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Nauki chemiczne
tematnrl

Chemical sciences
topic No. 1

Badanie procesow asocjacji w uktadach o
réznym stopniu uporzagdkowania w zmiennych
warunkach cisnienia i temperatury

Investigation of association processes in
systems with different degrees of structural
order under variable pressure and temperature
conditions

PhD supervisor: dr hab. Barbara Hachuta, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Celem pracy doktorskiej bedzie kompleksowe
poznanie mechanizméw asocjacji molekularnej
w uktadach  charakteryzujgcych  sie  réinym
stopniem uporzgdkowania strukturalnego,
obejmujacych fazy ciekte, krystaliczne fazy
plastyczne, fazy krystaliczne. Badania beda
prowadzone w  zmiennych warunkach
termodynamicznych, w szczegoblnosci
podwyzszonego cisnienia (do 30 GPa) i obnizonej
temperatury (do -196 C), ktére istotnie wptywajg na
oddziatywania miedzyczasteczkowe oraz stabilnos¢
fazowa materiatéw.

Praca doktorska zaktada wykorzystanie
wysokocisnieniowej komory diamentowej (ang.
diamond anvil cell - DAC) oraz zaawansowanych
technik spektroskopowych (mikroskopia
w podczerwieni, mikroskopia Ramana),
wspomaganych analizg termiczng oraz metodami
obliczeniowymi, w celu identyfikacji zmian
w wigzaniach wodorowych, oddziatywaniach van
der  Waalsa, oddziatywaniach -1t oraz
uporzadkowaniu i architekturze sieci
molekularnych. Szczegdlny nacisk zostanie potozony
na korelacje zmian widmowych z przejsciami

fazowymi oraz stopniem uporzadkowania
strukturalnego.
Badania umozliwig rozréznienie efektow

wywotanych kompresjg od tych indukowanych
zmiang temperatury, co pozwoli na lepsze
zrozumienie mechanizméw dostosowania uktadéw
molekularnych do ekstremalnych warunkéw. Praca
doktorska bedzie koncentrowac sie zaréwno na
uktadach modelowych, jak i zwigzkach o znaczeniu

Brief description of research assumptions and
goals

The aim of the doctoral research is to achieve a
comprehensive  understanding of molecular
association mechanisms in systems exhibiting
different degrees of structural order, including liquid
phases, plastic crystalline phases, crystalline phases.
The studies will be conducted under varying of
thermodynamic conditions, in particular elevated
pressure (up to 30 GPa) and reduced temperature
(down to -196 °C), which significantly affect
intermolecular interactions, and phase stability of
materials.

The doctoral project assumes the use of a high-
pressure diamond anvil cell (DAC) as well as
advanced spectroscopic techniques, including
infrared microspectroscopy and Raman
microspectroscopy, supported by thermal analysis
and computational methods, in order to identify
changes in hydrogen bonding, van der Waals
interactions, m—T interactions, the ordering and
architecture of molecular networks. Special
emphasis will be placed on correlating spectral
changes with phase transitions, and the degree of
structural ordering.

The studies will enable discrimination between
effects induced by compression and those caused by
temperature variation, thereby allowing a deeper
understanding of the mechanisms by which
molecular systems adapt to extreme conditions. The
doctoral research will focus on both model systems
and compounds of applied relevance (e.g.,
pharmaceutical substances), which will enhance
both its scientific significance and practical impact.
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aplikacyjnym (np. substancje farmaceutyczne), co
zwiekszy jej wartos¢ poznawczg i praktyczna.

Planowany wktad w rozwoéj dyscypliny

Pogtebienie wiedzy na temat zaleznosci struktura—
oddziatywania—wfasciwosci w uktadach
molekularnych.

Rozwdj metodologii badan spektroskopowych
w warunkach  wysokiego ci$nienia i niskiej
temperatury.

Dostarczenie danych istotnych dla projektowania
materiatdw i substancji o kontrolowanych
wiasciwosciach fizykochemicznych.

Wktad w rozwdj chemii fizycznej, spektroskopii
molekularnej oraz chemii materiatowe;j.

Mozliwos¢ zastosowania wynikdw w obszarach
takich jak farmacja, inzynieria materiatowa
i nanotechnologia.

Planned contribution to the development of the
discipline

Advancement of knowledge on structure—
interaction—property relationships in molecular
systems.

Development of spectroscopic methodologies under
high-pressure and low-temperature conditions.
Provision of data relevant for the design of materials
and compounds with controlled physicochemical
properties.

Contribution to the advancement of physical
chemistry, molecular spectroscopy, and materials
chemistry.

Potential application of the results in areas such as
pharmaceutical sciences, materials engineering, and
nanotechnology.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Wiedza: Kandydat powinien posiadaé wiedze
z zakresu chemii fizycznej, w szczegdlnosci
oddziatywan miedzyczasteczkowych oraz metod
spektroskopowych. Wskazana jest znajomos¢
zagadnien  zwigzanych  ze  strukturg faz
skondensowanych oraz podstaw analizy danych
eksperymentalnych.

Umiejetnosci: Umiejetno$¢  przygotowywania
probek do badan wysokocisnieniowych w celi
diamentowej (DAC) oraz do  pomiaréw
niskotemperaturowych z wykorzystaniem stolika
mikroskopowego Linkam THMS600. Doswiadczenie
w obstudze aparatury badawczej (spektrometr
podczerwieni, mikroskop podczerwieni, mikroskop
Ramana) i analizie danych spektroskopowych.
Kompetencje spoteczne: Samodzielnosé,
odpowiedzialno$¢, umiejetnos¢ pracy w zespole
oraz motywacja do prowadzenia badan naukowych.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
Knowledge: The candidate should have a
background in physical chemistry, particularly in
intermolecular interactions and spectroscopic
methods. Knowledge of the structure of condensed
phases and fundamentals of experimental data
analysis is desirable.

Skills: Ability to prepare samples for high-pressure
experiments using a diamond anvil cell (DAC) and for
low-temperature measurements with a Linkam
THMS600 microscope stage. Experience in operating
research instrumentation (FTIR spectrometer,
infrared microscope, Raman microscope) and in
spectroscopic data analysis.

Social competencies: Independence, responsibility,
ability to work in a team, and strong motivation for
conducting scientific research.
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Nauki chemiczne
tematnr 2

Chemical sciences
topic No. 2

Badanie wtasciwosci fizykochemicznych i
aplikacyjnych wodnych roztworéow
surfaktantéw opartych na strukturach
wybranych aminokwasow

Studies on the properties of aqueous solutions
of selected surfactants — amino acid derivatives
with a view to their future applications

PhD supervisor: dr hab. Monika Geppert-Rybczynska, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Zwigzki amfifilowe na bazie aminokwasdéw cieszg sie
niestabngcym zainteresowaniem badaczy gtéwnie
ze wzgledu na ich ciekawe i uzyteczne wtasciwosci
oraz pochodzenie od zwigzkéw naturalnych [1-5].
Niewatpliwie najbardziej interesujgcymi sg ich
wielofunkcyjnosé, tagodnosé wzgledem organizmoéw
zywych w pordownaniu z innymi surfaktantami
jonowymi, niska toksycznosé, dobra rozpuszczalnosé
w wodzie, mozliwa do kontrolowania
degradowalnos¢, wysoka efektywnosé dziatania, a
takze  korzystne  wtasciwosci  biologiczne i
powierzchniowe. Warto podkresli¢, ze surfaktanty
na bazie aminokwaséw sg juz z powodzeniem
stosowane w kosmetyce, farmacji, medycynie oraz
w roznych gateziach przemystu [2,6-8].

Zgodnie z powyziszym, przedmiotem pracy beda
roztwory substancji amfifilowych, zawierajgcych
fragment aminokwasowy oraz cze$¢ hydrofobowa,
zlokalizowang zaréwno w obrebie grupy amoniowej,
jak i estrowej. Badaniom poddane zostang zaréwno
surfaktanty znane i dostepne komercyjnie, jak i
nowo zsyntetyzowane zwigzki, dla ktérych drogi
syntezy i metody wydzielania sg znane lub beda
wymagaty jedynie modyfikacji i optymalizacji w celu
otrzymania substancji o pozadanych
wiasciwosciach. Wérdd badanych zwigzkéw znajda
sie surfaktanty amfoteryczne (zwitterjonowe) oraz
jonowe, zarowno o budowie klasycznej, jak i
geminalnej.

Celem pracy bedzie przede wszystkim
charakterystyka wtasciwosci fizykochemicznych, w
tym uzytkowych, wodnych roztworéw wybranych
substancji amfifilowych oraz okreslenie zaleznosci

Brief description of research assumptions and
goals

Amphiphilic compounds derived from amino acids
have attracted researchers' interest, primarily for
their unique and valuable properties and natural
origin [1-5]. Undoubtedly, the most interesting
aspects are their multifunctionality, mildness to
living organisms compared to other ionic
compounds, low toxicity, good water solubility,
controllable degradability, high effectiveness, and
appropriate biological and surface properties. It is
worth noting that amino acid-based surfactants are
already successfully used in cosmetics, pharmacy,
medicine, and industry [2, 6-8].

Accordingly, the subject of this work will be
solutions of amphiphilic substances containing an
amino acid moiety with a hydrophobic fragment
located on both the ammonium and ester groups.
Both known, commercially available surfactants and
newly synthesized surfactants will be considered,
with the synthetic route and isolation method
known or requiring only modification/optimization
to obtain compounds with specific properties.
Among the compounds studied will be amphoteric
(zwitterionic) or ionic surfactants, as well as classical
and geminal surfactants.

The aim of this work will be, primarily, to
characterize the physicochemical properties,
including functional properties, of aqueous
solutions of a number of the aforementioned
amphiphilic substances and to identify the
relationship between surfactant structure and its
properties in aqueous solutions. The most important
from the perspective of possible applications are the
ability to form molecular aggregates — micelles —and
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pomiedzy budowg surfaktantu a jego
wtasciwosciami w roztworach wodnych. Z punktu
widzenia potencjalnych zastosowan szczegdlnie
istotne s3 zdolnosci do tworzenia agregatéw
czasteczkowych — micel — a takie witasciwosci
biologiczne, powierzchniowe i reologiczne.

Kolejne etapy pracy poswiecone beda badaniu
wiasciwosci uktadow surfaktantéw wybranymi z
zwigzkami aktywnymi farmakologicznie (API) o
dziataniu  przeciwzapalnym, przeciwbdélowym,
przeciwdepresyjnym i innych, ktorych
rozpuszczalnos¢ w wodzie jest bardzo ograniczona.
Na podstawie tych badan bedzie mozna wykazaé,
czy i w jakim stopniu charakteryzowane surfaktanty
mogg by¢ stosowane jako solubilizatory API i czy
mogg by¢ wykorzystane, dzieki odpowiedniej
lipofilowosci, réwniez jako zwigzki wspomagajace
transport API przez btony lipidowe. Na podstawie
wczesniejszych  badan  wiadomo réwniez, ze
niektére surfaktanty zawierajgce kation
tetraalkiloamoniowy mogg by¢ z powodzeniem
wykorzystywane do usuwania wybranych API,
ktérych rozpuszczalnos¢ w wodzie jest na tyle
znaczna, ze stajg sie one ktopotliwe i niebezpieczne

[9].

Literatura:
[1] R. Bordes, K. Holmberg, Adv. Colloid Interface Sci.
222 (2015) 79-91;

http://dx.doi.org/10.1016/j.cis.2014.10.013

[2] Application and Characterization of Surfactants,
ed. Reza Najjar, IntechOpen, 2017, chapter 7: L.
Pinheiro, C. Faustino;
http://dx.doi.org/10.5772/67977

[3] D. B. Tripathy, A. Mishra, J. Clark, T. Farmer, C. R.
Chimie 21 (2018) 112e130;
https://doi.org/10.1016/j.crci.2017.11.005

[4] X. Zhao, Z. Wang, Y. Liu, B. Yuan, L. Song, J.
Penfold, P. Li, Z. Yan, J. Molecular Lig. 398 (2024)
124328;
https://doi.org/10.1016/j.molliq.2024.124328

[5] K. Holmberg, F. Bilén, R. Bordes, Curr. Opin.
Colloid Interface Sci. 75 (2025) 101884;
https://doi.org/10.1016/j.cocis.2024.101884

[6] K. E. Greber, J. Surfact. Deterg. 20 (2017) 1189-
1196; https://doi.org/10.1007/s11743-017-2002-4
[7] K. P. Ananthapadmanabhan, Tenside Surf. Det.
56 (2019) 378-386;
https://doi.org/10.3139/113.110641

biological, surface, and rheological properties.
Subsequent stages of the work will be devoted to
the properties of surfactant systems selected with
pharmacologically active compounds (APls) with
anti-inflammatory, analgesic, antidepressant, and
other pharmacologically active compounds (APIs)
whose solubility in water is limited.

Based on these studies, it will be possible to
demonstrate whether and to what extent the
characterized surfactants can be used as API
solubilizers and whether, due to their appropriate
lipophilicity, they can also be used as compounds
supporting APl transport across lipid membranes.
Based on previous studies, it is also known that
some tetraalkylammonium surfactants can be
successfully used to remove selected APls whose
high water solubility makes them problematic and
dangerous [9].

Literature:
[1] R. Bordes, K. Holmberg, Adv. Colloid Interface Sci.
222 (2015) 79-91;

http://dx.doi.org/10.1016/j.cis.2014.10.013

[2] Application and Characterization of Surfactants,
ed. Reza Najjar, IntechOpen, 2017, chapter 7: L.
Pinheiro, C. Faustino;
http://dx.doi.org/10.5772/67977

[3] D. B. Tripathy, A. Mishra, J. Clark, T. Farmer, C. R.
Chimie 21 (2018) 112e130;
https://doi.org/10.1016/j.crci.2017.11.005

[4] X. Zhao, Z. Wang, Y. Liu, B. Yuan, L. Song, J.
Penfold, P. Li, Z. Yan, J. Molecular Lig. 398 (2024)
124328;
https://doi.org/10.1016/j.molliq.2024.124328

[5] K. Holmberg, F. Bilén, R. Bordes, Curr. Opin.
Colloid Interface Sci. 75 (2025) 101884;
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[6] K. E. Greber, J. Surfact. Deterg. 20 (2017) 1189-
1196; https://doi.org/10.1007/s11743-017-2002-4
[7] K. P. Ananthapadmanabhan, Tenside Surf. Det.
56 (2019) 378-386;
https://doi.org/10.3139/113.110641

[8] J. Guo, L. Sun, F. Zhang, B. Sun, B. Xu, Y. Zhou,
Chem. Phys. Llett. 794 (2022) 139499;
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[9] S. P. Padinhattath, R. L. Gardas, J. Molecular Lig.
378 (2023) 121603;
https://doi.org/10.1016/j.molliq.2023.121603
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[8] J. Guo, L. Sun, F. Zhang, B. Sun, B. Xu, Y. Zhou,
Chem. Phys. Lett. 794 (2022) 139499,
https://doi.org/10.1016/j.cplett.2022.139499
[9] S. P. Padinhattath, R. L. Gardas, J. Molecular Lig.
378 (2023) 121603;
https://doi.org/10.1016/j.molliq.2023.121603

Planowany wktad w rozwdj dyscypliny
Opracowanie charakterystyki nowych materiatéw —
r-row surfaktantow ktére zawierajg komponenty
naturalne, sg tatwo degradowalne i przyjazne
Srodowisku oraz ustalenie konkretnych kierunkéw
ich zastosowan (w szczegélnosci w farmacji i
kosmetyce). Wsrédd mozliwych aplikacji beda
rozwazane rowniez te, ktére przyczynig sie do
ochrony $rodowiska, jak mozliwos¢ usuwania
niektérych mikrozanieczyszczen ze $rodowiska
wodnego.

Planned contribution to the development of the
discipline

Characterization of new materials — surfactants
containing natural components, readily degradable,
and environmentally friendly — and identification of
specific applications (particularly in pharmaceuticals
and cosmetics). Possible applications will also
include those that contribute to environmental
protection, such as removing particular
micropollutants from aquatic environments.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

- doswiadczenie w zakresie badan
fizykochemicznych, w szczegoblnosci
powierzchniowych, reologicznych,
spektroskopowych,

- umiejetnosci interpretacji i prezentacji wynikéw,

- doswiadczenie w zakresie podstaw syntezy
organicznej oraz technik oczyszczania,

- umiejetnos¢ pracy w zespole, gotowos¢ do
dzielenia sie doswiadczeniem, dobra organizacja
pracy wiasne;j.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate

- experience in physicochemical research, in
particular surface, rheological, and spectroscopic
research,

- ability to interpret and present results,

- experience in the basics of organic synthesis and
purification techniques,

- ability to work in a team, willingness to share
experience, good organization of one's own work.
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Nauki chemiczne
tematnr 3

Chemical sciences
topic No. 3

Kataliza wahadtowa wigzania CO w
transformacji kwasow karboksylowych

CO shuttle Catalysis for Carboxylic Acids
Transformation

PhD supervisor: dr hab. inz. Jacek Nycz prof. US
https://us.edu.pl/instytut/ich/dzialalnosc-naukowa/badacze-indywidualni/jacek-nycz

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Kwasy karboksylowe s3 szeroko
rozpowszechnionym elementem strukturalnym
zwigzkdw naturalnych i syntetycznych. Przyktadem
jest kwas oleinowy, wystepujagcy w postaci
gliceryddw, w ttuszczach i olejach zwierzecych oraz
roslinnych, a takze niezbedne dla organizmoéw
zywych aminokwasy. Kwasy karboksylowe stanowig
rowniez znaczaca klase zwigzkdédw o zastosowaniu
farmaceutycznym. Statystyki wskazuja, ze struktury
molekularne ponad 450 lekéw sprzedawanych na
catym Swiecie zawierajg grupy karboksylowe
Ponadto kwasy karboksylowe stuzg jako bloki
budulcowe w syntezie makroczasteczek, takich jak
np. wtdkna nylonowe. Badanie transformacji grup
karboksylowych ma ogromne znaczenie naukowe i
praktyczna wartosé dla przygotowania
wysokowartosciowych chemikaliow ze zwyktych,
powszechnie dostepnych kwaséw karboksylowych
lub poprzez modyfikacje bardziej
sfunkcjonalizowanych uktadéw np. lekéw
zawierajacych grupe/grupy karboksylowe. Moze
rowniez stanowi¢ punkt odniesienia dla degradacji
na drodze chemicznej i ponownego wykorzystania
makroczasteczek (przede wszystkim tworzyw
sztucznych), utatwiajgc = rozwigzanie  coraz
powazniejszego problemu zanieczyszczenia
odpadami z tworzyw sztucznych i przyczyniajac sie
do osiggniecia celéw neutralnosci weglowe;j.
Reakcje karbonylowania, ktérych opisy pojawity sie
korncem XIX wieku (reakcja Gattermanna-Kocha
1897), sg jedng z najskuteczniejszych metod syntezy
zwigzkéw karbonylowych w nowoczesnej syntezie
organicznej. W tego typu reakcjach chemicznych
czesto wykorzystywany jest tlenek wegla jako Zrédto
karbonylu i halogenki organiczne jako odczynniki

Brief description of research assumptions and
goals

Carboxylic acids are widely present in various
natural and synthetically - functional molecules. For
instance, oleic acid, in the form of glycerides, is
abundant in animal and plant fats and oils, and
amino acids are essential for living organisms.
Carboxylic acids also represent a significant class of
compounds with pharmaceutical applications.
Incomplete statistics indicate that the molecular
structures of over 450 marketed drugs worldwide
contain carboxyl groups Additionally, carboxylic
acids are common chemical products and serve as
building blocks for macromolecules such as nylon
fibers. Therefore, the study of carboxyl group
transformation is of great scientific significance and
practical value for the preparation of fine chemicals
from common carboxylic acids and the late-stage
modification of functional molecules such as
carboxylic acid drugs. It can also provide a reference
for the chemical degradation and reuse of plastic
macromolecules like nylon fibers, addressing the
increasingly severe problem of plastic waste
pollution and contributing to the achievement of
carbon neutrality goals. Carbonylation reactions,
which emerged in 1897 (Gattermann-Koch
reaction), are one of the most effective methods for
synthesizing carbonyl chemicals in modern organic
synthesis. These chemical reactions often utilize
carbon monoxide gas as the carbonyl source and
organohalides (halocarbons) as electrophilic
reagents. However, carbon monoxide gas is highly
toxic, colorless, and odorless, with a wide explosive
limit range, making it unsafe and difficult to handle.
Additionally, the need for presynthesis of these
organohalide electrophilic reagents reduces the
step-economy and overall atomeconomy of the
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elektrofilowe. Tlenek wegla jest jednak gazem
wysoce toksycznym, bezbarwnym i bezwonnym, o
szerokim zakresie granic wybuchowosci, co czyni go
niebezpiecznym i trudnym w uzyciu. Dodatkowo,
potrzeba  wstepnej syntezy elektrofilowych
odczynnikéw halogenoorganicznych wptywa na

ekonomie poszczegdlnych etapdw obnizajac
efektywno$¢ atomowg catego procesu, co przektada
sie  na zmniejszenie  wydajnosci  syntezy.
Opracowanie bezpiecznych sposobow

wprowadzania grup karbonylowych i fragmentéw
alkilowych w celu wydajnej syntezy odpowiednich
karbonylowych zwigzkoéw chemicznych
zrewolucjonizuje tradycyjne podejscie do reakcji
karbonylacji i zwigzane z nimi rynki przemystowe,
majac ogromne znaczenie naukowe i ekonomiczne.
Uwazamy, ze zastosowanie katalizy wahadiowej
wigzania co w transformacji kwasoéw
karboksylowych katalizowanych metalami
przejsciowymi umozliwi odkrycie nowych sposobdow
transformacji kwaséw karboksylowych. W reakcjach
karbonylacji kwasy karboksylowe zastgpia halogenki
organiczne i wysoce toksyczny tlenek wegla.
Mozliwe bedzie opracowanie szeregu wydajnych i
ekologicznych metod syntezy zwigzkéw
karbonylowych, rozwigzujacych problemy
napotykane w klasycznych reakcjach karbonylacji,
takie jak trudnosci operacyjne i niska wydajnosc
syntezy. Przyniesie to rewolucyjng zmiane w
reakcjach karbonylacji i zwigzanych z nimi rynkach
przemystowych.

target compound synthesis, leading to decreased
synthetic efficiency. Developing safe carbonyl and
alkyl sources for carbonylation reactions to
synthesize corresponding carbonyl chemicals
efficiently will revolutionize traditional
carbonylation reactions and the associated
industrial markets, holding great scientific
significance and economic value. This project aims
to achieve the CO shuttle carbonylation of carboxylic
acids via transition metal catalysis. If this application
is funded, we firmly believe that the mechanisms of
transition-metalcatalyzed carbonylation reactions
involving the CO shuttle of carboxylic acids can be
revealed. A new mode of -carboxylic acid
transformation can be developed in which
carboxylic acids replace organohalides and highly
toxic carbon monoxide gas in carbonylation
reactions. A series of efficient and green methods
for the synthesis of carbonyl-functional compounds
can be developed, solving the problems
encountered in the synthesis of carbonyl chemicals
via classic carbonylation reactions, such as
operational difficulties and low synthetic efficiency.
This will bring a revolutionary change to
carbonylation reactions and the corresponding
industrial markets.

Planowany wktad w rozwdj dyscypliny

Podczas realizacji projektu dazymy do wyjasnienia
mechanizmu  katalizowanych  przez = metale
przejsciowe (Ni, Pd itp.) reakcji transferu CO (tzw.
CO shuttle) z udziatem kwasow karboksylowych.
Opracujemy serie reakcji karbonylowania kwaséw
karboksylowych katalizowanych przez metale
przejsciowe z udziatem zwigzkdéw nienasyconych
(olefin, alkinéw itp.) oraz nukleofiléw (olefin,
alkindw terminalnych, zwigzkéw typu sp*C—H, takich
jak benzoksazole, odczynniki aryloborowe itp.),
realizujgc cel polegajacy na wykorzystaniu fatwo
dostepnych kwasow karboksylowych zamiast
halogenkéw organicznych (R—X) oraz gazowego CO
w klasycznych reakcjach karbonylowania. Pozwoli
to na wydajng synteze szerokiej gamy cennych
liniowych i cyklicznych zwigzkéw karbonylowych,

Planned contribution to the development of the
discipline

During the project, we aim to clarify the mechanism
of transition metal (Ni, Pd, etc.)-catalyzed CO shuttle
reactions of carboxylic acids. We'll develop a series
of transition metal-catalyzed carbonylation
reactions of carboxylic acids with unsaturated
compounds (olefins, alkynes, etc.) and nucleophiles
(olefins, terminal alkynes, sp2C-H compounds like
benzoxazoles, aryl boron reagents, etc.), achieving
the gaol to use the readily available carboxylic acids
instead of organic halides (R-X) and CO gas in the
classic carbonylation reactions. This will efficiently
produce a wide range of valuable linear and cyclic
carbonyl compounds, greatly expanding the
application scope of carboxylic acids in organic
synthesis. Our findings may reform the classic
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zZnaczaco poszerzajgc zakres zastosowan kwaséw
karboksylowych w syntezie organicznej. Uzyskane
wyniki mogg doprowadzi¢ do przeformutowania
klasycznych reakcji karbonylowania oraz
powigzanych gatezi przemystu, oferujac kluczowe
wsparcie technologiczne i teoretyczne dla
pdznoetapowych modyfikacji lekdw opartych na
kwasach karboksylowych oraz kontrolowanej
degradacji polimerdw, takich jak nylon.

carbonylation reactions and related industries,
offering key tech support and theory for the late-
stage modifications of carboxylic acid-based drugs
and artificial degradation of polymers like nylon.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Candidate should possess a M.Sc. degree in
Chemistry or Chemical Technology and a knowledge
of organic synthesis, with attention to synthesizing
organophosphorous compounds. Additionally, the
candidate should be familiar with the basic
techniques used in the organic laboratory, i.e., NMR,
thin layer chromatography, HPLC, purification of
organic compounds, etc.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
Candidate should possess a M.Sc. degree in
Chemistry or Chemical Technology and a knowledge
of organic synthesis, with attention to synthesizing
organophosphorous compounds. Additionally, the
candidate should be familiar with the basic
techniques used in the organic laboratory, i.e., NMR,
thin layer chromatography, HPLC, purification of
organic compounds, etc.
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Nauki chemiczne
tematnr 4

Chemical sciences
topic No. 4

Kontrola transferu energii w hybrydowych
uktadach fenotiazyna-kropki kwantowe do
zastosowan optoelektronicznych

Control of energy transfer in phenothiazine-
quantum dot hybrid systems for optoelectronic
applications

PhD supervisor: dr hab.

Aneta Stodek, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Celem pracy doktorskiej bedzie opracowanie i
charakterystyka hybrydowych materiatow
organiczno-nieorganicznych opartych na
pochodnych fenotiazyny sprzezonych z kropkami
kwantowymi pétprzewodnikowymi. Projekt obejmie
synteze nowych pochodnych fenotiazyny o
zréznicowanej dtugosci faricuchow alkilowych oraz

zréznicowanym charakterze elektronowym
podstawnikow, umozliwiajgcych kontrole
oddziatywan na  granicy faz  organiczna-

nieorganiczna. Badania skoncentrujg sie na analizie
transferu energii i fadunku pomiedzy fenotiazyng a
kropkami kwantowymi, modulacji emisji Swiatfa
oraz stabilnosci fotofizycznej uktadéw
hybrydowych. Otrzymane materialy zostang
ocenione pod katem zastosowan w diodach OLED
nowe;j generacji, hybrydowych ogniwach
fotowoltaicznych oraz zaawansowanym
bioobrazowaniu fluorescencyjnym.

Brief description of research assumptions and
goals

The doctoral thesis will aim to develop and
characterize hybrid organic-inorganic materials
based on phenothiazine derivatives coupled to
semiconductor quantum dots. The project will
involve the synthesis of new phenothiazine
derivatives with varying alkyl chain lengths and
diverse electronic substituents, enabling control of
interactions at the organic-inorganic interface.
Research will focus on analyzing energy and charge
transfer between phenothiazine and quantum dots,
modulating light emission, and the photophysical
stability of hybrid systems. The resulting materials
will be evaluated for applications in next-generation
OLEDs, hybrid photovoltaic cells, and advanced
fluorescent bioimaging

Planowany wktad w rozwoj dyscypliny

Projekt wniesie istotny wkiad w rozwdj
hybrydowych materiatéw funkcjonalnych poprzez
zrozumienie mechanizmoéw oddziatywan i proceséw
fotofizycznych zachodzgcych na styku czagsteczek
organicznych i kropek kwantowych. Uzyskane wyniki
pozwolg na racjonalne projektowanie uktadéw o
kontrolowanym transferze energii i fadunku, co ma
kluczowe znaczenie dla wydajnosci i stabilnosci
nowoczesnych urzadzen optoelektronicznych. Praca
przyczyni sie réwniez do rozwoju biokompatybilnych
platform obrazowania, faczacych zalety
organicznych fluoroforéw i kropek kwantowych.

Planned contribution to the development of the
discipline

The project will significantly contribute to the
development of hybrid functional materials by
understanding the mechanisms of interactions and
photophysical processes occurring at the interface
between organic molecules and quantum dots. The
results obtained will enable the rational design of
systems with controlled energy and charge transfer,
which is crucial to the performance and stability of
modern optoelectronic devices. The work will also
contribute to the development of biocompatible
imaging platforms combining the advantages of
organic fluorophores and quantum dots.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
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Nauki chemiczne
tematnr5

Chemical sciences
topic No. 5

Kontrola transferu tadunku i emisji $wiatta w
uktadach donor-akceptor na bazie pochodnych
fenotiazyny do zastosowan optoelektronicznych
i bioobrazowania

Control of charge transfer and light emission in
donor-acceptor systems based on
phenothiazine derivatives for optoelectronic
and bioimaging applications

PhD supervisor: dr hab. Aneta Stodek, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Celem doktoratu bedzie synteza i charakterystyka
serii  pochodnych fenotiazyny zawierajgcych
podstawniki o  zréznicowanym  charakterze
elektronodonorowym i elektronoakceptorowym.
Praca skoncentruje sie na analizie wptywu tych
podstawnikdbw  na  strukture  elektronows,
mechanizmy emisji (fluorescencja, mozliwa TADF),
wtasciwosci redoks oraz zdolno$¢ do transferu
tadunku. Badania obejmg zaréwno roztwory, jak i
cienkie warstwy, a uzyskane zwigzki zostang
przetestowane w urzadzeniach OLED, prostych
ogniwach fotowoltaicznych oraz jako sondy
fluorescencyjne do bioobrazowania.

Brief description of research assumptions and
goals

This PhD project will aim to synthesize and
characterize a series of phenothiazine derivatives
containing substituents with diverse electron-
donating and electron-withdrawing characteristics.
The work will focus on analyzing the effects of these
substituents on the electronic structure, emission
mechanisms (fluorescence, possible TADF), redox
properties, and charge transfer capacity. The studies
will encompass both solutions and thin films, and
the resulting compounds will be tested in OLED
devices, simple photovoltaic cells, and as
fluorescent probes for bioimaging.

Planowany wktad w rozwoj dyscypliny

Projekt pozwoli na systematyczne okreslenie relacji
pomiedzy charakterem podstawnikow a
wtasciwosciami optycznymi i elektrochemicznymi
fenotiazyny. Uzyskane wyniki dostarczg nowych
wytycznych do projektowania materiatéw donor-
akceptor o wysokiej efektywnosci emisyjnej i
kontrolowanej barwie emisji. Praca wniesie istotny
wktad do rozwoju funkcjonalnych materiatéw
organicznych dla nowoczesnej optoelektroniki i
obrazowania biologicznego.

Planned contribution to the development of the
discipline

This project will systematically determine the
relationship between the nature of the substituents
and the optical and electrochemical properties of
phenothiazine. The obtained results will provide
new guidelines for the design of donor-acceptor
materials with high emission efficiency and
controlled emission color. This work will make a
significant contribution to the development of
functional organic materials for modern
optoelectronics and biological imaging.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
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Nauki chemiczne
tematnr 6

Chemical sciences
topic No. 6

Modelowanie nanouktadow weglowych
metodami uczenia maszynowego

Modeling of carbon nanosystems with machine
learning methods

PhD supervisor: dr hab. Rafat Podeszwa

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Wegiel jest pierwiastkiem, ktory tworzy najbardziej
réoznorodne struktury dzieki mozliwosci tworzenia
stabilnych wigzan wegiel-wegiel. To bogactwo
powoduje jednak problemy w modelowaniu,
bowiem astronomicznie wielka liczba izomerdéw jest
bardzo trudna do petnego przeszukania. Celem
bedzie wykorzystanie metod uczenia maszynowego
do wytrenowania modelu, ktéory bedzie modgt
modelowac fullereny, nanorurki weglowe i inne
weglowe nanostruktury.

Brief description of research assumptions and
goals

Carbon has a very rich chemistry thanks to
formation of stable carbon-carbon bonds but this
leads to astronomical number of isomers that are
difficult to search exhaustively. The goal is to
employ machine learning methods to train a model
that could explore this space and model fullerenes,
nanotubes and other carbon nanosystems.

Planowany wktad w rozwdj dyscypliny

Rozwdj nowych modeli badania weglowych
nanouktadéw, odkrywanie nowych  struktur
weglowych.

Planned contribution to the development of the
discipline

Development of new models for carbon
nanosystems, finding new carbon structures.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata
Chec nauczenia sie modelowania komputerowego.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
Willingness to learn computer modeling
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Nauki chemiczne
tematnr?7

Chemical sciences
topic No. 7

Modyfikacje ogniw barwnikowych w kierunku
poprawy ich sprawnosci i stabilnosci

Modifications of dye-sensitized solar cells to
improve their efficiency and stability

PhD supervisor: prof. dr. hab. inz. Ewa Schab-Balcerzak

Krétka charakterystyka zatozen i celow
badawczych

Fotowoltaika (PV) jest obecnie najszybciej
rozwijajacym sie sektorem pozyskiwania energii ze
zrédet odnawialnych. Sposrdéd réznych kierunkéw
rozwoju fotowoltaiki na szczegdlna uwage zastuguja
ogniwa PV, w ktéorych stosuje sie materiaty
organiczne tzw. ogniwa trzeciej generacji. Wsréd
tego typu urzadzen PV wiele uwagi poswieca sie
ogniwom barwnikowym (DSSCs z ang.) ze wzgledu
na ich istotne zalety, takie jak niski koszt produkgcji,
prosty sposéb wytwarzania, czy tez zdolnos¢ pracy
w réznych warunkach oswietlenia, jednakze nizsza
ich sprawnos¢ niz typowych ogniw krzemowych
sktania do doskonalenia technologii DSSC.
Zwiekszenie wydajnosci i stabilnosci tego typu
ogniw wymaga kompleksowego podejscia, w ktédrym
nalezy bra¢ pod uwage zaréwno opracowanie
nowych materiatéw jak i aspekty konstrukcyjne z
uwzglednieniem warunkéw eksperymentalnych
przygotowania poszczegdlnych elementéw ogniwa.
Celem pracy doktorskiej bedzie opracowanie i
optymalizacja ogniw barwnikowych w kierunku
poprawy ich sprawnosci i stabilnosci poprzez
zastosowanie syntezowanych materiatow
organicznych oraz dodatkowe modyfikacje struktury
ogniwa. Realizacja celu bedzie obejmowata kilka
etapéw: (i) projektowanie, synteze oraz
charakterystyke nowych materiatéw organicznych,
czyli barwnikdéw oraz fluoroforow wykazujgcych
dobrg rozpuszczalno$¢  oraz odpowiednie
wiasciwosci termiczne, optyczne i elektrochemiczne
wymagane do zastosowan w ogniwach PV, ii)
badania korelacji struktury otrzymanych zwigzkow
oraz ich wiasciwosci fizykochemicznych, (iii)
zastosowanie  syntezowanych  zwigzkéw do
przygotowania fotoanod, ktére beda

Brief description of research assumptions and
goals

Photovoltaics (PV) is currently the fastest growing
sector of renewable energy production. Among the
various directions of development in photovoltaics,
PV cells that use organic materials, known as third-
generation cells, deserve special attention. Among
this type of PV devices, much attention is paid to
dye-sensitized solar cells (DSSCs) due to their
significant advantages, such as low production cost,
simple manufacturing process, and the ability to
operate in various lighting conditions. However,
their lower efficiency compared to typical silicon
cells prompts the improvement of DSSC technology.
Increasing the efficiency and stability of this type of
cell requires a comprehensive approach, which must
take into account both the development of new
materials and design aspects, considering the
experimental conditions for the preparation of
individual cell components.

The aim of the doctoral thesis will be develop and
optimize dye-sensitized solar cells in order to
improve their efficiency and stability through the
use of newly synthesized organic materials and
additional modifications of the device structure. The
objective will be achieved in the following stages: (i)
design, synthesis, and characterization of new
organic materials: dyes and fluorophores exhibiting
good solubility and suitable thermal, optical, and
electrochemical properties required for use in
photovoltaic cells, (ii) studying the correlation
between the structure of the obtained compounds
and their physicochemical properties, (iii) using the
synthesized compounds to prepare photoanodes,
which will be characterized in terms of their
morphology and optical properties, (iv) the
photoanodes will be used to construct dye-
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charakteryzowane pod katem ich morfologii oraz
wiasciwosci optycznych, (iv) optymalizacje fotoanod
uwzgledniajaca zawartosé syntezowanych
zwigzkéw, (v) fotoanody beds wykorzystane do
konstrukgji ogniw barwnikowych, ktorych
parametry fotowoltaiczne w tym sprawnosé
konwersji energii w elektryczng bedg wyznaczone z
pomiaréw pragdowo-napieciowych, (vi)
przeprowadzenie modyfikacji struktury ogniwa dla
DSSCs o najwyziszej sprawnosci obejmujgce
wprowadzenie dodatkowych warstw (blokujacej,
rozpraszajgcej) oraz elektrolitu Zelowego i
zwiekszenie powierzchni aktywnej ogniw ze
standardowo badanej 0,36 do 20,25 cm2 oraz (vii)
analiza stabilnosci parametréw PV wybranych DSSCs
w czasie. Jako barwniki zastosowane bedg
syntezowane gt. pochodne tréjfenyloaminy,
komercyjny barwnik metaloorganiczny (N719) oraz
ich mieszaniny o dobranym stosunku barwnikdow.
Syntezowane fluorofory zawierac beda
odpowiednie elementy strukturalne umozlwiajace
wytworzenie wigzania kowalencyjnego z
potprzewodzacym tlenkiem TiO2 stanowigcym
warstwe anody ogniwa DSSC oraz intensywna
absorbcjg promieniowania w zakresie UV i emisje
Swiatta, ktdére bedzie absorbowane przez czgsteczki
barwnika.

sensitized solar cells, whose photovoltaic
parameters including the power conversion
efficiency will be estimated from current-voltage
measurements, (v) modifying the cell structure for
DSSCs with the highest efficiency, including the
introduction of additional layers (blocking,
scattering) and gel electrolyte and increasing the
active surface area of the cells from the standard
tested 0.36 to 20.25 cm2, and (vi) analyzing the
stability of PV parameters of selected DSSCs over
time. The dyes used will be mainly synthesized
triphenylamine  derivatives, a commercial
organometallic dye (N719), and its mixtures with a
selected dye ratio. The synthesized fluorophores
should contain appropriate structural elements
enabling the formation of a covalent bond with the
semiconducting oxide TiO2 constituting the anode
layer of the DSSC cell and intense absorption of
radiation in the UV range and emission of light.

Planowany wktad w rozwdéj dyscypliny

Planowane badania w ramach pracy doktorskiej
przyczynig sie do rozwoju dyscypliny poprzez
znaczne rozszerzanie wiedzy dotyczgcej modyfikacji
wybranych elementéw DSSC oraz mogg prowadzi¢
do otrzymania ogniw o polepszonych parametrach i
wymiarach komercyjnych.

Planned contribution to the development of the
discipline

The research planned as the doctoral thesis will
contribute to the development of the discipline by
significantly expanding knowledge about the
modification of selected DSSC elements and may
lead to the production of cells with improved
parameters and commercial dimensions.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Wiedza dotyczaca syntezy organicznej, wtasciwosci
termicznych, optycznych i elektrochemicznych
zwigzkéw  organicznych i dziatania  ogniw
barwnikowych

Umiejetnos¢ syntezy organicznej, oczyszczania
zwigzkéw organicznych metodg chromatografii
kolumnowej, charakterystyki strukturalnej
zwigzkéw organicznych za pomocy spektroskopii
NMR i FTIR. Umiejetnos¢ wspdtpracy.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
Knowledge of organic synthesis, thermal, optical,
and electrochemical properties of organic
compounds, and the operation of dye-sensitized
solar cells.

Ability to perform organic synthesis, purify organic
compounds using column chromatography, and
characterize the structure of organic compounds
using NMR and FTIR spectroscopy. Ability to work in
a team.
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Nauki chemiczne
tematnr 8

Chemical sciences
topic No. 8

Nowe nanomateriaty fullerenowe do
fotoinaktywacji mikroorganizméw

Novel fullerene nanomaterials for
photoinactivation of microorganisms

PhD supervisor: dr hab. inz. Maciej Serda, prof. US
https://www.researchgate.net/profile/Maciej-Serda?ev=hdr xprf

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Podstawowym celem projektu jest opracowanie
innowacyjnych, nanoplatform fullerenowych
przeznaczonych do zastosowan w fotodynamicznej
inaktywacji drobnoustrojéow (aPDI) oraz terapiach
fototermalnych (PTT). Zakazenia bakteryjne i
grzybicze stanowig istotny problem zdrowia
publicznego w skali globalnej, szczegdlnie w
konteksécie narastania opornosci drobnoustrojow,
co wymaga pilnych dziatan w celu zapobiezenia
powrotowi do realiéw sprzed ery antybiotykdw.
Podczas realizacji projektu doktorskiego, w
pierwszej kolejnosci skoncentrujemy sie na syntezie
hybryd fulleren—chemioterapeutyk—biatko (1
generacja), otrzymywanych poprzez koniugacje
fragmentéw przeciwdrobnoustrojowych
tiosemikarbazondéw (TSC) oraz styrylochinolinowych
(5Q) do struktury nanomateriatéow fullerenowych a
nastepnie ich  kompleksowanie z biatkami
zwiekszajgcymi rozpuszczalno$¢ w wodzie, tj.
albuming, lub z biatkiem o wifasciwosciach
przeciwbakteryjnych —  lizozymem. W celu
zrozumienia mechanizmu inkorporacji pochodnych
fulerendow do  wybranych  biatek  zostang
przeprowadzone badania obliczeniowe (dokowanie
molekularne oraz symulacje dynamiki
molekularnej). Ponadto, w ramach otrzymywania I
generacji nanomateriatéw fulerenowych, zostang
zsyntezowane aminofullereny na  bazie
polietylenoiminy (PEl), ktore zostang sprzezone z
przeciwciatami przeciw lipopolisacharydowi (LPS),
co ma umozliwi¢ skuteczniejsze ukierunkowanie
terapii na bakterie Gram-ujemne. Dodatkowo, w
ramach projektu zostanie opracowana lll generacja
nanomateriatéw fulerenowych sprzezonych z
absorbugcymi w bliskiej podczerwieni (NIR)
nanopretami ztota (GNRs), w celu wzmocnienia

Brief description of research assumptions and
goals

The primary objective of the project is to develop
novel, fullerene-based nanoplatforms for
antimicrobial photodynamic inactivation (aPDI) and
photothermal therapies (PTT). Bacterial and fungal
infections are severe problems worldwide,
especially when considering the evolution of
resistant strains, whichdemand urgent action to
prevent a relapse to pre-antibiotic times. Firstly, we
will focus on the synthesis of fullerene-
chemotherapeutic-protein hybrids (generation 1),
created by the chemical linking of antimicrobial
scaffolds of thiosemicarbazone (TSC) and
styrylquinoline (SQ) into the structure of fullerene
buckyballs and further complexation with the water
solubilizing proteins- albumin or antibacterial
lysozyme. Computational studies (molecular
docking and dynamics) will be performed to
understand the process of incorporation of fullerene
derivatives with desired proteins. Additionally, in
the second generation of fullerene nanomaterials,
we will create

polyethylenimine (PEIl) aminofullerenes, which will
be conjugated with lipopolysaccharide (LPS)
antibodies, for a better targeting of Gram-negative
bacteria. Moreover, within the framework of this
project, we will synthesize the third generation of
fullerene nanomaterials conjugated with near-
infrared (NIR) absorbing gold nanorods (GNRs) for
enhancing photothermal and photodynamic effects.
The created buckyball-GNRs hybrids will be further
conjugated with selected antibacterial peptides
(AMPs) chosen by computational studies. The
physicochemical and antimicrobial properties of all
the compounds will be analyzed to identify the most
promising nanomaterials.
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efektéow fototermalnych i fotodynamicznych.
Uzyskane hybrydy fulleren—nanopret ztota zostanag
nastepnie skoniugowane z wybranymi peptydami
przeciwbakteryjnymi (AMPs), wytypowanymi na
podstawie badan obliczeniowych. Wifasciwosci
fizykochemiczne oraz aktywnos¢
przeciwdrobnoustrojowa wszystkich otrzymanych
zwigzkéw zostang poddane analizie w celu
identyfikacji najbardziej obiecujgcych
nanomateriatéw do dalszego rozwoiju.

Planowany wktad w rozwdéj dyscypliny
Badania badania wniosg istotny wkfad do nauk

chemicznych  poprzez opracowanie nowych,
precyzyjnie  funkcjonalizowanych  pochodnych
fulerenow oraz  wielosktadnikowych  hybryd

nanomateriatowych o kontrolowanej architekturze
molekularnej . Rozwing metody biokoniugacji i
chemii materiatdéw umozliwiajgc projektowanie
stabilnych, rozpuszczalnych w  wodzie i
ukierunkowanych  nanomateriatéw  weglowych
(biatka, przeciwciata anty-LPS, peptydy AMP).
Ponadto, dostarczg nowej wiedzy z zakresu
fotochemii, wyjasniajac  zaleznosci struktura-
wiasciwosci determinujgce efektywnos$¢ aPDI i PTT.
Wprowadzg podejscie racjonalnego projektowania
oparte na chemii obliczeniowej (dokowanie i
dynamika molekularna) do przewidywania interakcji
nanomateriat—biatko oraz selekgcji
liganddw/peptydow..

Interdyscyplinarnos¢ projektu polega na
synergicznym  potgczeniu chemii organicznej,
materiatowej, bioorganicznej, fizykochemii i chemii
obliczeniowej z mikrobiologia w celu tworzenia
wielofunkcyjnych terapii z uzyciem swiatfa z zakresu
widzialnego oraz bliskiej podczerwieni.

Planned contribution to the development of the
discipline

The planned research will make a significant
contribution to the chemical sciences by developing
novel, precisely functionalized fullerene derivatives
and multicomponent nanomaterial hybrids with a
tightly controlled molecular architecture. It will
advance bioconjugation strategies and materials
chemistry, enabling the rational design of stable,
water-dispersible, and targeted carbon-based
nanomaterials functionalized with proteins, anti-LPS
antibodies, and antimicrobial peptides (AMPs).
Furthermore, the project will generate new insights
in photochemistry and photophysics by elucidating
structure—property relationships that govern the
efficacy of antimicrobial photodynamic inactivation
(aPDI) and photothermal therapy (PTT). It will also
implement a rational design framework grounded in
computational chemistry (molecular docking and
molecular dynamics simulations) to predict
nanomaterial-protein interactions and to guide the
selection of ligands and peptides. The
interdisciplinary nature of the project arises from
the synergistic integration of organic chemistry,
materials chemistry, bioorganic chemistry, physical
chemistry, and computational chemistry with
microbiology, aimed at developing multifunctional
light-based therapies operating in the visible and
near-infrared spectral ranges.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Wymagana wiedza z zakresu chemii organicznej a
takze chemii medycznej oraz cheé pracy w projekcie
interdyscyplinarnym, na styku chemii, biologii oraz
nanotechnologii

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate

Required expertise in organic chemistry as well as
medicinal chemistry, along with a strong motivation
to work in an interdisciplinary project at the
interface of chemistry, biology, and
nanotechnology.
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Nauki chemiczne
tematnr9

Chemical sciences
topic No. 9

Opracowanie i badania wtasciwosci nowych
materiatéw kompozytowych do
magazynowania energii termochemicznej i
elektrycznej

Preparation and testing of the properties of
new composite materials for thermochemical
and electrical energy storage

PhD supervisor: dr hab. Tomasz Siudyga, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Jedng z istotniejszych stabosci wdrazanej aktualnie
transformacji energetycznej jest brak rozwinietych
technologii magazynowania energii, co jest
szczegblnie istotne wobec specyfiki wiekszosci
odnawialnych zrédet energii, a mianowicie duzej
niestabilnosci wytwarzania. Stad tez takiego
wielkiego znaczenia nabierajg badania nad
magazynowaniem energii w sieciach
energetycznych.

Zapoczagtkowane w naszym zespole badania
[Siudyga et al, Thermochemical energy storage in
CaCl2-NH3 pair evaluated by rapid multiple
adsorption-desorption cycles controlled with
wasted iron induction heating, Measurement,
220(2023)113420] wskazaty na bardzo obiecujgcy
kierunek jakim jest magazynowanie energii w
postaci ciepta reakcji chemicznej
rozktadu/tworzenia adduktow wybranych soli
nieorganicznych z amoniakiem. Reakcje te
pozwalajg w sposéb kontrolowany na wydzielanie i
pochtanianie ciepta i przechowywanie
zmagazynowanej w ten sposob energii w dtugim
okresie czasu.

Przewidywane w projekcie badania majg na celu

innowacyjne rozszerzenie zastosowan o
magazynowanie energii elektrycznej poprzez
wytworzenie zfozonych materiatéw
kompozytowych, w  ktérych  nastepowataby

transformacja energii elektrycznej na cieplng i
dalsze jej magazynowanie w postaci energii
chemicznej.

Jako element innowacyjny przewiduje sie
wprowadzanie komponentéw aktywnych w polu
indukcyjnym do transferowania energii elektrycznej
do uktadu absorbujgcego energie.

Brief description of research assumptions and
goals

The lack of well-developed energy storage
technologies constitutes a significant weakness of
the currently implemented energy transformation,
which is particularly critical given the characteristics
of most renewable energy sources, namely the high
instability of power generation. For this reason,
research on energy storage in power grids is of great
importance.

Research initiated within our team [Siudyga et al,
Thermochemical energy storage in CaCl2-NH3 pair
evaluated by rapid multiple adsorption-desorption
cycles controlled with wasted iron induction
heating, Measurement, 220(2023)113420] has
identified a very promising direction: energy storage
in the form of the heat of chemical reactions
involving the decomposition/formation of adducts
of selected inorganic salts with ammonia. These
reactions enable controlled release and absorption
of heat, as well as long-term storage of the energy
accumulated in this manner.

The research envisaged in the project will lead to an
innovative extension of applications toward
electrical energy storage through the development
of complex composite materials in which electrical
energy is transformed into thermal energy and
subsequently stored in the form of chemical energy.
As an innovative element, the introduction of
components active in an induction field is envisaged
in order to transfer electrical energy to the energy-
absorbing system.

The scope of the project will include the
development of stable energy storage systems
operating across various temperature ranges,
enabling efficient utilization of energy with different
characteristics and tailored to the specific needs of
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Zakres projektu obejmowac bedzie wytworzenie
stabilnych uktadéw do magazynowania energii w
réoznych zakresach temperatur, co pozwoli na
efektywne zagospodarowywanie energii o rdznej
charakterystyce oraz w zaleznosci od konkretnych
potrzeb potencjalnych uzytkownikéw. Podjete
zostang badania nad zwiekszaniem bezpieczenistwa
i poprawy stabilnosci dtugoterminowej
wytworzonych materiatéw kompozytowych.

Projekt przewiduje w tym celu wytworzenie
laboratoryjnego uktadu badawczego do testowania
wytworzonych materiatéw. Ocena ich wtasciwosci
fizykochemicznych  dokonywana bedzie przy
wykorzystaniu szeregu technik badawczych, m.in.:
NH3-TPD (temperaturowo programowanej
desorpcji NH3), réznicowe;j kalorymetrii
skaningowej DSC, analizy termicznej TGA i
skaningowej mikroskopii elektronowej (SEM) z EDS.

potential users. Research will also be undertaken to
increase safety and improve the long-term stability
of the developed composite materials.

The project provides for the construction of a
laboratory-scale experimental setup for testing the
developed materials. Their physicochemical
properties will be assessed using a range of
analytical techniques, including NHs-TPD (ammonia
temperature-programmed desorption), differential
scanning calorimetry (DSC), thermogravimetric
analysis (TGA), and scanning electron microscopy
(SEM) with EDS.

Planowany wktad w rozwdéj dyscypliny

Dokonujgca sie na naszych oczach transformacja
energetyczna wigze sie nie tylko z ze zmiang Zrédet
energii (zastepowanie paliw kopalnych
odnawialnymi Zrédtami energii OZE), ale jest
zwigzana z catkowita przebudowg systemu
energetycznego. Jednym z jego istotnych
elementow sg systemy magazynowania energii, bez
ktéorych masowe wprowadzanie OZE nie bedzie
mozliwe (ze wzgledu na duzg niestabilnos¢
wytwarzania energii przez OZE). Stosowane
aktualnie rozwigzania sg bardzo drogie i w sporej
czesci nieefektywne. Stad tez badania w tej
dziedzinie nabierajg  krytycznego znaczenia.
Przewidywane w projekcie badania stawiajg sobie za
cel wytworzenie efektywnych i stabilnych
materiatéw do magazynowania energii
termochemicznej i elektrycznej w postaci ciepta
energii chemicznej. Sposdb ten pozwala na
dtugoterminowe magazynowanie energii (bez strat
zwigzanych z jej rozpraszaniem w trakcie
magazynowania) oraz kontrolowane jej uwalnianie
w zaleznosci od potrzeb. Innowacyjnym elementem
jest wprowadzenie komponentéw aktywnych w
polu indukcyjnym, co pozwoli na rozszerzenie
stosowania tych materiatow takze do
magazynowania nadmiarowej energii elektrycznejw
sieciach energetycznych.

Planned contribution to the development of the
discipline

The energy transformation involves not only a
change in energy sources (the replacement of fossil
fuels with renewable energy sources, RES), but also
a complete restructuring of the energy system. One
of its essential components is energy storage
systems, without which the large-scale deployment
of RES will not be possible due to the high instability
of energy generation from renewables energy
souces. The solutions currently in use are very
expensive and, to a large extent, inefficient.
Therefore, research in this field is becoming critically
important.

The research envisaged in the project aims to
develop efficient and stable materials for the
storage of thermochemical and electrical energy in
the form of heat and chemical energy. This approach
enables long-term energy storage without losses
associated with energy dissipation during storage, as
well as its controlled release depending on demand.
An innovative element is the introduction of
components active in an induction field, which will
make it possible to extend the application of these
materials to the storage of surplus electrical energy
in power grids.
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Nauki chemiczne
temat nr 10

Chemical sciences
topic No. 10

Projektowanie i synteza soli organicznych
fluorochinolonéw jako nowej generacji
zwigzkow o aktywnosci przeciwbakteryjnej i
przeciwbiofilmowej

Design and synthesis fluoroquinolone organic
salts as new generation compounds with
antibacterial and antibiofilm activity

PhD supervisor: prof. dr hab. Robert Musiot
https://www.researchgate.net/profile/Robert-Musiol?ev=hdr xprf

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Celem projektu jest opracowanie nowych, bardziej
efektywnych srodkéw przeciwdrobnoustrojowych
zdolnych do penetracji i destabilizacji biofilmow
bakteryjnych, opartych na fluorochinolonach
przeksztatconych do postaci jonowych cieczy lub soli
organicznych (API-OSILs). Zastosowanie aniondw
fluorochinolonowych w potaczeniu z
funkcjonalnymi, innowacyjnymi kationami — takimi
jak czwartorzedowe sole amoniowe, pochodne
imidazoli, pirydyn i chinolin oraz kation cholinowy —
umozliwi  celowe ksztattowanie  wifasciwosci
fizykochemicznych i farmakologicznych  tych
antybiotykéw w odpowiedzi na wyzwania zwigzane
z opornoscig biofilmowga. Forma API-OSILs stwarza
mozliwos$¢ otrzymania zwigzkdw o zwiekszonej
stabilnosci chemicznej, poprawionej biodostepnosci
oraz ograniczonej toksycznosci, co istotnie podnosi
ich potencjat terapeutyczny w leczeniu przewlektych
i lekoopornych zakazen.

Czes¢ chemiczna projektu bedzie realizowana przez
doktoranta. Otrzymane zwigzki zostang poddane
szczegdtowej  charakterystyce  chemicznej i
fizykochemicznej, obejmujgcej analize strukturalng
(NMR, IR, LC-MS), ocene czystosci (HPLC), badania
wtasciwosci termicznych (DSC, TGA) oraz ocene
rozpuszczalnosci w  wodzie, stabilnosci w
Srodowisku wodnym i zdolno$ci do tworzenia
struktur micelarnych. Projekt zaktada réwniez
realizacje badan we wspétpracy z zespotami
zewnhetrznymi, obejmujacych wyznaczenie
parametréw  istotnych z  punktu widzenia
farmakokinetyki (takich jak lipofilowos¢ oraz
powinowactwo do fosfolipidow i biatek osocza, z
wykorzystaniem metod chromatografii

Brief description of research assumptions and
goals

The aim of the project is to develop new, more
effective  antimicrobial agents capable of
penetrating and destabilizing bacterial biofilms,
based on fluoroquinolones converted into ionic
liguids or organic salts (API-OSILs). The use of
fluoroquinolone anions in combination with
functional and innovative cations—such as
guaternary ammonium  salts, imidazolium,
pyridinium and quinolinium derivatives, as well as
the choline cation—will enable the purposeful
modulation of the physicochemical and
pharmacological properties of these antibiotics in
response to challenges associated with biofilm-
related resistance. The API-OSILs form offers the
possibility of obtaining compounds with enhanced
chemical stability, improved bioavailability, and
reduced toxicity, thereby significantly increasing
their therapeutic potential in the treatment of
chronic and drug-resistant infections.

The chemical part of the project will be carried out
by the PhD student. The obtained compounds will
undergo comprehensive chemical and
physicochemical characterization, including
structural analysis (NMR, IR, LC-MS), purity
assessment (HPLC), investigation of thermal
properties (DSC, TGA), and evaluation of aqueous
solubility, stability in agueous environments, and
micelle-forming ability. The project also involves
studies conducted in collaboration with external
research teams, including the determination of key
pharmacokinetic-related parameters (such as
lipophilicity and affinity for phospholipids and
plasma proteins using biomimetic chromatographic
methods), evaluation of antibacterial activity against
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biomimetycznej), ocene aktywnosci
przeciwbakteryjnej wobec bakterii w formie
planktonicznej i biofilmowej, badania
cytotoksycznosci na liniach komérek Iudzkich,
analize wptywu zwigzkdéw na migracje komdrek oraz
ocene ich zdolnos$ci do przenikania przez bariere
krew—mozg. Integralnym elementem projektu
bedzie réwniez opracowanie modeli QSPR/QSAR,
umozliwiajgcych identyfikacje zaleznosci struktura—
wiasciwosci—aktywnosé oraz predykcje wtasciwosci
fizykochemicznych i biologicznych  badanych
zwigzkow.

planktonic and biofilm-forming bacteria, cytotoxicity
studies in human cell lines, assessment of the effects
on cell migration, and evaluation of blood-brain
barrier permeability. An integral part of the project
will also be the development of QSPR/QSAR models,
enabling the identification of structure—property—
activity relationships and the prediction of
physicochemical and biological properties of the
investigated compounds

Planowany wktad w rozwoéj dyscypliny

Projekt wniesie istotny wktad w rozwdj chemii
medycznej i biologii farmaceutycznej poprzez
zaproponowanie innowacyjnej strategii modyfikacji
znanych antybiotykéw z grupy fluorochinolonéw do
postaci jonowych cieczy lub soli organicznych (API-
OSlLs). Takie podejscie stanowi nowy kierunek w
projektowaniu lekéw przeciwbakteryjnych, tgczacy
klasyczne mechanizmy dziatania fluorochinolonéw z
mozliwoscig  precyzyjnego  ksztattowania ich
wiasciwosci fizykochemicznych i farmakologicznych.
Dzieki temu mozliwe jest jednoczesne zwiekszenie
biodostepnosci, poprawa selektywnosci oraz
wzmochienie  skutecznosci  wobec  bakterii
tworzacych biofilmy, ktére stanowig jedno z
najwiekszych wyzwan wspétczesnej terapii zakazen.
Projekt wypetnia istotng luke badawczg, gdyz
dotychczas nie prowadzono systematycznych badan
nad wptywem fluorochinolonéw zmodyfikowanych
do postaci jonowych cieczy na aktywnosc
przeciwbiofilmowa. Opracowanie i przebadanie
szerokiej biblioteki nowych pochodnych,
obejmujacej rézne kombinacje anionéw
fluorochinolonowych i funkcjonalnych kationéw,
pozwoli na uzyskanie pierwszych kompleksowych
danych dotyczacych ich skutecznosci wobec
biofiiméw bakteryjnych oraz szczepéw Gram-
dodatnich i Gram-ujemnych, w tym szczepdw
lekoopornych.

Istotnym elementem wkiadu projektu bedzie
rowniez pogtebienie wiedzy na temat zaleznosci
struktura—wtasciwosci—aktywnosé¢ w obrebie klasy
AP|-OSILs.  Potgczenie  danych  chemicznych,
fizykochemicznych i  biologicznych  umozliwi
identyfikacje kluczowych parametréw decydujgcych

Planned contribution to the development of the
discipline

The project will make a significant contribution to
the development of medicinal chemistry and
pharmaceutical biology by proposing an innovative
strategy for the modification of well-established
fluoroquinolone antibiotics into ionic liquids or
organic salts (API-OSILs). This approach represents a
new direction in antibacterial drug design,
combining the classical mechanisms of action of
fluoroquinolones with the possibility of precise
tuning of their physicochemical and
pharmacological properties. As a result, it enables
the simultaneous enhancement of bioavailability,
improvement of selectivity, and increased efficacy
against biofilm-forming bacteria, which constitute
one of the major challenges in contemporary
infection therapy.

The project addresses an important research gap, as
no systematic studies have so far been conducted on
the antibiofilm activity of fluoroquinolones modified
into ionic liquid forms. The development and
investigation of a broad library of novel derivatives,
comprising various combinations of fluoroquinolone
anions and functional cations, will provide the first
comprehensive data on their efficacy against
bacterial biofilms as well as Gram-positive and
Gram-negative strains, including drug-resistant
pathogens.

An important aspect of the project’s contribution
will also be the advancement of knowledge on
structure—property—activity relationships within the
API-OSILs class. The integration of chemical,
physicochemical, and biological data will enable the
identification of key parameters governing the
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o skutecznosci i bezpieczenstwie nowych zwigzkéw.
Opracowane modele QSPR/QSAR stanowié¢ beda
wartosciowe narzedzie predykcyjne, wspierajgce
racjonalne projektowanie kolejnych generacji
pochodnych fluorochinolonéw o
zoptymalizowanym profilu dziatania i ograniczonej
toksycznosci.

Wyniki projektu mogg mieé¢ znaczacy potencjat
aplikacyjny, dostarczajgc podstaw naukowych do
rozwoju nowoczesnych terapii przeciwbakteryjnych
ukierunkowanych na leczenie zakazen przewlektych
i opornych na leczenie. Jednoczesnie projekt
przyczyni sie do rozwoju interdyscyplinarnego
podejscia w badaniach nad lekami, integrujac
chemie medyczng, farmakologie i mikrobiologie w
odpowiedzi na globalny problem narastajgcej
opornosci drobnoustrojow na antybiotyki.

efficacy and safety of the newly developed
compounds. The resulting QSPR/QSAR models will
constitute valuable predictive tools supporting the
rational design of subsequent generations of
fluoroquinolone derivatives with optimized activity
profiles and reduced toxicity.

The outcomes of the project may have substantial
application potential by providing a scientific
foundation for the development of modern
antibacterial therapies targeted at the treatment of
chronic and drug-resistant infections. At the same
time, the project will contribute to the advancement
of an interdisciplinary approach to drug research,
integrating medicinal chemistry, pharmacology, and
microbiology in response to the global challenge of
increasing antimicrobial resistance.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Od kandydata oczekuje sie solidnej wiedzy z zakresu
chemii  organicznej, chemii medycznej Ilub
pokrewnych dyscyplin, w szczegdlnosci dotyczacej
syntezy i charakterystyki zwigzkdédw organicznych.
Pozadane sg umiejetnosci laboratoryjne obejmujgce
prowadzenie syntez, analize danych
spektroskopowych (NMR, IR, MS) oraz podstawowg
znajomos¢ metod chromatograficznych. Mile
widziane bedzie zainteresowanie mikrobiologia,
biofilmami bakteryjnymi lub badaniami
biologicznymi. Kandydat powinien wykazywad
samodzielno$¢ w pracy badawczej, umiejetnosc¢
pracy zespotowej w Srodowisku
interdyscyplinarnym, dobrg organizacje pracy oraz
motywacje do prowadzenia badan naukowych.
Wymagana jest takie komunikatywna znajomosc
jezyka angielskiego.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate

The candidate is expected to have a solid
background in organic chemistry, medicinal
chemistry, or related disciplines, particularly in the
synthesis and characterization of organic
compounds. Desirable qualifications include
practical laboratory skills involving chemical
synthesis, analysis of spectroscopic data (NMR, IR,
MS), and a basic knowledge of chromatographic
techniques. An interest in microbiology, bacterial
biofilms, or biological research will be considered an
advantage. The candidate should demonstrate the
ability to work independently as well as
collaboratively in an interdisciplinary research
environment, good organizational skills, and strong
motivation for conducting scientific research. A
communicative command of the English language is
also required.
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Nauki chemiczne
tematnr 11

Chemical sciences
topic No. 11

Rola oddziatywan specyficznych w stabilizacji
amorficznych substancji aktywnych w uktadach
binarnych z nisko- i wysokoczasteczkowymi
substancjami pomocniczymi

The role of specific interactions in the
stabilization of amorphous active
pharmaceutical ingredients in binary systems
with low- and high-molecular-weight excipients

PhD supervisor: dr hab. Barbara Hachuta, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Praca doktorska bedzie koncentrowaé sie na
badaniu mechanizméw stabilizacji amorficznych
substancji czynnych (APl) w binarnych uktadach z
substancjami pomocniczymi (ekscypientami) o
réznej masie czgsteczkowej, obejmujacych zaréwno
niskoczgsteczkowe czasteczki, jak i
wysokoczgsteczkowe nosniki polimerowe.
Amorficzne postaci lekdow charakteryzujg sie
podwyzszong rozpuszczalnoscia i biodostepnoscia,
jednak wykazujg ograniczong stabilno$¢ fizyczng i
chemiczng, wynikajgcg z tendencji do rekrystalizacji.
Podstawowym zatozeniem planowanej pracy
doktorskiej jest hipoteza, ze specyficzne
oddziatywania miedzyczasteczkowe — w
szczegblnosci wigzania wodorowe, oddziatywania
dipol-dipol, oraz oddziatywania m—-nm — odgrywaja
kluczowa role w hamowaniu krystalizacji oraz w
stabilizacji stanu amorficznego. Zaktada sie, ze
charakter, sita oraz topologia tych oddziatywan
zalezg zarowno od wtasciwosci chemicznych API, jak
i od struktury oraz mobilnosci czasteczek
pomocniczych.

Planowana praca doktorska bedzie obejmowac
systematyczne badania wptywu skfadu, proporcji
komponentéw oraz warunkéw przechowywania
(temperatura, wilgotnosé) na trwatos¢ amorficznych
uktadéw binarnych. Do identyfikacji i ilosSciowego
opisu oddziatywan planuje sie wykorzystanie
zaawansowanych technik  spektroskopowych
(mikroskopia ~w  podczerwieni, mikroskopia
Ramana), analizy termicznej (DSC, TGA), dyfrakcji
rentgenowskiej (PXRD) oraz metod modelowania
molekularnego.  Szczegdlna uwaga  zostanie
poswiecona  identyfikacji i  charakterystyce

Brief description of research assumptions and
goals

The doctoral project focuses on investigating the
mechanisms governing the stabilization of
amorphous active pharmaceutical ingredients (APIs)
in binary systems with excipients of different
molecular weights, encompassing both low-
molecular-weight compounds and high-molecular-
weight polymeric carriers. Amorphous drug forms
exhibit enhanced solubility and bioavailability;
however, they often suffer from limited physical and
chemical stability due to their inherent tendency to
recrystallize.

The central assumption of the proposed doctoral
research is that specific intermolecular
interactions—particularly  hydrogen bonding,
dipole—dipole interactions, and m—m interactions—
play a decisive role in inhibiting crystallization and
stabilizing the amorphous state. It is hypothesized
that the nature, strength, and topology of these
interactions depend both on the chemical
properties of the APl and on the molecular structure
and mobility of the excipient molecules.

The planned research will include systematic studies
of the effects of composition, component ratios, and
storage conditions (temperature and humidity) on
the stability of amorphous binary systems.
Advanced analytical techniques will be employed to

identify and guantitatively characterize
intermolecular interactions, including infrared
spectroscopy, Raman spectroscopy, NMR

spectroscopy, thermal analysis (DSC, TGA), powder
X-ray diffraction (PXRD), and molecular modelling
approaches. Special attention will be devoted to the
identification and characterization of specific
intermolecular interactions responsible for the
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specyficznych oddziatywan miedzyczasteczkowych
odpowiedzialnych za stabilizacje amorficznych APl w
uktadach binarnych, oraz ocenie wptywu masy
czasteczkowej i struktury substancji pomocniczych
na trwatos¢ amorficznych ukfadéw binarnych.
Badania pozwolg na opracowanie ogdlnych zasad
projektowania stabilnych formulacji amorficznych
oraz lepsze zrozumienie relacji pomiedzy strukturg
molekularng a trwatoscig fizyczng materiatéow
farmaceutycznych.

stabilization of amorphous APIs in binary systems, as
well as to the assessment of the influence of the
molecular weight and structure of excipients on the
stability of amorphous binary systems.

These studies are expected to enable the
formulation of general principles for the rational
design of stable amorphous formulations and to
deepen the understanding of the relationships
between molecular structure and physical stability
of pharmaceutical materials.

Planowany wktad w rozwdéj dyscypliny
Rozszerzenie wiedzy w zakresie chemii fizycznej
uktadéw skondensowanych, oraz oddziatywan
miedzyczgsteczkowych.

Rozwdj metod badawczych stuzgcych do analizy
oddziatywan specyficznych w uktadach
amorficznych.

Lepsze zrozumienie mechanizméw stabilizacji
materiatdw nieuporzgdkowanych.

Wktad w projektowanie nowoczesnych formulacji
farmaceutycznych.

Zastosowanie wynikdw w chemii lekéw, chemii
materiatowej, i inzynierii biomateriatow.

Planned contribution to the development of the
discipline

Expansion of knowledge in the field of physical
chemistry of condensed systems and intermolecular
interactions.

Advancement of analytical methodologies for
characterization of specific interactions in
amorphous systems.

Improved understanding of
mechanisms of disordered materials.
Contribution to the rational design of advanced
pharmaceutical formulations.

Integration of experimental approaches with
molecular modelling techniques.

Application of the results in medicinal chemistry,
materials chemistry, and biomaterials engineering.

stabilization

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Wiedza: Podstawowa wiedza z zakresu chemii
fizycznej, chemii farmaceutycznej oraz oddziatywan
miedzyczasteczkowych.  Znajomos$¢  zagadnien
zwigzanych z amorficznymi postaciami substancji
leczniczych, stabilnoscig uktadéw binarnych oraz
metodami spektroskopowymi i analizy termicznej
bedzie dodatkowym atutem.

Umiejetnosci:  Umiejetno$¢  przygotowywania
probek i prowadzenia badan laboratoryjnych,
obstugi aparatury badawczej oraz analizy danych
eksperymentalnych. Mile widziane doswiadczenie w
pracy z materiatami amorficznymi, technikami
spektroskopowymi (FTIR, Raman) oraz metodami
charakterystyki fizykochemicznej.

Kompetencje spoteczne: Samodzielnosé,
odpowiedzialno$¢ i systematyczno$¢ w realizacji
zadan badawczych, umiejetnos$¢ pracy zespotowej
oraz motywacja do rozwoju naukowego.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
Knowledge: Basic knowledge of physical chemistry,
pharmaceutical chemistry, and intermolecular
interactions. Familiarity with topics related to
amorphous forms of active pharmaceutical
ingredients, the stability of binary systems, and
spectroscopic and thermal analysis methods will be
an additional advantage.

Skills: Ability to prepare samples and conduct
laboratory  experiments, operate research
instrumentation, and analyze experimental data.
Experience with amorphous materials,
spectroscopic techniques (FTIR, Raman), and
physicochemical characterization methods is highly
desirable.

Social competencies: Independence, responsibility,
and systematic approach in carrying out research
tasks, ability to work in a team, and strong
motivation for scientific development.
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Nauki chemiczne
tematnr 12

Chemical sciences
topic No. 12

Synteza i badanie wptywu podstawnikéw na
tautomerie ketonowo-enolowa w strukturze
szesciocztonowej, z uwzglednieniem
heteroatoméw (np. N i O), obejmujace proces
przeniesienia protonéw w stanie wzbudzonym
zarowno w systemie wewnatrz- jak i miedzy-
czastec

Synthesis and investigation of the effect of
substituents on keto—enol tautomerism in six-
membered structures containing heteroatoms
(e.g. N and 0), including proton transfer
processes in the excited state in both intra- and
intermolecular systems

PhD supervisor: dr hab. inz. Mateusz Korzec, prof. US

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Celem projektu bytaby synteza oraz badanie wptywu
podstawnikow na zjawisko tautomerii keto-
enolowej w szesciocztonowych uktadach
heterocyklicznych zawierajgcych heteroatomy np.
azotu i tlenu. Gtéwny nacisk w pracy ktadziony
bedzie na synteze odpowiednich uktadéw, szeroki
zakres badan spektroskopowych w roztworze
(absorpcja i emisja) oraz analize mechanizmu
transferu protonu w stanie wzbudzonym, zaréwno
w uktadach wewnatrzczasteczkowych, jak i
miedzyczasteczkowych. Waznym réwniez aspektem
bedzie okreslenie czynnikdow strukturalnych i
Srodowiskowych determinujacych przebieg tego
procesu. W zakresie badan i we wspdtpracy z innymi
osrodkami, mozliwe bedzie podjecie wysitkdéw
badawczych dotyczacych tautomerii ketonowo-
enolowych w ciele statym.

Zatozenia projektu obejmuja:

1. Zaktada sie, ze szesciocztonowe uktady
heterocykliczne zawierajgce heteroatomy np. N i O
stanowig odpowiednie modele do analizy wptywu
podstawnikow na tautomerizm keto—enolowy.

2. Przyjmuje sie, ze rodzaj podstawnika (donorowy
lub akceptorowy) istotnie wptywaja na potozenie
rownowagi keto—enolowej oraz na efektywnosé
transferu protonu.

3. Przyjmuje sie, ze proces transferu protonu w
stanie wzbudzonym, zachodzi wedtug odmiennych
mechanizméw w uktadach wewnatrz- i miedzy-
czasteczkowych.

Brief description of research assumptions and
goals

The project's goal is to synthesize and study the
effect of substituents on keto-enol tautomerism in
six-membered heterocyclic systems containing
heteroatoms, such as nitrogen and oxygen. The
primary focus of this work will be on the synthesis of
suitable systems, a wide range of spectroscopic
studies in solution (absorption and emission), and
analysis of the mechanism of excited-state proton
transfer, both in intramolecular and intermolecular
systems. Determining the  structural and
environmental factors that determine this process
will also be important. Within this research
framework and in collaboration with other centers,
research efforts on keto-enol tautomerism in solids
will be undertaken.

The project's assumptions include:

1. It is assumed that six-membered heterocyclic
systems containing heteroatoms, such as N and O,
constitute suitable models for analyzing the effect of
substituents on keto-enol tautomerism. 2. It is
assumed that the type of substituent (donor or
acceptor) significantly influences the keto-enol
equilibrium and the efficiency of proton transfer.

3. It is assumed that the excited-state proton
transfer process occurs according to different
mechanisms in intra- and intermolecular systems.
4. It is assumed that interactions of compounds with
solvents and the formation of hydrogen bonds play
a key role in the stabilization of specific tautomeric
forms.
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4. Zaktada sie, ze oddziatywania zwigzkéw z
rozpuszczalnikiem oraz tworzenie sie wigzan
wodorowych spetniajg kluczowa role w stabilizacji
okreslonych form tautomerycznych.

5. Przyjmuje sie, ze potaczenie metod
syntetycznych, spektroskopowych (UV-Vis,
fluorescencja, NMR) oraz obliczenia kwantowo-
chemicznych umozliwia petng charakterystyke
badanych zjawisk.

6. Zaktada sie, ze uzyskane wyniki mogg miec
znaczenie dla projektowania nowych materiatéw
funkcjonalnych oraz zwigzkdw o witasciwosciach
fotofizycznych i fotochemicznych.

5. It is assumed that a combination of synthetic
methods,  spectroscopic  methods  (UV-Vis,
fluorescence, NMR), and quantum chemical
calculations  will enable a comprehensive
characterization of the phenomena studied.

6. It is assumed that the obtained results may be
important for the design of new functional materials
and compounds with photophysical and
photochemical properties.

Planowany wkitad w rozwdéj dyscypliny

Projekt przyczyni sie do rozwoju chemii organicznej
i fizycznej poprzez pogtebienie wiedzy na temat
tautomerii keto—enolowej w szesciocztonowych
uktadach heterocyklicznych zawierajgcych
heteroatomy: np. azotu i tlenu. Przeprowadzone
badania umozliwig systematyczng ocene wptywu
podstawnikdow o zrdinicowanym charakterze
elektronowym i sterycznym na  potozenie
rownowagi tautomerycznej, co pozwoli na
sformutowanie ogdlnych zaleznos$ci struktura—
wiasciwosci dla tej klasy zwigzkéw.

Istotnym elementem projektu jest analiza procesu
transferu  protonu w stanie wzbudzonym,
prowadzona zaréwno dla mechanizmodw
wewnatrzczgsteczkowych, jak i
miedzyczasteczkowych. Uzyskane wyniki poszerzg
aktualny stan wiedzy dotyczacy roli heteroatomoéw
N i O oraz oddziatywan wodorowych w procesach
fotofizycznych zachodzacych w stanie wzbudzonym.
Potaczenie metod syntetycznych,
spektroskopowych oraz obliczen kwantowo-
chemicznych pozwoli na uzyskanie nowych danych
eksperymentalnych i ich interpretacje na poziomie
molekularnym. Rezultaty projektu stanowié beda
wartosciowy wktad w badania nad mechanizmami
tautomerii oraz dynamika transferu protonu, a takze
mogg stanowi¢ podstawe do dalszych prac nad
projektowaniem zwigzkdw o kontrolowanych
wiasciwosciach fotofizycznych.

Planned contribution to the development of the
discipline

The project will contribute to the development of
organic and physical chemistry by advancing the
understanding of keto—enol tautomerism in six-
membered heterocyclic systems containing nitrogen
and oxygen atoms. The conducted studies will
enable a systematic evaluation of the influence of
substituents with varying electronic and steric
properties on the position of the tautomeric
equilibrium, allowing the formulation of general
structure—property relationships for this class of
compounds.

A key aspect of the project is the investigation of
proton transfer in the excited state, analyzed for
both intramolecular and intermolecular
mechanisms. The obtained results will expand
current knowledge on the role of N and O
heteroatoms and hydrogen-bonding interactions in
excited-state photophysical processes.

The combination of synthetic methods,
spectroscopic techniques, and quantum-chemical
calculations will provide new experimental data and
their interpretation at the molecular level. The
outcomes of the project will represent a valuable
contribution to research on tautomeric equilibria
and proton transfer dynamics and may serve as a
foundation for further studies aimed at the rational
design of compounds with controlled photophysical
properties.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate
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1. Doswiadczenie w syntezie organicznej i
prowadzeniu badan spektroskopowych, w tym:

- W oczyszczaniu zwigzkdw (chromatografia,
krystalizacja itp.),

- charakteryzacji
organicznych,

- umiejetnosé obstugi i interpretacji danych z technik
spektroskopowych, takich jak: NMR ('H, ™C,
ewentualnie 2D), uUv-Vis, spektroskopia
fluorescencyjna, IR.

2. Samodzielno$¢ w planowaniu i realizacji badan
naukowych.

3. Umiejetnos¢ krytycznej analizy literatury
naukowej w jezyku angielskim.

4. Gotowos¢ do pracy interdyscyplinarnej, taczacej
chemie organiczng, fizyczng i obliczeniows.

strukturalnej zwigzkow

1. Experience in organic synthesis and spectroscopic
studies, including:

- purification of compounds (chromatography,
crystallization, etc.),

- structural characterization of organic compounds,
- ability to use and interpret data from spectroscopic
techniques such as NMR ('H, ™C, optionally 2D), UV—
Vis, fluorescence spectroscopy, and IR.

2. Independence in planning and implementing
research.

3. Ability to critically analyze scientific literature in
English.

4. Willingness to work in interdisciplinary settings,
combining organic, physical, and computational
chemistry.
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Nauki chemiczne
tematnr 13

Chemical sciences
topic No. 13

Synteza i charakterystyka nanokwiatkéw,
nanogwiazdek, nanocebulek, nanojezowcéw o
zréznicowanym skfadzie chemicznym jako
zaawansowanych materiatéw funkcjonalnych
dla technologii o znaczeniu strategicznym

Synthesis and characterization of nanoflowers,
nanostars, nanoonions, nano-urchins with
diversified chemical composition as advanced
functional materials for strategically significant
technologies

PhD supervisor: prof. dr hab. Marzena Dzida
Auxillary supervisor: dr inz. Anna Kolanowska

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Celem naukowym projektu jest synteza oraz
kompleksowa charakterystyka nowych
nanomaterialtdbw o  zlozonej, hierarchicznej
morfologii, takich jak nanokwiatki, nanogwiazdy,
nanocebulki oraz nanojezowce, charakteryzujacych
sie zréznicowanym sktadem chemicznym. Badania
skoncentrujg sie na opracowaniu kontrolowanych
metod  syntezy umozliwiajagcych  precyzyjne
sterowanie sktadem, rozmiarem oraz architekturg
otrzymywanych nanostruktur,

a takze na identyfikacji zaleznosci pomiedzy
parametrami syntezy a wiasciwosciami
strukturalnymi i funkcjonalnymi  materiatéw.
Kluczowym elementem projektu bedzie analiza
mechanizmoéw wzrostu i samoorganizacji
nanostruktur o ztozonej morfologii, prowadzacych
do powstawania form tréjwymiarowych o duzej
powierzchni  witasciwej i wysokim stopniu
uporzadkowania. Otrzymane nanomateriaty zostang
poddane Zaawansowanej charakterystyce
fizykochemicznej, obejmujacej m.in. badania
strukturalne, morfologiczne, powierzchniowe oraz
wybrane wtfasciwosci funkcjonalne. Celem tych
badan bedzie okreslenie potencjatu projektowanych
nanomateriatéw jako nowej klasy zaawansowanych
materiatéw funkcjonalnych przeznaczonych do
zastosowan w technologiach o znaczeniu
strategicznym (obronnos¢).

Brief description of research assumptions and
goals

The scientific objective of the project is the synthesis
and comprehensive characterization of novel
nanomaterials with complex, hierarchical
morphologies, such as nanoflowers, nanostars,
nanoonions and nano-urchins, exhibiting diversified
chemical compositions. The research will focus on
the development of controlled synthesis methods
enabling precise tuning of the composition, size, and
architecture of the obtained nanostructures, as well
as on identifying correlations between synthesis
parameters and the structural and functional
properties of the materials. A key element of the
project will be the analysis of growth and self-
assembly mechanisms of nanostructures with
complex morphologies, leading to the formation of
three-dimensional architectures with high specific
surface area and a high degree of structural
ordering. The obtained nanomaterials will be
subjected to advanced physicochemical
characterization, including structural,
morphological, and surface analyses, as well as
selected functional properties. The aim of these
studies will be to assess the potential of the
designed nanomaterials as a new class of advanced
functional materials intended for applications in
strategically significant technologies (defense).

Planowany wktad w rozwdj dyscypliny

Planowane badania wniosg istotny wktad w rozwaj
chemii i inzynierii nanomateriatdw poprzez
pogtebienie wiedzy na temat zaleznosci pomiedzy

Planned contribution to the development of the
discipline

The planned research will make a significant
contribution to the development of nanomaterials
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sktadem chemicznym, morfologia oraz
wiasciwosciami  funkcjonalnymi nanostruktur o
ztozonej architekturze tréjwymiarowe;.
Systematyczne poréwnanie nanokwiatkdw,
nanogwiazd, nanocebulek oraz nanojezowcow
umozliwi lepsze zrozumienie wptywu hierarchicznej
budowy nanomateriatébw na ich witasciwosci
fizykochemiczne oraz potencjat  aplikacyjny.
Uzyskane wyniki przyczynia sie do rozwoju
nowoczesnych strategii projektowania
nanomateriatdow funkcjonalnych o precyzyjnie
kontrolowanych wtasciwosciach, co ma kluczowe
znaczenie dla dalszego postepu w obszarze
nanotechnologii. Projekt stworzy réwniez podstawy
do  przysztych  badan  aplikacyjnych  nad
wykorzystaniem tego typu nanostruktur w
zaawansowanych systemach technologicznych,
skupiajagc sie gtdwnie na wazinych obecnie
technologiach wojskowych. w dtuzszej
perspektywie badania te mogg przyczynié¢ sie do
rozwoju innowacyjnych rozwigzan materiatowych o
znaczeniu strategicznym, wzmacniajac pozycje
naukowag dyscypliny na arenie miedzynarodowej.

chemistry and engineering by deepening the
understanding of the relationships between
chemical composition, morphology, and functional
properties of nanostructures with complex three-
dimensional architectures. A systematic comparison
of nanoflowers, nanostars, nanoonions and nano-
urchins will enable a better understanding of the
influence of hierarchical nanomaterial structures on
their physicochemical properties and application
potential. The obtained results will contribute to the
development of modern strategies for designing
functional nanomaterials with precisely controlled
properties, which is of key importance for further
progress in the field of nanotechnology. The project
will also establish a foundation for future
application-oriented studies on the use of such
nanostructures in advanced technological systems,
with a particular focus on currently important
military technologies. In the longer term, this
research may contribute to the development of
innovative  material solutions of strategic
importance, strengthening the scientific position of
the discipline on the international stage.

Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Kandydat powinien posiada¢ tytut magistra w
dyscyplinie nauki chemiczne lub w pokrewnych
kierunkach.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate

The candidate should have completed higher
education in the field of chemistry or related fields.
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as a novel class of properties-by-design carbon
nanotubes-functionalized multi-ionic systems

PhD supervisor: prof. dr hab. Marzena Dzida

Krétka charakterystyka zatozen i celéw
badawczych

Celem naukowym projektu jest dogtebne i
catosciowe poznanie oddziatywan molekularnych
oraz architektury poli-jonowych uktadéw typu
loCarboNanoFluids (ICON Fluids). Jony cieczy
jonowych (IL) zostang kowalencyjnie
funkcjonalizowane, w sposéb $cisle kontrolowany,
nanorurkami weglowymi (CNT). Nowa klasa ptynéw
ICON Fluids bedzie zatem oparta na jonach IL oraz
ztozonych jonach ICNT* i ICNT-, otrzymywanych z
wykorzystaniem pionierskich strategii syntezy.
Szczegblng role odegra opracowanie metody
otrzymywania ICNT-, stanowigcej kluczowy kamien
milowy projektu. Tak zaprojektowane komponenty
bedg w sposdb ukierunkowany samoorganizowad
sie  w wysoce uporzgdkowane architektury
molekularne o unikatowych cechach strukturalnych
i funkcjonalnych.

Brief description of research assumptions and
goals

The scientific goal of this project is to achieve a
comprehensive understanding of the molecular
interactions and structural architecture of poly-ionic
systems such as loCarboNanoFluids (ICON Fluids).
lonic liquid-type (IL) ions will be covalently
functionalized, in a strictly controlled manner, with
carbon nanotubes (CNTs). The newly developed
ICON Fluids will consist exclusively of IL-type ions
and complex ICNT* and ICNT~ species synthesized
using pioneering synthetic strategies. In particular,
the development of the ICNT~ species represents a
key milestone of the project. These components are
designed to selectively self-assemble into well-
organized molecular architectures with distinctive
structural and functional characteristics.

Planowany wktad w rozwaoj dyscypliny
Proponowane, szeroko zakrojone badania nad ICON
Fluids, obejmujgce dogtebne poznanie architektury
ICNT, charakteru oddziatywarn molekularnych
pomiedzy ICNT a cieczami jonowymi, struktury
samych ICON Fluids oraz powigzanych z nimi
wiasciwosci  elektrycznych,  reologicznych i
termicznych, bedg miaty istotny i dtugofalowy
wpltyw na rozwéj chemii i fizyki nanomateriatéw.
Rozbudowana wspétpraca z wiodgcymi zespotami
miedzynarodowymi stanowi dodatkowa gwarancje
uzyskania wynikdow o najwyiszym poziomie
naukowym, z realnym potencjatem przysztych
zastosowan ICON  Fluids jako wydajnych,
inteligentnych i funkcjonalnych nanosystemoéw
przeznaczonych do miniaturyzacji elektroniki.

Planned contribution to the development of the
discipline

The proposed comprehensive research on ICON
Fluids—encompassing an in-depth understanding of
ICNT architecture, molecular interactions between
ICNTs and ionic liquids, the structural organization of
ICON Fluids, and their associated electrical,
rheological, and thermal properties—is expected to
have a substantial impact on the field of chemistry
and physics of nanomaterials. The strongly
established collaborations with leading
international research groups further ensure the
achievement of results of outstanding scientific
quality, with clear potential for future application as
efficient, intelligent, and functional nanosystems
enabling the miniaturization of flexible electronics.
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Opis wymagan — wiedza, umiejetnosci i
kompetencje spoteczne kandydata

Kandydat powinien mie¢ ukonczone studia wyzsze w
dyscyplinie nauki chemiczne lub w dyscyplinach
pokrewnych.

Description of requirements — knowledge, skills
and social competences of the candidate

The candidate should have completed higher
education in the field of chemistry or related fields.
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