [1].

Niniejsza praca miala na celu analize agregacji soli imidazoliowych (Tabela 1) w roztworze wodnym oraz
szczegotowe okreslenie korelacji migdzy budowg wybranych zwigzkow a ich zdolnosciami zwilzajacymi.

Tabela 1. Ogolny wzor strukturalny badanych zwiazkow.

2

(NJ‘ al
SN\
TRI O/TO

Skrot R R
sAIIL- CioHay C1oH2:0CH,
SAZIL- CH, CioH2OCH,
S A31L- C,H,OCH, C,HyOCH,
SA:L- CH; CioHz
SASIL- C10HyOCH, CsH3SCH,

W celu okreslenia zdolnosci soli imidazoliowych do adsorpcji na granicy faz wyznaczono standardowe
parametry, w tym np. krytyczne stezenie micelizacji (CMC) czy skuteczno$¢ obnizania napigcia
powierzchniowego (pCi). Uzyskane wyniki potwierdzilty aktywno$¢ powierzchniowa badanych cieczy
jonowych na poziomie klasycznych jonowych surfaktantow.
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Nanomaterialy weglowe, takie jak nanorurki weglowe i grafen, odgrywaja kluczowa rolg w kontekscie
wspotczesnych technologii. Nanomateriaty weglowe charakteryzuja si¢ unikalnym zestawem wlasciwosci, w
tym wyjatkowa wytrzymalo$cia mechaniczng, znakomita przewodnoscig elektryczng i cieplna, a takze
zdolnoscig do formowania si¢ w struktury o nanometrycznej grubosci. Te wyjatkowe cechy sprawiaja, ze sa one
idealne do wykorzystania w szeregu zaawansowanych aplikacji technologicznych. W sektorze elektroniki,
nanomateriaty weglowe sg czgsto stosowane do budowy tranzystordéw, umozliwiajac kontynuacje trendu
miniaturyzacji. W obszarze energetyki, nanorurki weglowe i grafen majg znaczace zastosowanie w tworzeniu
wydajnych superkondensatoréw i baterii. Nanomaterialy weglowe sa takze wykorzystywane do tworzenia
kompozytow o wyjatkowo wysokiej wytrzymatosci i niskiej gestosci. W $wietle dzisiejszych realiow
technologicznych, nanomateriaty staty si¢ absolutnie niezbg¢dne do wytwarzania wspotczesnej technologii.

Wiele z wyzej wymienionych zastosowan nanomateriatow weglowych wymaga wytworzenia z nich
wielkoskalowych warstwy. Istnieje wiele metod otrzymywania warstw nanomaterialdow weglowych. Dobranie
odpowiedniej metody ich wytwarzania najczgsciej zalezy od specyfiki zastosowania. Podczas wyboru
odpowiedniej metody otrzymywania warstw nalezy zachowa¢ kompromis pomiedzy kosztami wytworzenia
warstwy a jej cena. Najlepszej jakosci warstwy mozna uzyskaé za pomoca chemicznej depozycji z fazy
gazowej (CVD). Pomimo, ze efekty tych proceséw sa spektakularne, to koszty zwigzane z ich realizacjg sa
znaczace. Z kolei techniki produkc;ji takie jak spin coating czy spray coating sg stosowane w celu tworzenia
warstw nanomateriatow weglowych, z racji na ich prostote implementacji oraz korzystng perspektywe
ekonomiczng. Niemniej jednak, procesy te nie zawsze s3 w stanie zapewni¢ satysfakcjonujgca jakos$é
otrzymanych warstw, co implikuje potencjalne ograniczenia w kontekscie ich funkcjonalnosci w specyficznych
zastosowaniach.

Metody Langmuira, oferuja atrakcyjny kompromis pomigdzy tanimi a drogimi metodami otrzymywania
warstw nanomateriatow weglowych zapewniajac jednoczesnie dobra kontrole nad strukturg warstwy. Zaleta
tych metod jest mozliwo$¢ precyzyjnej kontroli gesto$ci 1 struktury warstwy oraz otrzymywania
uporzadkowanych warstw o wysokiej anizotropii. Wykorzystanie technik Langmuira nie tylko umozliwia
otrzymywanie warstw, ale rowniez daje unikalng mozliwo$¢ ich analizy, ktéra obejmuje badanie struktury,
morfologii, interakcji powierzchniowych oraz dynamiki procesow zachodzacych na granicy faz. Metody
Langmuira pozwalajag wiec na kompleksowe zrozumienie wlasciwosci nanomaterialow weglowych, co jest
kluczowe dla ich efektywnego wykorzystania w réznorodnych dziedzinach, takich jak nanotechnologia,
materiatoznawstwo, elektronika, czy medycyna. W ramach niejszego wystapienia omowione zostang
mozliwosci technik Langmuira w zakresie otrzymywania warstw nanomaterialdw weglowych jak i ich
zastosowania jako potezne narzedzie do badania ich wlasciwosci fizykochemicznych.
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W ostatnich latach nanomaterialy weglowe, takie jak nanorurki weglowe (ang. carbon nanotubes - CNT),
umozliwity wytwarzanie wielu nowych rodzajow cienkowarstwowych, elastycznych komponentow
elektrycznych i elektronicznych, takich jak $ciezki przewodzace, tranzystory, czujniki, czy powierzchnie
grzewcze [1, 2]. Powloki elektroprzewodzace wykonuje si¢ migdzy innymi przez drukowanie, natryskiwanie
lub powlekanie warstw CNT z wodnych zawiesin [3]. Ze wzgledu na stabilno$¢ termiczng CNTs w wysokich
temperaturach oraz ich hydrofobowo$¢ [4], mozna przypuszczaé, ze substancja dyspergujaca odgrywa
kluczowa role w modyfikowaniu przewodnictwa powltok weglowych w obecnosci czynnikow srodowiskowych.
Niektore powszechnie stosowane biopolimery stabilizujace wykazuja mniejszag odporno$¢ na warunki
srodowiskowe, co wptywa na przewodnictwo elektryczne powtoki. Zmiany rezystancji powlok weglowych pod
wpltywem czynnikow zewngtrznych sa wykorzystywane w urzadzeniach monitorujacych, np. w czujnikach
wilgotnosci, nacisku czy temperatury. Jednym z biopolimeréw wykorzystywanych do wodnych dyspersji CNT
jest karboksylometyloceluloza sodu (ang. sodium carboxymethylcellulose — CMC), ktora jest pochodna jednego
z najliczniej wystepujacego biopolimeru w naturze — celulozy. Oprocz wlasciwosci dyspergujacych cechuje si¢
wlasciwosciami higroskopijnymi, wykorzystywanymi do zaggszczania oraz stabilizacji wykonanych zawiesin
[5].

Praca prezentuje wyniki badan dotyczacych powtok elektroprzewodzacych zawierajacych CNT i CMC. W
celu uzyskania cienkich warstw, zawiesing rozprowadzono na podtozu celulozowym przy uzyciu aplikatora
automatycznego farb, osiagajac grubo$s¢ mokrej warstwy wynoszaca 107 pm. Przez przeprowadzenie badan
elektrycznych, ustalono prég perkolacji w kompozycie CNT/CMC na powierzchni celulozowej. Przy uzyciu
pomiaru kata zwilzania, wykonanego za pomoca metody siedzacej kropli, przeanalizowano wlasciwosci
hydrofilowe powtok w zaleznosci od stezenia CNT w osnowie polimerowej. Dodatkowo, zbadano rezystancje
powlok weglowych w warunkach réznej wilgotnosci wzglednej powietrza oraz okreslono ich stabilno$¢ i
powtarzalnos$¢ pod katem potencjalnego zastosowania jako elastyczne sensory wilgotnoséci powietrza. Badania
nad kompozytami CMC/SLS otwieraja perspektywy dla taniej i skalowalnej produkcji elektroniki na ré6znych
materiatach i powierzchniach.

A. Martin dzigkuje Ministerstwu Nauki i Szkolnictwa Wyzszego (0512/SBAD/2320) za finansowanie badan. D.
Lukawski dzigkuje Narodowemu Centrum Badan i Rozwoju (TANGO-1V-A/0014/2019-00) za finansowanie badan.
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Warstwy Langmuira to cienkie warstwy wytwarzane na granicy faz woda-powietrze. Poczatkowo do
wytwarzania tych warstw wykorzystywano czasteczki amfifilowe, ktoére charakteryzuja si¢ tym, ze w swojej
budowie posiadaja cz¢$¢ hydrofilowa oraz hydrofobowas, jednak od wielu lat wykorzystuje si¢ do tego rowniez
m.in. nanoczastki. Uzyskane warstwy z granicy faz mozna nanosi¢ na podtoza state metoda wertykalng
(Langmuira-Blodgett) badz horyzontalng (Langmuira-Schaefera)!,

Cienkie warstwy nanorurek weglowych (CNTs) uzyskiwane technikg Langmuira stanowig interesujacy
obiekt badawczy ze wzgledu na ich wlasnosci fizyczne. Charakteryzuja si¢ one wysoka wartoscia
przewodnictwa elektrycznego oraz unikalnymi wlasciwosciami mechanicznymi. Ponadto, interesujgcym
aspektem jest ich przewodno$¢ termiczna'®. Cechg charakterystyczng cienkich warstw CNTs jest warto$é
transmitancji $wiatla widzialnego powyzej 80%  co umozliwia zastosowanie ich w urzadzeniach
transparentnych takich jak przezroczyste elektrody czy podloza w przezroczystych czujnikach.™.

Szczegolnie interesujagcym aspektem jest zastosowanie ich w transparentnych czujnikach wilgotnosci. W
wyniku dziatania higroskopijnego polimeru, ktéry zostaje naniesiony na cienkg warstwe nanorurek weglowych
zmianie ulega rezystancja co umozliwia rejestracje wilgotnosci powietrza.

Podczas badan wykorzystano komercyjne wielo$cienne nanorurki weglowe o $rednicy 9nm i dtugos$ci
Spum. Uzyskano ich zawiesing w dichlorometanie, za pomoca homogenizacji ultradzwigkowej. Nastepnie
zawiesing naniesiono na wann¢ Langmuira oraz uzyskano cienka warstwe na powierzchni wody, ktora
naniesiono na podioze szklane metoda Langmuira-Schaefera. Nastepnie zarejestrowano widma absorpcji
Swiatla w zakresie widzialnym oraz wyznaczono charakterystyki pradowo-napieciowe w celu zbadania
wlasciwosci uzyskanej warstwy oraz przetestowaniu jej uzytecznosci w transparentnym czujniku wilgotnosci.
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Rezystancyjne czujniki wilgotnosci sg szeroko stosowane w przemysle szczegdlnie w
instalacjach wentylacji i klimatyzacji HVAC/BEMS, komorach klimatycznych, w suszarniach np. do ceramiki
czy materiatow sypkich, a takze w zaktadach farmaceutycznych i spozywczych. [1] Idea tych czujnikow polega
glownie na tym, ze poprzez zastosowanie cienkich warstw dazymy do miniaturyzacji sensoroéw, a wigc ich
grubo$¢ jest bardzo niska. Detektory mogg by¢ transparentne, badz tez elastyczne co moze pozwoli¢ na
montowanie ich np. na oknach czy wys$wietlaczach, a by¢ moze w przysztosci na ludzkiej skorze. [2]
Miniaturyzacja prowadzi tez do zmniejszenia kosztow oraz mozliwosci seryjnego produkowania sensorow.

Wykorzystanie polimeréw higroskopijnych w sensorach pozwala na jej rejestracj¢ wilgotnosci
na podstawie ich zmian fizycznych tj. zmiana obje¢tosci badZz masy lub zmian wlasciwosci elektrycznych. Ich
elastyczno$¢ oraz dostepnos$¢ sprawiaja, ze charakteryzuja si¢ one wysokim potencjatem aplikacyjnym. [3]
Zasada dziatania takich sensorow polega na zmianie objetosci polimeru, w przypadku prezentowanych
wynikéw polimeru alkoholu winylowego pod wplywem wilgotnosci. Zmiany te odziatuja na cienka warstwe
materialu przewodzacego, przez co dochodzi do zmiany oporu elektrycznego. Powyzej opisane warstwy
wytworzone sg na elektrodzie grzebieniowej umozliwiajacej pomiar oporu elektrycznego. [3]

PVA jest szeroko stosowanym bezbarwnym polimerem, ktory cechuje sie transparentno$cig oraz
biodegradowalno$cig. Wykorzystywany jest on w wielu dziedzinach. [4]  Zaprezenotwane zostang wyniki
badan w ktorych cienka warstwa PVA stosowana jest jako warstwa aktywna w detektorze wilgotnosci
powietrza. Powloka ta zostala wykonana za pomoca powlekania obrotowego (Spin-coating). Substancja
powlekajaca jest roztwor polimeru alkoholu winylowego z rozpuszczalnikiem oraz dodatkiem barwnika
fluorescencyjnego. Metoda Spin-coating zostala zastosowana ze wzgledu na to Zze pozwala ona na wykonanie
powtarzalnych, dobrze zorganizowanych filméw o plaskiej powierzchni oraz kontrolowanej grubosci. [2] W
celu okreslenia jako$ci uzyskanych warstw zastosowano znacznik fluorescencyjny umozliwiajacy obrazowania
wykorzystanie mikroskopii fluorescencyjnej  Uzyskane warstwy zostaly takze zbadane za pomoca
spektroskopii absorpcyjnej oraz emisyjnej.
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Metoda elektroprzedzenia (EP) jest niezwykle uzytecznym sposobem do wytwarzania widkien w mikro- i
nanoskali, a jednocze$nie jest dostatecznie prosta i tania w uzyciu. Widkna, wytwarzane ta technika, znalazty
swoje zastosowanie w rozpoznawaniu molekularnym [1], czujnikach [2], potprzewodnikach
luminescencyjnych [3], do immobilizacji enzymoéw [4], w inZynierii tkankowej [5], filtracji [6] 1 w wielu
innych obszarach.

EP umozliwia poprawg wilasciwosci fizykochemicznych widkien poprzez modyfikacje powierzchni
wytwarzanych materiatdw (wykonanie elektroprzedzonych membran) i funkcjonalizacje, np. za pomoca
zwiazkow nieorganicznych (jony metali [7], lantanowce [8]), organicznych (barwniki luminescencyjne [9],
polimery m-sprzezone) lub przez domieszkowanie polimeréw komercyjnych.

Bardzo obiecujagcymi systemami, z ktorych uzyskuje si¢ polimery do elektroprzedzenia, sa zwigzki
heterocykliczne [10], a przede wszystkim te, ktore zawieraja difenyloamineg [11], selenofen [12], karbazol [13],
tiofen [14] i tiazol [15]. Ich uzycie jest niezmiernie wazne, poniewaz takie zwiazki juz sg szeroko stosowane w
technice o$wietleniowej jako potprzewodniki organiczne [16-17].

W swojej prezentacji chciatabym przedstawi¢ technike EP jako sposoéb wytwarzania wldkien
fluorescencyjnych z domieszkowaniem potprzewodnikow organicznych oraz wlasne dotychczasowe wyniki.
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Ze wzgledu na korzystne wtasciwosci optyczne duze zainteresowanie wywotujg krystaliczne warstwy
(SCFs — single crystalline films) perowskitow YAIO; [1], TbAIOs:Mn [2], GdosLuosAlOs:Eu*" oraz granatéw
Lu;AlsO12:Ce* [3], TbsAlsOp:Mn** [4]. Wzrost SCFs zostal przeprowadzony za pomocg metody epitaksji z
fazy cieklej (LPE — liquid phase epitaxy). Metoda LPE wymaga uzycia krystalicznego podtoza, na ktérym
wzrasta warstwa krystaliczna materiatu. Zapostulowana i potwierdzona zostata koncepcja dotyczaca istnienia
warstwy przejsciowej pomigdzy substratem a wzrastajaca warstwa. W celach badawczych zastosowane zostaty
techniki dyfrakcji rentgenowskiej (XRD — X-ray diffraction), spektroskopii Ramana oraz spektroskopii
wysokorozdzielczej luminescencji. Dla YAIO; dodatkowo przeprowadzono obliczenia teoretyczne w rezimie
periodycznych warunkéw brzegowych, wykorzystujac metode pola samouzgodnionego (self conistent field)
Hartree’go — Fock’a oraz Kohn’a -Sham’a zaimplementowang w oprogramowaniu CRYSTAL17. Porownane
zostaty rézne przyblizenia korelacji wymiennych, co pozwolito wybra¢ funkcjonal dajacy wyniki najbardziej
zblizone do doswiadczalnych.

Materiaty o strukturze perowskitu lub granatu domieszkowane jonami ziem rzadkich wykazujg sktonnosci
do fotokonwersji i scyntylacji, z tego powodu wykorzystuje si¢ je w budowie detektoréw promieniowania
jonizujacego, diod elektroluminescencyjnych oraz paneli fotowoltaicznych. Fotokonwersyjne wiasciwosci
warstwy granatu Tb;AlsO;, domieszkowanego jonami Mn?* zostaly zbadane w funkcji grubosci warstwy oraz
zawarto$ci aktywatora.

Prace wspoHinansowano w ramach projektu 0511/SBAD/2351
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Zjawisko wielokrotnego rozpraszania §wiatla jest podstawag dziatania laserowania randomicznego, w
ktorym akcja laserowa jest generowana z losowych rezonatorow optycznych przy zewnetrznym wzbudzeniu.
Poprzez modyfikowanie wlasciwosci optycznych uktadéw hybrydowych sktadajacych si¢ z domieszkowanej
barwnikiem laserowym matrycy polimerowej ze zdyspergowanymi w niej szklanymi mikrosferami uzyskano
wplyw nad generacja akcji laserowej. Badania eksperymentalne zestawiono z sytuacjami z wykorzystaniem
modelu reakcyjno-dyfuzyjnego, ktory postuzyt do losowania struktur o analogii strukturalnej do uktadow
zdyspergowanych mikrosfer uzyskanych eksperymentalnie. Niemieszalne fazy, ktore przy separacji tworza
ustrukturyzowane wzory poddano symulacjom propagacji $wiatta metodami numerycznymi.
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Dyfuzje protonu w przewodnikach jonowych mozemy opisa¢ mechanizmem nos$nikowym, przeskokowym
lub Grotthussa [1]. W mechanizmie Grotthussa, aby mozliwy byt dalekozasiggowy transport protonu powinna
wystepowac tzw. dynamiczna sie¢ wigzan wodorowych. W takiej sytuacji wigzania wodorowe powinny by¢
sredniej lub stabej mocy [1, 2], co umozliwialoby ich zerwanie, reorientacj¢ czasteczki z protonem oraz
ponowne utworzenie wigzania wodorowego. W solach imidazoliowych powyzsze warunki sg spetnione i proces
dyfuzji protonu odbywa si¢ wg mechanizmu Grotthussa [1].

Badany w tej pracy ortoftalan imidazoliowy krystalizuje w uktadzie rombowym, w grupie przestrzennej
Fdd?2 [3]. Parametry komorki elementarnej sa nastepujace: a=47,177(2) A, b=22,9080(9) A, ¢=3,78426(16) A,
a=p=y=90°, V=4089,7(3) A’>. Jony w strukturze krystalicznej polaczone sa klasycznymi wigzaniami
wodorowymi N1b™—H1b---O8a" oraz N2b™-H2b---O1 la", tworzgc strukture helikalng wzdtuz kierunku [001] o
motywie C 5( 12) ab tancuchowych wiazan wodorowych.

Metodami chemii kwantowej przeprowadzono analiz¢ mozliwych S$ciezek przewodzenia protonow w
krysztale. W obliczeniach teoretycznych jony obracano wokot osi obrotu, a protony w mostkach wodorowych
N*—H---O przemieszczano wzdtuz wigzania. Wyznaczono energie aktywacji zwiagzane z przeskokiem protonu
w mostku wodorowym oraz rotacjg jonéw imidazoliowego i ftalowego wokot osi symetrii o kat 180°. Wyniki
teoretyczne pordéwnano z wyznaczong eksperymentalnie, metoda spektroskopii impedancyjnej, energia
aktywacji. Ponadto przeprowadzono w funkcji temperatury badania NMR wysokiej zdolnosci rozdzielczej
ortoftalanu imidazoliowego.

Badania eksperymentalne i teoretyczne wskazuja, ze w ortoftalanie imidazoliowym, zawierajacym w
strukturze helikalng sie¢ wigzan wodorowych, transport protonu odbywa si¢ wg mechanizmu Grotthussa.

Praca naukowa finansowana ze $rodkow budzetowych na nauke w latach 2020-2023, jako projekt badawczy w ramach
programu PRELUDIUM-18 Narodowego Centrum Nauki, nr. rej. 2019/35/N/ST5/03324. Stypendysta korzysta ze
wsparcia finansowanego Fundacji na rzecz Nauki Polskiej (FNP), Start 098.2022.
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Otaczajaca nas materi¢ mozemy podzieli¢ stosujac wiele roznych kryteriow. W szkole podstawowej uczymy si¢
0 podstawowym podziale, zwigzanym z réznym stanem skupienia materii. Innym podzialem moze by¢
wyroznienie 1 podzial wedlug charakterystycznych wilasciwosci. Na przyktad, biorac pod uwage zjawisko
transportu nos$nika tadunku elektrycznego przez materie, wyr6zniamy materialty dobrze przewodzace i zle
(dielektryki). Idac dalej, mozemy wprowadzi¢ podziatl przewodnikéw elektrycznych ze wzgledu na nosnik
fadunku, na metale, potprzewodniki oraz przewodniki jonowe. Te ostatnie mozna oczywiscie podzieli¢ ze
wzgledu na rodzaj jonu, ktéry w nich jest no$nikiem tadunku. Tym sposobem dochodzimy do tytutowych
przewodnikow protonowych, w ktorych odpowiedzialne za przenoszenie tadunku sg protony.

Przewodniki protonowe to bardzo interesujacg grupa materiatow, ktéra obecnie znajduje si¢ w centrum
zainteresowania wielu grup naukowych ze wzgledu na mozliwosci aplikacyjne, zwlaszcza w nowych
technologiach dotyczacych alternatywnych zrodet energii elektrycznej. Zwigzane jest to z koniecznos$ciag
odejscia od kopalnych zrddet energii oraz zastgpienia ich technologiami przyjaznemu $rodowisku naturalnemu.
Przewodniki protonowe znajduja zastosowanie w takich urzadzeniach jak ogniwa paliwowe przewodzace
protonowo [1-3] badz elektrolizery wody [4].

W niniejszym wystgpieniu przedstawione zostana przewodniki protonowe, ktore potencjalnie moga znalezé
zastosowanie w niskotemperaturowych ogniwach paliwowych. W zwiazku z tym, maksymalna warto$¢
przewodnosci elektrycznej powinna by¢ obserwowana do temperatury ponizej 200°C. Omowione zostang dwie
grupy materialow.

Pierwsza grupe materialow stanowia przewodniki superprotonowe. Sg to zwiazki, w ktorych obserwuje sie
strukturalng przemiane fazowa, ktorej towarzyszy skokowy wzrost, nawet o kilka rzedow wielkoSci,
przewodnos$ci elektrycznej [5]. Pokazany zostanie wplyw cisnienia hydrostatycznego na wtasciwosci
elektryczne [6]. Zastosowanie skalowania widm przewodnosci elektrycznej, zgodnie z metoda zaproponowang
przez Summerfielda [7], postuzy do dyskusji na temat mikroskopowych zmian we wlasciwo$ciach
elektrycznych [6,8,9].

Druga grupa materiatow sg organiczne przewodniki protonowe, ktore bazuja na potaczeniu organicznych
kwasow z molekutami heterocyklicznymi. W takich uktadach zadaniem kwasu jest tworzenie szkieletu
struktury natomiast molekut heterocyklicznych jest dostarczenie oraz udzial w przenoszeniu tadunku. Ich rola
jest podobna do roli molekul wody, ktéra wystepuje w komercyjnie dostepnym polimerze, Nafionie [10,11].
Ten uktad ma wiele zalet, jednak ograniczenia wynikajace z temperatury wrzenia wody oraz powigzane z tym
problemy z odpowiednio wydajng praca elektrod spowodowato poszukiwania alternatyw dla molekut wody.
Jedng z takich alternatyw sg molekuly heterocykliczne, szczegélnie te zawierajace azot w pierScieniu jak
imidazol [12,13]. Przedstawione zostana wyniki uzyskane dla r6znych kwaséw potaczonych z imidazolem:
kwasami dikarboksylowymi [14,15] oraz trikarboksylowymi [16,17]. Umozliwi to przedstawienie znaczacych
réznic we wilasciwosciach elektrycznych. W uktadach z kwasami dikarboksylowymi obserwuje si¢ liniowy
wzrost przewodnosci elektrycznej, zgodnie z rownaniem Arrheniusa. Zwiazki z kwasami trikarboksylowymi
przedstawiajg natomiast inne, odbiegajace charakterystyki temperaturowe przewodnosci elektrycznej [16,17].
W wystgpieniu szczegdlna uwaga zostanie potozona na wilasciwosci elektryczne badanych materiatdw. Do
poznania tych wilasciwosci korzysta si¢ z pomiar6w metoda spektroskopii impedancyjnej. Umozliwia ona
poznanie makroskopowych parametréow badanych probek (np. takich jak przewodno$¢ elektryczna
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stalopradowa) jak roéwniez rozpoznanie wiasciwosci mikroskopowych (np. udziat krystalitow i obszarow
migdzyziarnowych przy badaniu probek polikrystalicznych). Zastosowanie pomiarow w szerokim zakresie
czestotliwosei 1 temperatur pozwala na otrzymanie wielu cennych informacji, zaréwno z punktu widzenia
badan podstawowych jak i aplikacyjnych.
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Pomiar wilgotno$ci jest niezwykle istotny w przemysle, odpowiada za trwalos¢ i jako§¢ lekow w
farmacji, prawidlowe wytwarzanie elementéw elektronicznych, kontrole upraw w rolnictwie i utrzymanie
technologii UVAC w odpowedniej kondycji by zapewni¢ optymalne warunki pracy i magazynowania.
Usprawnienie technologii pomiaru wilgotnosci jest istotne dla rozwoju wielu dziedzin przemystu. Obecnie
badania skupiajg si¢ na zastgpieniu elektrod metalicznych transparentnymi. Gloéwnymi elementami
transparentnego czujnika wilgotnosci sa: transparentna elektroda wytworzona na przezroczystym podtozu,
cienka warstwa materiatu przewodzacego oraz warstwa materiatu higroskopijnego, absorbujacego wode.

W tworzeniu transparentnych elektrod wykorzystywane sg gltéwnie tlenki przewodzace, z ktérych
najkorzystiejszymi parametrami charakteryzuje si¢ tlenek cyny indu (ITO). Innymi materiatami o duzym
potencjale zastosowania w transparentnych czujnikach sg: cienkie warstwy srebra i elektrody grafenowe,
jednak cechuja si¢ one wysoka cena, stosunkowo niskg trwatoscig w warunkach srodowiskowych lub bardzo
skomplikowany procesem produkcji [3].

Zaprezentowane zostang wyniki badan nad wytworzeniem transparentnej elektrody ,,grzebieniowej”
ITO metoda wytrawiania chemicznego. W celu uzyskania elektrod o dedykowanej geometrii zastosowano
komercyjne warstwy ITO wytworzone na podtozach szklanych, ktore pokryto polimerowa warstwa odporng
chemicznie. Maske o dedykowanej geometrii wytwarzong z pomoca plotera laserowego, wytrawiono w
roztworze kwasu chlorowodorowego w celu pozbycia si¢ zbednej warstwy przewodzacej i uzyskania wlasciwej
elektrody [4].
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Nanoprety ztota (AuNRs) charakteryzuja si¢ znakomitymi wihasciwosciami fizycznymi, chemicznymi i
biologicznymi. Ich kluczowa cechg jest pochlanianie i rozpraszanie §wiatta o roznych dlugosciach fali w
zaleznosci od rozmiaréw 1 ksztattu w wyniku wystepowania zjawiska zlokalizowanego powierzchniowego
rezonansu plazmonowego (LSPR). Postugujac si¢ technikg formowania warstw Langmuira naszym celem byto
znalezienie konkurencyjnej metody do badania nanoczastek (NPs) w cienkich warstwach w porownaniu do
uzywanej dotychczas litografii. Pomiar in situ hybrydyzacji AuNRs pozwala na zrozumienie zjawiska
hybrydyzacji AuNRs ze wzglegdu na przesunigcie maksimum LSPR [1-2]. Wykorzystujac AuNRs
sfunkcjonalizowane politlenkiem etylenu (PEG), byliSmy w stanie zaobserwowaé¢ hybrydyzacje w
monowarstwach Langmuira. Wyniki eksperymentalne byly wspierane poprzez analizy i symulacje
komputerowe dimeréw AuNRs. Badajac trzy podstawowe konfiguracje dimeréw AuNRs (rys. 1), wykazaliSmy
prawdopodobne powiazanie sprzezenia plazmonowego AuNRs z napigciem powierzchniowym i dlugoscia
tancucha weglowodorowego PEGu. Przedstawione wyniki pozwolity na zrozumienie hybrydyzacji AuNRs oraz
wskazuja nowa droge badan nanoczastek w monowarstwach.

a) b) o)
@) e, (0
B —— ) ¢ “)qp d I"?—’ .

Rysunek 1. Konfiguracje dimerow nanopretow oddziatywujgcych koniec-koniec (a), geometria T (b),
bok-bok (c) wraz z wektorami swiatta padajgcego.

Podziekowania

Niniejsze badania byly finansowane 2z grantu przyznanego przez Narodowe Centrum Nauki
2019/35/D/ST4/02037.
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Na $wiecie miliony 0sob choruja na depresje. Choroba ta, dotyka nie tylko osoby starsze ale rowniez dzieci i
mtodziez [1]. Skutki tej choroby potrafia dezorganizowaé zycia oraz nierzadko prowadzi¢ do pogorszenia
innych choréb takich jak problemy z metabolizmem czy nadci$nieniem tegtniczym [2]. Jedna z substancji
pozwalajaca na walke z depresja jest agomelatyna. Agomelatyna o wzorze strukturalnym C;sH7;NO: jest
atypowym lekiem antydepresyjnym stosowanym przede wszystkim w leczeniu depresji klinicznej jak i
zaburzen lekowych [3]. Agomelatyna moze wystepowaé w przynajmniej 6 formach polimorficznych [4].

Druk 3D znalazt szerokie zastosowanie w wielu dziedzinach zycia w tym w medycynie. Pozwala on na
precyzyjne przygotowywanie i wytwarzanie implantow, protez jak rowniez postaci lekéw spersonalizowanych
pod konkretnego pacjenta [5]. W kontekscie przeciwdziataniu depresji druk 3D moze da¢ narzgdzia do
wprowadzania leku bezposrednio do krwiobiegu, zamiast posrednio przez uktad pokarmowy. Moze to by¢
zrealizowane poprzez nanoszeniem leku na mikroiglty, ktére bylyby wprowadzane w skore w celu
efektywniejszego przyswajania.

W niniejszej pracy zostang przedstawione wyniki ramanowskiego rozpraszania $wiatta agomelatyna oraz
mikroigiet wykonanych r6zng metoda druku 3D powleczone warstwa rdéznych form postaci leku zawierajacych
substancje czynng. Celem badan, bylo zbadanie wplywu temperatury oraz procesu starzenia na formg
polimorficzng agomelatyn¢. Dodatkowo zbadano efektywno$¢ procesu wytwarzania mikroigiet oraz osadzania
na nich substancji aktywne;j.

Badania zostaly wykonane w ramach projektu Narodowego Centrum Nauki Sonata Bis UMO
2021/42/E/NZ7/00125.
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Matoczasteczkowe zwiazki typu Donor-n-Akceptor (D-n-A) posiadaja szereg potencjalnych zastosowan
np. w optyce nieliniowej [1] czy generacji akcji laserowej [2]. Ich budowa molekularna pozwala na
wewnatrzczasteczkowy transfer energii (j. ang. Intramolecular Charge Transfer — ICT), co jest korzystne
chociazby z punktu widzenia otrzymywania akcji laserowej. Opis zjawisk absorpcji 1 emisji w zwigzkach
wykazujacych ICT moze by¢ zamodelowany czteropoziomowym diagramem energetycznym, ktory pozwala na
wydajniejszg inwersj¢ obsadzen niz w wypadku uktadu trzypoziomowego. Kolejng zaleta uktadow typu D-n-A
jest ich stosunkowo latwa synteza pozwalajaca na wregcz nieograniczone mozliwosci manipulacji
podstawnikami, prowadzaca do peinej kontroli nad zjawiskami zwigzanymi z przeniesieniem tadunku w
obrebie molekuly.

Zwiazki chemiczne, w ktérych podstawione zostaly pochodne furandow, ze wzgledu na ich silne
wiasciwosci elektronowo-akceptorowe, moga emitowac swiatto w zakresie podczerwonym, gdzie znajduje si¢
pierwsze okno biologiczne [3]. Dodatkowo, literatura podaje przyktady zwigzkéw o podobnej budowie
molekularnej dla ktérych stwierdzono wystepowanie zjawiska emisji wywolanej/wzmocnionej poprzez
agregacje (j. ang. Aggregation Induced/Enhanced Emission — AIE/AIEE) [4]. Wspomniane zjawisko jest
aktualnie badane pod katem wykorzystania go chociazby w bioobrazowaniu badz przy wzmocnieniu emisji
swiatla laserowego [5].

Prezentacja konferencyjna bedzie skupiala si¢ wokol przedstawienia wilasciwosci spektroskopowych
maloczasteczkowych zwiazkow organicznych o budowie typu Donor-n-Akceptor, gdzie akceptorem
elektronow bedzie stanowita grupa pochodnych furanéw, w szczegdlnosci trojcyjanofuran (TCF).
Przedstawione zostang wyniki badan nad zdolnoscig do AIE/AIEE, generacjg akcji laserowej czy wstepne
rezultaty nad nieliniowymi optycznymi wiasciwosciami takimi jak 2-fotonowa absorpcja. Zostanie réwniez
poruszony temat wykorzystania badanych zwiazkéw jako optycznych foto-przetacznikow.

Podzigkowania: Badania zostaty sfinansowane przez Narodowe Centrum Nauki (2020/39/0/ST5/01865).
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Chiralne sole z przeniesieniem tadunku [(S,S)-DM-EDT-TTF],CIOs [1], [(R,R)-DM-EDT-TTF],ClO,4 [1],
[(S,S)-DM-EDT-TTF].ReOs [2] oraz [(R,R)-DM-EDT-TTF],ReO, [2], gdzie DM-EDT-TTF = dimetyl-etyleno-
ditio-tetratiafulwalen, naleza do rodziny niskowymiarowych przewodnikow organicznych. W przypadku [(S,S)-
DM-EDT-TTF],CIO4 oraz [(R,R)-DM-EDT-TTF],ClO4 niedawno potwierdzono efekt elektrycznej anizotropii
magnetyczno-chiralnej [1]. Wszystkie te materialy podczas obnizania temperatury wykazujg przej$cie metal-
izolator w temperaturze okoto 40 K (sole z anionem ClO,) lub okoto 110 K (sole z anionem ReQO,).

Aby wyjasni¢ mechanizm przej$cia metal-izolator w chiralnych solach DM-EDT-TTF, przeprowadzo-
no badania widm odbiciowych w podczerwieni w zaleznosci od temperatury w szerokim zakresie spektralnym.
Nasze wyniki sugeruja, ze przejscie metal-izolator moze by¢ zwiazane z uporzadkowaniem tadunku (charge or-
dering, CO), ktore stabilizuje si¢ w niskiej temperaturze.

Literatura
[1]F. Pop, P. Auban-Senzier, E. Canadell, G. L. J. A. Rikken, N. Avarvari, Nature Comm. 5 (2014) 3757.
[2] N. Avarvari, nieopublikowane wyniki.

35



Krysztatki Molekularne 2023, Poznai, 13-15 wrzesnia 2023

Wystapienie ustne

ATOMOWOSC, WIAZANIA CHEMICZNE I KOLEKTYWNE STANY
ELEKTRONOWE W UKLADACH MOLEKULARNYCH

M. Hendzel, M. Fidrysiak I J. Spalek

Instytut Fizyki Teoretycznej, Uniwersytet Jagiellonski, ul. Lojasiewcza 11, 30-348 Krakow
e-mail: maciej.hendzel@doctoral.uj.edu.pl

Stowa kluczowe: $cista funkcja falowa, $cista diagonalizacja, ab initio, wigzania chemiczne

Nasze badania skupione sg wokot charakterystki wilasciwosci ukladow molekularnych oraz wigzan
chemicznych [1]. Poprzez wprowadzenie pojgcia atomowosci, charakteryzujemy wieloczastkows funkcje
falowa (Scista dla molekuty wodoru) w kontekscie jej atomowego charakteru oraz badamy wktady atomowe do
kolektywnych stanow elektronowych, skutecznie eliminujac niepozadane zachowanie kowalencyjnosci wraz ze
wzrostem odleglosci migdzyatomowej [2]. Na rys. labced przedstawiono gtowne charakterystyki, mozliwe do
otrzymania dla molekuty wodoru (w ramach S$cistego rozwiazania modelu Heitlera-Londona). Ponadto,
koncepcja ta oferuje nowga interpretacje wigzan chemicznych, umozliwiajac glebsze zrozumienie zwigzanej z
nimi fizyki. W naszej metodzie wykorzystujemy mikroskopowe parametry hamiltonianu (wariacyjne obliczanie
calek wraz z optymalizacja rozmiaru orbitali) oraz $cista diagonalizacj¢ hamiltonianu zadanego w jezyku
drugiej kwantyzacji. Takie podejscie moze by¢ z powodzeniem stosowane do molekul dwuatomowych,
wieloatomowych oraz uktadéw nanofizycznych [3].
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Rysunek 1: Glowne cechy wigzan na podstawie naszych dokladnych rozwigzan modelu Heitlera-Londona: (a) porownanie
naszych wynikow EDABI dla najnizszej energii z innymi metodami; (b) ewolucja gestosci elektronowej w funkcji
odleglosci migdzyatomowej R/a0; (c) punkty poczqtku lokalizacji elektronowej (czerwone): znormalizowany rozmiar
orbitalu atomowego w funkcji R; obszar zacieniony: rezim silnej korelacji. (d)

Podzigkowania
Badania zostaly sfinansowane ze $rodkow w ramach grantow OPUS z Narodowego Centrum Nauki o numerze UMO-
2018/29/B/ST3/02646 oraz UMO-2021/41/B/ST3/04070.
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	Rezystancyjne czujniki wilgotności są szeroko stosowane w przemyśle szczególnie w instalacjach wentylacji i klimatyzacji HVAC/BEMS, komorach klimatycznych, w suszarniach np. do ceramiki czy materiałów sypkich, a także w zakładach farmaceutycznych i spożywczych. [1] Idea tych czujników polega głównie na tym, że poprzez zastosowanie cienkich warstw dążymy do miniaturyzacji sensorów, a więc ich grubość jest bardzo niska. Detektory mogą być transparentne, bądź też elastyczne co może pozwolić na montowanie ich np. na oknach czy wyświetlaczach, a być może w przyszłości na ludzkiej skórze. [2] Miniaturyzacja prowadzi też do zmniejszenia kosztów oraz możliwości seryjnego produkowania sensorów. Wykorzystanie polimerów higroskopijnych w sensorach pozwala na jej rejestrację wilgotności na podstawie ich zmian fizycznych tj. zmiana objętości bądź masy lub zmian właściwości elektrycznych. Ich elastyczność oraz dostępność sprawiają, że charakteryzują się one wysokim potencjałem aplikacyjnym. [3] Zasada działania takich sensorów polega na zmianie objętości polimeru, w przypadku prezentowanych wyników polimeru alkoholu winylowego pod wpływem wilgotności. Zmiany te odziałują na cienką warstwę materiału przewodzącego, przez co dochodzi do zmiany oporu elektrycznego. Powyżej opisane warstwy wytworzone są na elektrodzie grzebieniowej umożliwiającej pomiar oporu elektrycznego. [3] PVA jest szeroko stosowanym bezbarwnym polimerem, który cechuje się transparentnością oraz biodegradowalnością. Wykorzystywany jest on w wielu dziedzinach. [4] Zaprezenotwane zostaną wyniki badań w których cienka warstwa PVA stosowana jest jako warstwa aktywna w detektorze wilgotności powietrza. Powłoka ta została wykonana za pomocą powlekania obrotowego (Spin-coating). Substancją powlekającą jest roztwór polimeru alkoholu winylowego z rozpuszczalnikiem oraz dodatkiem barwnika fluorescencyjnego. Metoda Spin-coating została zastosowana ze względu na to że pozwala ona na wykonanie powtarzalnych, dobrze zorganizowanych filmów o płaskiej powierzchni oraz kontrolowanej grubości. [2] W celu określenia jakości uzyskanych warstw zastosowano znacznik fluorescencyjny umożliwiający obrazowania wykorzystanie mikroskopii fluorescencyjnej Uzyskane warstwy zostały także zbadane za pomocą spektroskopii absorpcyjnej oraz emisyjnej.
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