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1. Imi¢ i Nazwisko — Anna Szwajca

2. Wyksztalcenie i stopnie naukowe

Doktor nauk chemicznych 2004 r. Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Wydziat Chemii
Rozprawa doktorska pt: ,,Ylidy pirydyniowe-
wlasciwosci fizykochemiczne, struktura 1
reaktywnos$¢.”

Promotor: prof. dr hab. Mirostaw Szafran

Magister chemii 1999 r. Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu
Wydziat Chemii

3. Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu w jednostkach naukowych

Adiunkt od 2005 r. Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu
Wydziat Chemii
Zaktad Syntezy i1 Struktury Zwigzkoéw Organicznych
ul. Umultowska 89b
61-614 Poznan

4. Wskazanie osiggni¢cia stanowigcego podstawe postepowania habilitacyjnego

Osiggnigciem naukowym wynikajacym z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 o
stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach naukowych 1 tytule
naukowym w zakresie sztuki (Dz. U. Nr 65, poz. 595 ze zm.) jest jednotematyczny cykl
publikacji naukowych pt.:

»Procesy organizacji i wiazania czasteczek zwiazkow organicznych w trwale
uklady molekularne na podlozu stalym”



4.1 Wykaz monotematycznych artykutldow naukowych stanowigcych podstawe

postepowania

Wszystkie z zamieszczonych ponizej prac opublikowane zostaly w czasopismach
znajdujacych si¢ w Journal Citation Reports. Podana w tabeli warto$¢ wskaznika Impact
factor (IF) tych czasopism odnosza si¢ do roku opublikowania, a ujety udziat
procentowy jest udziatem procentowym habilitantki w prezentowanych pracach. Dla

publikacji z roku 2015 przyjeto IF z roku 2014.

Nr Publikacja IF Udzial
%
H1 Schukfeh, M.I., Storm, K., Mahmoud, A., Sendergaard, R.R.,
Szwajca, A., Hansen, A., Hinze, P., Weimann, T., Svensson, S.F.,
Bora, A., Dick, K.A., Thelander, C., Krebs, F.C., Lugli, P.,
Samuelson, L., Tornow, M.
“Conductance enhancement of InAs/InP heterostructure nanowires
by surface functionalization with oligo(phenylene vinylene)s”
(2013) ACS Nano, 7 (5), pp- 4111-4118.
DOI: 10.1021/nn400380g
Moj wkiad, dotyczyt czesci pracy zwigzanej z chemicznym
przygotowaniem oraz analiza efektu naniesienia warstwy 12,033 10
organicznej, polegat na:
1) Udziale w opracowaniu i zaplanowaniu optymalnej metody
osadzenia zwigzkéw OPV na powierzchni InAs
2) Zaplanowaniu badan AFM powierzchni OPV/InAs i wybor
metodyki okreslenia grubo$ci warstwy
3) Udziale w konsultacjach dotyczacych funkcjonalizacji
nanodrutow InAs/InP zwigzkami OPV
4) Korekcie pracy przed ztozeniem do druku.
H2 Szwajca, A., Rapp, M., Bilska, M., Krzywiecki, M., Koroniak, H.
“Fluorinated saccharides on the Si(0 0 1) surface”
(2013) Applied Surface Science, 274, pp. 221-230.
DOI: 10.1016/j.apsusc.2013.03.020
Mo¢j udziat polegal na:
1) Opracowaniu koncepcji pracy 1 postawieniu hipotezy,
zaplanowaniu badan oraz wyboru stosowanych metod: XPS, AFM,
ATR-IR, CA, obliczen semiempirycznych (PMS5).
2) Przeprowadzeniu reakcji przygotowania podtoza Si(001) oraz
przytaczenia zwigzkow organicznych — fluorowanych pochodnych 2,538 60

pentafuranozy.

3) Prowadzeniu badan: AFM, CA, obliczen semiempirycznych
Interpretacji wynikéw uzyskanych dla stosowanych metod: AFM,
ATR-IR, CA, obliczen semiempirycznych.

4) Pisaniu pracy oraz:

- zebraniu danych, sformutowanie wnioskéw z pracy dotyczacych
pomiaréw: XPS, AFM, ATR-IR, CA oraz obliczen
semiempirycznych

- graficznym przedstawieniu wynikéw stosowanych metod: AFM,
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ATR-IR, CA, modelowania molekularnego oraz schematow i tabel
zawartych w pracy

- wybraniu literatury cytowane;j

- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem i
recenzentami.

H3

Szwajca, A., Koroniak, H.

“Encapsulation of fluoroaromatics by B-cyclodextrin and their
derivatives theoretical studies”

(2014) Journal of Fluorine Chemistry, 167, pp. 122-127.

DOI: 10.1016/j.jfluchem.2014.07.016

Moj udzial polegat na:
1) Opracowaniu koncepcji pracy 1 postawieniu hipotezy,
zaplanowaniu  badan oraz = wyboru  stosowanych  metod

obliczeniowych (semiempiryczne PM6) 1,948 920
2) Prowadzeniu obliczen i interpretacji uzyskanych wynikow
3) Pisaniu pracy oraz:
- zebraniu danych, sformutowaniu wnioskéw z pracy
- graficznym  przedstawieniu wynikow modelowania
molekularnego, schematow 1 tabel zawartych w pracy
- wybraniu literatury cytowane;j
- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem i
recenzentami.

H4 Walkowiak-Kulikowska, J., Szwajca, A., Boschet, F., Gouverneur,
V., Ameduri, B.
“lodine transfer copolymerization of fluorinated a-methylstyrenes
with styrene using l-iodoperfluorohexane as the chain transfer
agent”
(2014) Macromolecules, 47 (24), pp. 8634-8644.
DOI: 10.1021/ma501828w
Mo¢j udzial dotyczyt czeSci pracy zwigzanej z przygotowaniem
warstw polimerowych na sfunkcjonalizowanym podtozu szklanym
oraz okreslenie stopnia ich zwilzalnosci i polegat na:
1) Opracowaniu 1 zaplanowaniu metody osadzenia warstw

. . .y 5,800 20

polimerowych na podlozu oraz pomiarow CA.
2) Przeprowadzeniu reakcji przygotowania podtoza szklanego,
przylaczenie silanowej warstwy organicznej i osadzenie na jej
powierzchni warstw polimerowych
3) Prowadzeniu badan i interpretacji wynikow CA.
4) Napisaniu cze$ci pracy oraz:
- zebraniu danych, sformutowaniu wnioskoéw z pracy dotyczacych
pomiaréw CA, graficzne przedstawienie wynikow oraz wybor
literatury cytowanej dotyczacej tego zagadnienia
- korekty czesci pracy przed ztozeniem do druku oraz czgsciowej
korespondencji z recenzentami.

H5 Szwajca, A., Krzywiecki, M., Pluskota-Karwatka, D.
“Experimental and computational evidence for hydrogen bonding
interaction between 2'-deoxyadenosine conjugate adduct and amino- 1759 85

9

terminated organic film on Si(001)”
(2015) Thin Solid Films, 588, pp. 78-84.
DOI: 10.1016/5.ts£.2015.04.041




Moj udzial polegat na:

1) Opracowaniu koncepcji pracy 1 postawieniu hipotezy,
zaplanowaniu badan oraz wyboru stosowanych metod: XPS, AFM,
ATR-IR, CA, mikroskopii fluorescencyjnej oraz obliczen
semiempirycznych (PMS5)

2) Przeprowadzeniu reakcji przygotowania podloza Si(001),
przytaczenia silanowego linkera oraz osadzenie skoniugowanego
adduktu 2’deoksyrybozy

3) Prowadzeniu badan: CA, obliczen semiempirycznych,
obrazowania  mikroskopem  fluorescencyjnym. Interpretacji
wynikow uzyskanych dla stosowanych metod: AFM, ATR-IR, CA,
obliczen semiempirycznych

4) Pisaniu pracy oraz:

- zebraniu danych, sformutowaniu wnioskéw z pracy dotyczacych
pomiaréw: XPS, AFM, ATR-IR, CA oraz obliczen
semiempirycznych

- graficznym przedstawieniu wynikow stosowanych metod: AFM,
ATR-IR, CA, obrazu spod mikroskopu fluorescencyjnego,
modelowania molekularnego oraz schematow i tabel zawartych w
pracy

- wybraniu literatury cytowane;j

- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem i
recenzentami

He6

Szwajca, A., Weli, J., Schukfeh, M.1., Tornow, M.

“Self-assembled monolayers of alkyl-thiols on InAs: A Kelvin
probe force microscopy study”

(2015) Surface Science, 633, pp. 53-59.

DOI: 10.1016/j.susc.2014.11.023

Moj udzial polegat na:

1) Czeéciowym opracowaniu koncepcji pracy i postawieniu
hipotezy, zaplanowaniu badan oraz wyboru stosowanych metod:
AFM, czgsciowo KPFM, elipsometrii, CA, SEM oraz obliczenia
semiempiryczne (PM5).

2) Przeprowadzeniu reakcji przygotowania podtoza InAs(100) oraz
przytaczenia do niej serii wybranych alkilowych tioli

3) Prowadzeniu badan: elipsometrycznych, CA, obliczen
semiempirycznych PMS5, obrazowania SEM, obrazowania
mikroskopem AFM, oszacowania grubo$ci warstwy na podstawie
techniki AFM. Interpretacji wynikéw uzyskanych dla stosowanych
metod: AFM, elipsomertii, CA, obliczen semiempirycznych oraz
obliczen matematycznych opisanych w pracy.

4) Pisaniu pracy oraz:

- zebraniu danych, sformutowanie wnioskéw z pracy dotyczacych
pomiarow: AFM, elipsometrii, CA, obliczen semiempirycznych i
matematycznych.

- graficznym przedstawieniu wynikow stosowanych metod: AFM,
CA, oraz schematéw 1 tabel zawartych w pracy

- wybraniu literatury cytowane;j

- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem 1
recenzentami

1,925

70




H7 Szwajca, A., Krzywiecki, M., Koroniak, H.
Self-assembled monolayers of partially fluorinated alcohols on
Si(001): XPS and UV-photoemission study
(2015) Journal of Fluorine Chemistry, 180, pp. 248-256.
DOI: 10.1016/j.jfluchem.2015.10.009
Mo¢j udziat polegal na:
1) Opracowaniu koncepcji pracy 1 postawieniu hipotezy,
zaplanowaniu badan oraz wyboru stosowanych metod: XPS, UPS
oraz obliczen semiempirycznych (PM6) oraz DFT.
2) Przeprowadzeniu reakcji przygotowania podioza Si(001) oraz
przytaczenia serii alkoholi polifluorowanych w dichlorometanie
oraz  acetnitrylu/wodzie =z  dodatkiem  B-cyklodekstryny
(indukowanych promieniami UV (254nm)
3) Prowadzeniu badan: XPS, UPS, obliczen semiempirycznych i
DFT. Interpretacji wynikow uzyskanych dla stosowanych metod:
XPS, UPS, obliczen semiempirycznych i DFT.
4) Pisaniu pracy oraz:
- zebraniu danych, sformutowaniu wnioskoéw z pracy dotyczacych
pomiardéw: XPS, czeSciowo UPS, obliczen semiempirycznych i
DFT oraz obliczen matematycznych opisanych w pracy
- graficznym przedstawieniu wynikéw stosowanych metod: XPS,
UPS, modelowania molekularnego, orbitali molekularnych oraz
schematow 1 tabel zawartych w pracy
- wybraniu literatury cytowane;j
- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem i
recenzentami

1,948 85

H8 Szwajca, A., Koroniak H.
Fluorinated SAMs on Si(100) surface: surface electronic properties
and structural aspects
(2015) Phosphorus, Sulfur, and Silicon and the Related Elements
DOI: 10.1080/10426507.2015.1100190
Mo¢j udziat polegal na:
1) Opracowaniu koncepcji pracy przegladowe;j 0,561 920
2) Pisaniu pracy oraz:
- zebraniu i zestawieniu danych, opracowaniu wnioskow
- graficznym przedstawieniu wynikoéw
- wybraniu literatury cytowane;j
- zlozeniu pracy do druku oraz korespondencji z edytorem i
recenzentami.

Sumaryczny IF 28,512
Sredni udzial % habilitanta 63,75




4.2 Omowienie celu naukowego oraz najwazniejszych wynikéw i osiggnie¢ zawartych w w/w
pracach

Wstep

Najnowszym osiggnieciem wspotczesnych procesow technologicznych sg produkty
rozmiarow rz¢du setnych cze$ci mikrona. Trend miniaturyzacji obecny w najwazniejszych
dziedzinach Zycia jest na tyle powszechny, Zze pomimo wielu obaw, co do skutkéw
nieograniczonej penetracji nanoczastek zwlaszcza w organizmach zywych, stale si¢ rozwija 1
podnosi w sposob widoczny jako$¢ naszego zycia. Zastapienie calego urzadzenia
elektronicznego, np. tranzystora — miniaturowym uktadem scalonym z elementow jednego
materialu — krzemu, skutkuje zmniejszeniem rozmiarow i zwigkszeniem szybko$ci jego
pracy. Wprowadzenie podobnych zmian w urzadzeniach optycznych i mechanicznych
przektada si¢ w sposob bezposredni na rozwdj laparoskopowych narz¢dzi diagnostycznych i
operacyjnych stosowanych np. w medycynie zmniejszajagc tym samym inwazyjno$¢ obu
zabiegdw. Dzigki rozwojowi technologii i korzy$ciom ptynagcym z modernizacji, czgsto
wielofunkcyjnych, urzadzen poprzez zmniejszanie ich obecnych rozmiarow, przyjete
dotychczas granice miniaturyzacji stale si¢ poszerzajg. Wiele dziedzin nauki bazujac na
dotychczasowych odkryciach oraz na stale zwigkszajacych si¢ mozliwo$ciach aparatury
badawczej, jako kolejny krok w swoim rozwoju z powodzeniem wprowadza zakrojone na
szerokg skale innowacje. Podejmowane w tym duchu technologiczne wyzwania z zakresu:
elektroniki, mechaniki, optyki czy medycyny opieraja si¢, w duzej mierze, na
interdyscyplinarnosci. Potaczenie wysitku naukowcow podstawowych dziedzin nauki stanowi
duze wyzwanie finansowe 1 organizacyjne, ale w efekcie koncowym przynosi ogromne zyski.
Badania podstawowe z dziedzin takich jak chemia, fizyka czy biologia prowadzone na
uktadach modelowych stanowig podstawe do projektowania oraz kontroli procesOw 1 zjawisk
w nanoskali jak i przyczyniaja si¢ do ciaglego ulepszania aparatury badawczej. Koncepcje
nowych nanomateriatow jak 1 nanomaszyn wywodzg si¢ cz¢sto z obserwacji zywych uktadow
biologicznych  wykorzystujacych  proste  zaleznosci  bio- lub  fizykochemiczne.
Samoorganizujgce si¢ warstwy (SAM, Self Assembled Monolayers) naleza do najprostszych
nanostruktur wykorzystywanych w badaniach podstawowych [1]. Warstwy czasteczek
chemicznych na powierzchniach statych powstaja na skutek ich spontanicznej adsorpcji z
roztworu. Sita oddziatywan pomigdzy atomami w takich uktadach moze by¢ sklasyfikowana,
jako fizysorpcja, staba chemisorpcja lub wigzanie chemiczne. Wigzania tworzg si¢ dzieki
powinowactwu odpowiedniej grupy funkcyjnej czasteczki organicznej do wybranego
podtoza. Chemicznej modyfikacji ulega jedynie wierzchnia warstwa powierzchni statej lub
terminalne grupy funkcyjne czasteczek warstwy osadzonej w postaci filmu. Sg to procesy
bardzo ciekawe, poniewaz na powierzchni wystepuja takie zjawiska, jakich nie obserwuje si¢
w masie. Znajomos¢ mechanizméw reakcji powstawania takiego uktadu, czyli tworzenia i
zrywania wigzan pomiedzy jego czegSciami sktadowymi, stanowi podstawe wiedzy o takich
procesach.

Cel pracy

Celem prezentowanej pracy bylo zbadanie 1 przedstawienie procesow
fizykochemicznych zachodzacych w nanoskali w aspekcie czysto chemicznym oraz
wykorzystanie zdobytej wiedzy w projektowaniu i tworzeniu materialtbw o nowych



wlasciwosciach. Jednym z elementow wigzacych procesy nanotechnologiczne z dziedziny
biologii, fizyki i chemii sg niewatpliwie reakcje chemiczne, dzieki ktorym mozliwy jest opis
zaro6wno obserwowanych zjawisk jak 1 zmian w obrebie dynamicznych i statycznych uktadow
w nanoskali. Wykorzystanie reakcji chemicznych w procesach nanotechnologicznych stwarza
wiele mozliwosci realnego zastosowania tych procesow z uwagi na réznorodnos$¢ i duzg
selektywno§¢ samych reakcji. W dazeniu do celu aplikacyjnego wykorzystania metod
chemicznych duze znaczenie odgrywaja szczegdétowe prace nad powstawaniem i budowa
dwuwymiarowych ukladow molekularnych. Badania takie pozwalaja na precyzyjne
zaplanowanie monitoringu ich tworzenia, a w przysziosci na uruchomienie proceséw
naprawczych. Wybrany przeze mnie uklad stanowia uporzadkowane powierzchnie stale
poddawane kontrolowanemu dziataniu zwigzkéw organicznych. Analizowany obszar, to
miejsce, w ktorym dochodzi do reakcji pomiedzy zorganizowanymi przestrzennie atomami
ostatniej, wierzchniej warstwy ciata statego lub pokrywajacej go warstwy a konkretnymi
atomami czasteczek zaadsorbowanych z roztworu. Zaplanowane i przeprowadzone przeze
mnie obserwacje proceséw tworzenia si¢ takich uktadow z udzialem zwigzkow mono- lub
wielofunkcyjnych z selektywnie blokowanymi grupami miaty na celu wyjasnienie wptywu
reaktywnosci grup funkcyjnych oraz warunkow prowadzonej reakcji powierzchniowej na jej
przebieg. Odpowiedni dobér metod pomiarowych badanego uktadu umozliwil mi
obrazowanie z rozdzielczos$cig atomowa badanej powierzchni i jej uksztattowania, topografii
wraz z elementami w skali setnych cze$ci mikrometra, stopnia pokrycia powierzchni oraz
ilosciowe 1 jakosciowe wyznaczenie sktadu powstatej warstwy. Stosowane przeze mnie
techniki badania powierzchni ciat statych, to przede wszystkim: mikroskopia sit atomowych
(AFM) 1 skaningowa mikroskopia tunelowa oraz Kelwinowska mikroskopia sit atomowych
(STM, KPFM), spektroskopia fotoelektronowa i promieniowania rentgenowskiego (UPS,
XPS) oraz skaningowa mikroskopia elektronowa (SEM). Dodatkowo efekty chemicznej
modyfikacji wierzchniej warstwy materiatow potwierdzaltam analizujagc ich stan przy
wykorzystaniu: spektroskopii w podczerwieni (ATR IR), elipsometrii, mikroskopii
fluorescencyjnej oraz wyznaczajagc zmian¢ ich kata zwilzalnos¢ (CA). Czg¢s¢ badan
dodatkowo wspartam modelowaniem molekularnym na podstawie obliczen kwantowo
chemicznych wykorzystujacych metody semiempiryczne (PMS5, PM6, AM1d) jak i DFT.

Otrzymywanie i analiza nano- i mikro- warstw organicznych na podlozach
polprzewodnikow

Przedstawiony powyzej cykl prac HI1-H8 zawiera opublikowane wyniki
prowadzonych przeze mnie badan, pod wspélnym tytulem: ,,Procesy organizacji i wigzania
czasteczek zwigzkow organicznych w trwate uklady molekularne na podtozu statym”.
Przeprowadzone badania dotyczyly uktadow w skali ,,nano” w aspekcie czysto chemicznym.
Opracowane przeze mnie optymalne i powtarzalne metody osadzania zwigzkow organicznych
na powierzchniach nieorganicznych poiprzewodnikow pierwiastkowych Si(001) (H7) lub
binarnych InAs(001) (H6) nierozerwalnie wigzaly si¢ z procesem przygotowania samego
podloza nieorganicznego. Stopien czystosci (adsorbowane zanieczyszczenia pochodzenia
organicznego oraz tlenki powierzchni nieorganicznych) jak i nieréwnosci funkcjonalizowanej
powierzchni wptywaja bezposrednio na homogenicznos¢ tworzonej warstwy organicznej.
Proces trawienia rodzimych tlenkow wybranych powierzchni odbywa si¢ przy odpowiednim
doborze reagentow (im bardziej zlozona powierzchnia tym bogatszy sktad) zdolnych
»zedrze¢” je chemicznie z powierzchni pozostawiajagc wierzchnig warstwe atomow
potprzewodnika. W celu osadzenia zwigzkoéw organicznych na odpowiednio przygotowanych
powierzchniach statych, stosowatam selektywne reakcje zaréwno fotochemiczne (dla grup —
OH) (H2, H7) jak 1 termiczne (grupy —SH) (H6, H1). Wszystkie reakcje, zardwno



przygotowania podtoza jak 1 jego pasywacji, prowadzone byly w §rodowisku gazu
obojetnego, w komorze (glovebox) z kontrolowanym poziomem wilgoci, co uniemozliwiato
powtorng pasywacje powierzchni jej tlenkami. Chemiczne przygotowanie podioza pod
monowarstwe¢ oraz analiza efektu jej naniesienia, oparte na wlasciwym doborze
prowadzonych reakcji chemicznych w przypadku tancuchowych alkoholi 1 tioli, w efekcie
koncowym prowadzonych badan skutkowalo bardzo dobrym pokryciem powierzchni. W
przypadku zwigzkow alifatycznych zawierajacych grupe funkcyjng —SH na powierzchni InAs
oraz grup¢ —OH na powierzchni Si, warto$ci upakowania osadzanych czasteczek, wyznaczone
na podstawie odpowiednio pomiaréw KPFM i XPS, wynosza okoto 1x10' i 2x10'* cm™, co
w $wietle literatury stanowi zadawalajacy rezultat. W kolejnym etapie badan, do tworzenia
warstw organicznych wykorzystatam zwigzki o bardziej ztozonej budowie, takie jak
pochodne 1,2-O-izopropylideno-D-pentafuranozy, ktérych pozycja C3 podstawiona jest
alkilowymi podstawnikami monofluorowymi lub eterem winylowym pentafluoropropenu lub
pochodne 1,2-O-izopropylideno-D-pentafuranozy, ktérych pozycja C5 podstawiona jest
estrem kwasu trifluoropropanowego (H2). Obserwacja procesu tworzenia si¢ ukladow w
nanoskali z udzialem zwigzkow wielofunkcyjnych z selektywnie blokowanymi grupami
funkcyjnymi daje duze mozliwosci poznawcze. Wybrana przeze mnie do badan grupa
zwigzkow, jakim sa pochodne rybozy, posiada wiele miejsc potencjalnie reaktywnych.
Reakcje z udziatem zwigzkéw wielofunkcyjnych, z selektywnie blokowanymi grupami
funkcyjnymi, wzbogacily prowadzone badania o dodatkowe informacje dotyczace
najkorzystniejszego miejsca przytaczenia tych zwigzkoéw. Informacje te pozwolily
ukierunkowa¢ dalsze badania m.in. na optymalne wykorzystanie powierzchni. Terminalne
grupy funkcyjne czasteczek, w przypadku grupy —OH przylaczone do atomow wegla C5 lub
C3 Iacza si¢ z powierzchnig statg a modyfikowany pier§cien cukrowy czyni ja wrazliwa na
czynniki zewne¢trzne (H2). W podejmowanych badaniach istotnym elementem byto
stworzenie takich warunkoéw, w ktorych nanowarstwa bioorganiczna pozostanie w
niezmienionej postaci przez caly proces, a z drugiej strony bedzie nalezycie wyeksponowana
na czynniki zewnetrzne. Dodatkowa modyfikacja fluorem pierscieni rybozy wptyngta na
wihasciwosci  fizykochemiczne  sfunkcjonalizowanych ~ powierzchni  krzemowych.
Wprowadzenie atomu fluoru a tym bardziej grupy —CF3 spowodowato wzrost lipofilowos$ci
powierzchni. Warto$¢ kata zwilzania wyznaczona dla powierzchni krzemowych
funkcjonalizowanych pochodnymi pentafuranozowymi (Rys.1) zalezata od ilo$ci atomow
fluoru znajdujacych si¢ w czasteczce.
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Rys. 1. Kat zwilzania wyznaczony dla powierzchni krzemowych funkcjonalizowanych
fluorowanymi pochodnymi pentafuranozy [H2].

W kolejnych badaniach, tym razem czasteczek bardziej reaktywnych wykorzystatam,
opracowane wczesniej 1 sprawdzone na zwigzkach o prostej jak i1 ztlozonej budowie, warunki
reakcji fotochemicznej grupy —OH z podtozem krzemowym,. Jako reagentdéw uzylam
alkilowych alkoholi polifluorowanych, zawierajacych w swoim tancuchu jedng grupe
metylenowa usytuowang w sasiedztwie grupy —OH (H7). Podczas reakcji fotochemicznych
(254 nm) w zwiagzkach tych, oprécz oderwania atomu wodoru grupy —OH moze doj$¢
rowniez do oderwania atomu H,, jedynej grupy metylenowej w tych czasteczkach. W efekcie
takiej reakcji mozliwe sg zatem dwa produkty — z podtozem krzemowym: Si-OCH;R lub Si-
CH(OH)R (R = (CF,),CHF; lub (CF;),CF;s, dla n=2,4,7). Przeprowadzone obliczenia
kwantowo chemiczne fragmentu uktadu powierzchni Si(001) z zaadsorbowang czasteczka
alkoholu polifluorowanego wskazuja, ze najtrwalsza struktur¢ otrzymujemy dla potaczenia
Si-OCH(S1)-R (Rys. 2a), ktoére jest efektem reakcji zarowno grupy —OH jak i —CHy— z
podiozem.

Q

N (’ v \

Rys. 2. Obliczone (PM6) struktury mozliwych polaczen alkoholi polifluorowanych, na
przyktadzie CF,HCH,OH, z powierzchnig krzemu Si(001) [H7].

Potwierdzeniem wynikow omawianych obliczen jest przeprowadzona analiza jako$ciowa
powierzchni metodg XPS oraz przeprowadzone, na podstawie pomiardOw, obliczenia stopnia
pokrycia powierzchni. Poréwnanie wynikéw otrzymanych dla alkoholi polifluorowanych
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wskazuje na wigksze upakowanie czasteczek alkoholi z jedng grupa metylenowa (RCH,OH)
pomigdzy terminalng grupg —OH a tancuchem perfluorowanym (H7) z uwagi na mozliwos$¢
roznych sposobow przytaczenia do powierzchni (Rys. 2)

Osadzania podwdjnej warstwy organicznej na powierzchniach stalych

Alternatywa w stosunku do osadzania zwigzkow chemicznych na powierzchniach
krystalicznych jest osadzanie ich na powierzchniach polimerowych [2]. Pierwszym etapem
podjetych przeze mnie badan w tym kierunku byto osadzenie zwigzkéw organicznych, w tym
przypadku pochodnych deoksyrybozy (HS), ktére sa skoniugowanymi adduktami aldehydu
malonowego 1 octowego, na podiozu poliwarstwy organicznej o strukturze zblizonej do
polimerowej. Zwiazki te wykazuja naturalng fluorescencje, dzigki czemu stanowity, podczas
analizy prowadzonej pod mikroskopem fluorescencyjnym, warstwe¢ tatwo rozpoznawalng na
podtozu polimerowym. Osadzanie zwigzkow silanowych na powierzchniach krzemowych z
aktywowanymi grupami —OH, jest metoda znang w literaturze 1 szeroko stosowang [3].
Przeprowadzajac kontrolowane osadzanie trimetoxy aminopropylosilanu w rozpuszczalniku
aprotycznym przy wydluzonym czasie chemisorpcji, na powierzchni krzemu (001) z
aktywowanymi grupami —OH, otrzymatam poliwarstwe organiczng z licznymi, terminalnymi
grupami —NH; skierowanymi na zewnatrz powierzchni. Obliczenia kwantowo chemiczne
dotyczace optymalnego utozenia pierscienia cukrowego w procesie organizacji i osadzania na
powierzchni statej Si(001) (H2) (Rys. 3) pozwolily rowniez przewidzie¢ miejsce przytaczenia
adduktu pochodnej 2’deoksyadenozyny do silanowej warstwy organiczne;j.

Rys. 3. Obliczona (PMS5) struktura dwoch izomerow fluorowanej pentafuranozy na
powierzchni Si(001) [H2].

Prezentowane powyzej (Rys.3) wizualizacje dwoch struktur izomeréw monosacharydu na
powierzchni Si(001) przedstawiajg je w najbardziej korzystnym energetycznie utozeniu.
Otrzymane warto$ci energii wigzania czasteczek do powierzchni stalej umozliwity
wizualizacj¢ miejsca 1 sposobu przylaczenia fluorowanych pochodnych tych
monosacharydéw. Obliczenia wykazaty, ze jedynie, do co drugiego atom krzemu powierzchni
(001) przytaczy sie wigzaniem Si-O czasteczka cukru. Obliczone wartosci dtugosci wigzan,
katow oraz momenty dipolowe postuzyly w dalszej kolejnosci do oszacowania utozenia
czasteczek w warstwie na powierzchni ptaskiej, wyznaczenia ich kata nachylenia oraz stopnia
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upakowania na powierzchniach krystalicznego poélprzewodnika. Podobnie w przypadku
osadzania adduktow 2’-deoxyadenozyny na warstwie silanoorganicznej krzemu (Rys. 4),
obliczenia wskazaly, ze przylaczenie czasteczki skoniugowanego adduktu zachodzi jedynie
przy udziale wigzania wodorowego. Wigzanie to powstaje pomi¢dzy grupa —-NH, czasteczki
3-aminopropylotrimetoxysilanu a grupami —OH przylaczonymi do atomow wegla C3 1 C6
pierscienia deoxyrybozy.

Rys. 4. Obliczona struktura adduktu 2’-deoksyadenozyny na powierzchni krzemu
sfunkcjonalizowanego czgsteczkami silanoorganicznymi [H5].

Dalsze badania eksperymentalne stanowily potwierdzenie udzialu pierScienia
cukrowego w procesie immobilizacji. W tym celu przeprowadzilam szczeg6lowa analize
wlasciwosci  elektronowych otrzymanych warstw organicznych na podstawie metod
fotoemisyjnych: rentgenowskiej spektroskopii fotoemisyjnej (XPS) (Rys.5) oraz
spektroskopii fotoemisyjnej w ultrafiolecie (UPS) (Rys.6). Powyzsze analizy potwierdzity
sposob polaczenia adduktu 2’-deoksyadenozyny z warstwg alkilosilanowa za pomoca
wigzania wodorowego.
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Rys. 5. Pasmo Nls (XPS) zarejestrowane dla powierzchni 3-aminopropylotrimetoxysilanu
/Si(001) (a), adduktu 2’-deoxyadenozyny/ 3-aminopropylotrimetoxysilanu/ Si(001)
(b) oraz 3-aminopropylotrimetoxysilanu+HCI/ Si(001) (c) [H5].

W wysokorozdzielczym widmie XPS, osadzonej pochodnej nukleozydowej na warstwie
silanowej, pasmo Nls charakterystyczne dla atomu azotu, wystepuje przy 401,7eV co
odpowiada grupie —NH, zwiazanej wodorowo. Ponadto, analizujgc widmo UPS obserwujemy
wyrazny wzrost intensywnosci pasma aminowego tylko w przypadu czwartorzedowej soli
amonowej (-N"Hy), powstatej w wyniku sprotonowania grup -NH, warstwy alkilosilanowej
kwasem solnym. Mniejsza intensywno$¢ pasma dla tego samego zakresu, zarejestrowanego
dla pochodzacego od warstwy z zaadsorbowanym adduktem 2’- deoxyadenozyny §wiadczy o
jego obecnosci i1 przytaczeniu do warstwy alkilosilanowe;.
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Rys. 6. Widmo UPS zarejestrowane dla adduktu 2’-deoxyadenozyny/  3-

aminopropylotrimetoxysilanu/ Si(001) (—) oraz 3-
aminopropylotrimetoxysilanu+HCI/ Si(001) (——) [H5].

Warstwy polimerowe, jako podioza komponentéw stabilnych i tolerowanych w pelni przez
tkanki organizmoéw ludzkich stanowiag kolejne rozwigzanie w procesie tworzenia sztywnych
uktadow molekularnych w  nanoskali. Polimery fluorowanych pochodnych a-
fluorometylostyrenu i a,a,0-trifluorometylostyrenu ze styrenem (H4) zmieniajg stopien
zwilzalnos$ci sfunkcjonalizowanej zwigzkami silanowymi powierzchni szkta. Analize stopnia
pokrycia filmow polimerowych opieratam przede wszystkim na obserwacji zmian
zwilzalno$ci  powierzchni nimi pokrytych. Pomiar kata zwilzania powierzchni
sfunkcjonalizowanej przed i po naniesieniu fluorowanej substancji polimerowej pozwolit na
ilosciowe okreslenie tych zmian (Rys.7). Obliczona wartosci katow zwilzania stanowi
warto$¢ charakterystyczng dla danego ukladu. Kat zwilzania wyznaczony dla powierzchni
szkta sfunkcjonalizowanego zwigzkami alkilosilanowymi kazdorazowo wynosit przed

nalozeniem polimeru 120°, a po natozeniu w zaleznosci od uzytego polimeru i ilosci atoméw
fluoru od 109° do 116°.
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Rys. 7. Korelacja warto$ci kata zwilzania wyznaczona dla powierzchni polimer/zwigzek
alkilosilanowy/szkto w zaleznos$ci od ilosci atoméw fluoru w polimerze [H4].

Udzial zwiagzkéw makrocyklicznych w procesie organizacji warstw organicznych

Osadzanie zwigzkéw polifluorowanych, z uwagi na ich wiasciwosci fizykochemiczne
wymusza znaczne ograniczenia w doborze rozpuszczalnikéw uzywanych w reakcjach
osadzania. Kolejnym problemem badawczym podjetym przeze mnie w prezentowanym cyklu
publikacji bylo wykorzystanie cyklodekstryn (CD), jako nanotransporteréw zwigzkéw
organicznych w procesie budowania samoorganizujacych si¢ fluorowanych uktadow
molekularnych (H3). B-cyklodekstryna jako nanotransporter dzicki swojej hydrofobowe;j
wnegce jest  wstanie  przetransportowa¢ do powierzchni czgsteczki  hydrofobowe,
nierozpuszczalne w hydrofilowym, polarnym $rodowisku w ktorym zachodzi adsorpcja.
Umozliwia to selektywng modyfikacje powstajgcego uktadu powierzchniowego juz podczas
jego tworzenia. Uklady takie powstaja na skutek spontanicznej adsorpcji czasteczek
organicznych uwalnianych, w wyniku reakcji z powierzchnig, z wneki samoorganizujacych
si¢ molekut transportera. Przeprowadzone obliczenia i ich analiza pozwolily przewidziec,
ktory z ukladow makrocyklicznych stanowi¢ bedzie efektywniejszy nanokontener w
transporcie miedzyfazowym. W pierwszym etapie na podstawie obliczen kwantowo
chemicznych przeanalizowatam uktady komplekséw inkluzyjnych fluorowanych pochodnych
benzenu zaré6wno z samg -cyklodekstryng i jej pochodnymi, modyfikowanymi w pozycji C6
monoamidem kwasu maleinowego lub fumarowego. Modyfikacja wszystkich,
drugorzedowych grup hydroksylowych w pozycji C6, poprzez dobudowanie do niej
zwigzkéw lancuchowych, miala na celu zwigkszenie wngki inkluzyjnej B-cyklodekstryny.
Dodatkowo, wybrane podstawniki, dzigki swojej budowie, ksztaltowaly w nieco odmienny
sposob wnetrze nowo powstajacej czesci. Ulozenie cis obu grup karbonylowych wzgledem
srodkowego wigzania podwojnego skutkowato lekkim przewgzeniem powstajacego kanatu.
Wybrane przeze mnie do badan pochodne benzenu tworzag z cukrowymi zwigzkami
makrocyklicznymi kompleksy 1:1 (H3). R6znorodne podstawienie pier§cienia benzenowego
samymi atomami fluoru lub réznie fluorowanymi podstawnikami wplynety na stopien
zagniezdzenia si¢ zwigzkow we wnece, co znalazlo odzwierciedlenie w warto$ciach
obliczonych energii tworzenia komplekséw inkluzyjnych zaréwno samej B-cyklodekstyny
(Rys.8), jak 1 jej pochodnych modyfikowanych monoamidami kwasowymi (Rys.9).
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Rys. 8. Obliczona  (PM6) struktura B-cyklodekstyny  z 4-bromo-2,6-
bis(trzyfluorometylo)kwasem benzoesowym [H3].

a)

Rys. 9. Obliczona (PM6) struktura kompleksu [-cyklodekstyny sfunkcjonalizowane;j
monoamidem kwasu maleinowego z 4-bromo-2,6-bis(trzyfluorometylo)kwasem
benzoesowym [H3].

Przeprowadzenie obliczen energii tworzenia kompleksow inkluzyjnych B-cyklodekstryny ze
zwigzkami lancuchowymi, wymagalo przyjecia innych zatozen (H7). Na podstawie doniesien
literaturowych wiadomo, ze we wngce pierscienia moze zmiescic¢ si¢ wigcej niz jeden tancuch
zwiazku alkilowego, dlatego wneki oligosacharydow nie wymagaja rozbudowy[4]. Bardzo
czesto jednak, w takich przypadkach dochodzi réwniez do inkluzji czasteczek
rozpuszczalnika. Najnizsze wartosci obliczonych energii otrzymatam dla 3-cyklodekstryny, w
ktorej wnece uwzglednitam obecno$¢ dwoch  tancuchow  alkilowych  alkoholi
polifluorowanych oraz jednej czasteczki rozpuszczalnika (Rys. 10).
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Rys. 10. Obliczona struktura kompleksu inkluzyjnego alkoholu polifluorowanego (CF3(CF»)e
CH,OH) z B-cyklodekstryng 1 dwiema czasteczkami wody [H7].

Na podstawie ustalonego stosunku czasteczek kompleksu inkluzyjnego pomyslnie
przeprowadzitam reakcj¢ osadzania tych zwigzkéw z udzialem ,,nanotransporteréw” w
acetonitrylu. Efekt osadzenia przeanalizowatam na podstawie analizy widm XPS w zakresie
pasma Cls (H7).

Materialy hybrydowe na bazie nano ukladow

Nanouktady prezentowane w pracach (H1, H6, H7, H8) stanowia przyktady uktadow
modelowych nie tylko z uwagi na mozliwos$¢ analizy zjawisk fizykochemicznych zwigzanych
z ich budowa w nano skali, ale rowniez z uwagi na ich nowe, stabilne wtasciwosci chemiczne
1 elektryczne. Polaczenie krystalicznych, w pelni scharakteryzowanych struktur
potprzewodnikow z czasteczkami organicznymi o roznorodnej budowie 1 wlasciwos$ciach daje
nieograniczone mozliwosci kreowania nowych materiatdéw. Wspolistnienie materialow o
odmiennych wlasciwosciach mozliwe jest jedynie w prezentowanych
nieorganiczno/organicznych strukturach hybrydowych. Mozliwo$¢ transportu elektronow z
udziatem orbitali molekularnych polioligofenylowinyli (OPV), charakteryzujacych si¢ duza
przewodnoscig pozwolito wykorzystac¢ je, do stworzenia przewodow organicznych o dlugosci
12 nm taczacych swoimi koncami powierzchni¢ nanodrutéw InAs o tacznej dhugosci 3um i
srednicy 45 nm ponad 5 nm segmentem InP (HI1). Funkcjonalizacja powierzchni
potprzewodnika binarnego InAs czasteczkami organicznymi spowodowala wzrost jego
przewodnictwa powierzchniowego, pomimo wewngtrznego segmentu InP stanowigcego
barier¢ energetyczng uktadu. Szczegoty budowy oraz opis powstajacych wigzan nowej
funkcjonalnej powierzchni dostarczaja niezbgdnych informacji na bazie, ktdrych powstaje
kompletny opis obszaru migdzyfazowego odpowiedzialnego za nowe wilasciwosci. W
prezentowanych pracach bralam pod uwage wpltyw zaréwno termalnej grupy funkcyjnej
czasteczki  warstwy organicznej (H7), jak 1 terminalnego atomu powierzchni
potprzewodnikow (H6) tworzonych ukladow warstwowych. Oba elementy strukturalne
stanowig wazny element warunkujacy kierunek indukowanego momentu dipolowego obszaru
miedzy fazowego. Zmiana koncowej grupy tancucha alkilowego z —CF,H na —CF; w
przypadku powierzchni organicznej lub atomu wigzacego —As na —In powierzchni
nieorganicznej binarnego potprzewodnika (InAs) skutkuje zmiang kierunku obliczonego
momentu dipolowego czasteczek. Przektada si¢ to bezposrednio na warto$¢ pracy wyjscia
nowego uktadu hybrydowego, ktdrego wartosci r6znig si¢ od warto$ci wyznaczonych w tych
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samych warunkach dla czystych poéiprzewodnikow [5]. Nie bez znaczenia, w przypadku
analizy F-SAM, jest obecno$¢ atoméw fluoru. Oprocz wpltywu dlugosci tancucha,
zaobserwowalam réwniez znaczacy wplyw ilosci atomoéw fluoru na warto$¢ pracy wyjscia w
obrebie tancucha alkilowego o tej samej dlugosci (H7). Odmienny rozktad gestosci
elektronowej wzdluz wigzania C—C w tancuchach polifluorowanych zwigzkow obrazujg
obliczone warto$ci orbitali HOMO/LUMO tancuchéw polifluorowanych o réznej dtugosci
(H7, H8) (Rys.11).

C5F8 C8F13 C8F15
‘ ~
) )
LUMO -0.54 eV LUMO -0.66 eV LUMO -1.45 eV
CY)
‘5’ SO\ ) ‘
HOMO -8.34 eV HOMO -7.81 eV HOMO -8.51 eV

Rys. 11. Obliczone wartos$ci orbitali HOM/LUMO alkoholi polifluorowanych C5F8, C8F13
and C8F15[HT7].

Orbitale HOMO dla dhlugotancuchowych alkoholi zlokalizowane sg symetrycznie, podczas
gdy, dla krotszych tancuchéw glownie na terminalnej grupie —OH. Dzigki temu przebieg
korelacji opornosci tancucha polifluorowanego w stosunku do jego dtugosci jest bardziej
gwaltowny niz w przypadku uktadéw niefluorowanych. Ponadto, dzigki obecnosci atomow
fluoru w tancuchach alkilowych fluorowane warstwy organiczne tatwo adsorbujg na swojej
powierzchni warstwe czasteczek ftalocyjanin (Pc) (H8) i, w wyniku przeniesienia tadunku
miedzy fazami, powstaje indukowany dipol migdzyfazowy. W konsekwencji prowadzi to do
trwalej zmiany ulozenia poziomu prézni w obu warstwach organicznych.

4.3 Podsumowanie

Przedstawiony cykl publikacji (H1-H8) zawiera wyniki badan, ktorych celem w
prezentowanej pracy byto zbadanie 1 opisanie procesow fizykochemicznych zachodzacych w
nanoskali, w aspekcie czysto chemicznym, oraz wykorzystanie zdobytej wiedzy do
projektowania i tworzenia materialdow o nowych wilasciwosciach. Wybrane do badan uktady
warstw organicznych osadzone na powierzchniach staltych potprzewodnikow analizowane
byly z uwzglednieniem przynajmniej jednego z ponizszych aspektow:

— otrzymywania i analizy nano- i mikro- warstw organicznych na podtozach
poOtprzewodnikow (H6, H2)

— osadzania 1 analizy podwojnej warstwy organicznej na powierzchniach statych
(H4, HS)
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— udziatlu zwigzkéw makrocyklicznych w procesie organizacji warstw
organicznych (H3, H7)
— tworzenia materiatéw hybrydowych na bazie nano uktadéw (H1, H8, H7)

Zgodnie z przyjetym kierunkiem badan, ponizej przedstawiam najwazniejsze wyniki i
osiggniecia ze szczegolnym uwzglednieniem tych, ktore zawieraly elementy nowosci
naukowej:

1.

Otrzymano 1 scharakteryzowano seri¢ monowarstw alifatycznych tioli o rdznej
dhugos$ci tancucha i rodzaju grupy koncowej na powierzchni poétprzewodnika InAs
(100). Opracowano udoskonalong metode przygotowania powierzchni binarnego
polprzewodnika InAs. Wykazano, za pomoca elipsometrii, pomiaru kata zwilzania
oraz obrazowania mikroskopig sit atomowych, ze osie czagsteczek w utworzonych
nowych homogenicznych i1 jednorodnych warstwach wykazywaly nachylenie do
powierzchni ok. 30". Dodatkowo za pomoca pomiaréw Kelwinowskiej mikroskopii sit
atomowych otrzymanych powierzchni oraz obliczeniom semiempirycznym
momentow dipolowych czasteczek tioli oszacowano ggstosci upakowania tych
czasteczek na powierzchni InAs (100). Uzyskane warto$ci miescily si¢ w przedziale
0,40-1,03x10" cm™, co dodatkowo $wiadczy o jakosci otrzymanych warstw
hybrydowych InAs/SAM.

Po raz pierwszy przeprowadzono reakcje bezposredniego osadzana pierScieni
cukrowych na powierzchni krzemu (001) (acetonitryl, 254nm). Wybrane pochodne
pentafuranozowe taczyty si¢ z powierzchnig krzemowa grupami —OH przytaczonymi
do atomoéw wegla pozycji C3 lub C5. Obliczenia semiempiryczne potwierdzily
tworzenie si¢ mi¢dzy—fazowego wigzania Si—O. Otrzymane monowarstwy zostaty
scharakteryzowane z wykorzystaniem mikroskopii sit atomowych (AFM),
spektroskopii  fotoelektronowej (XPS) 1 spektroskopii ostabionego catkowitego
odbicia (ATR) w podczerwieni.

Za pomocg analizy warto$ci kata zwilzania wykazano na zalezno$¢ pomig¢dzy
warto$cig kata zwilzania nowych powierzchni a iloscig atomow F 1 grup —CF; w
czagsteczkach wybranych pochodnych pentafuranoz.

Opracowano prosta metod¢ osadzania skoniugowanych adduktow  2’-
deoksyadenozyny na powierzchni aminosilanowej. Na podstawie analizy widm XPS
zakresu N1s oraz Ols wykazano udziat terminalnych grup —NH, warstwy silanowe;j
oraz —OH pierécienia adduktu deoksyrybozy w wigzaniu wodorowym. Dodatkowo
przeprowadzone obliczenia kwantowo chemiczne badanych uktadéw pokazaty udziat
wigzania wodorowego w procesie unieruchamiania fluorescencyjnych czasteczek
adduktow 2’-deoksyadenozyny na powierzchni Si-SAM.

Otrzymano jednolite warstwy kopolimeréw fluorowanego o-metylostyrenu ze
styrenem na sfunkcjonalizowanej, zwigzkami silanowymi, powierzchni szkta. Na
podstawie analizy kata zwilzania otrzymanych powierzchni organicznych okreslono
wplyw a-fluorometylostyrenu i a-trifluorometylostyrenu na wtasciwosci hydrofobowe
badanych polimerow.

Przeprowadzono obliczenia i pordwnanie ciepta kompleksowania B-CD oraz jej
pochodnych (catkowicie modyfikowanych w pozycji C6 monoamidem kwasu
fumarowego 1 maleinowego) z fluorowanymi pochodnymi aromatycznymi. Wykazano
silng zalezno$¢ zdolnosci kompleksowania uktadow makrocyklicznych od ich budowy
oraz budowy fluorowanych pochodnych aromatycznych. Wykazano na podstawie
obliczen, ze podstawniki —F oraz —CF; tatwo wpasowuja si¢ do hydrofobowego
wnetrza zarowno B-CD jak 1 jej pochodnych. Pozostale podstawniki pier§cienia
benzenowego zwigzane sg wodorowo z pierscieniem CD lub fragmentem grupy
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estrowej jej pochodnych. Obecno$¢ tych wigzan nie wpltywa jednak znaczaco na
stabilno$¢ rozwazanych kompleksow.

Przeprowadzono reakcje osadzania alifatycznych alkoholi polifluorowanych o réznej
dhugosci tancucha na hydrofobowej powierzchni Si (001). Reakcja prowadzona byta w
dichlorometanie oraz roztworze acetonitryl/woda z dodatkiem [-CD oraz
katalizowane $wiattem UV (254 nm). Powstate w wyniku reakcji trwale wigzania
mig¢dzyfazowe scharakteryzowano przy uzyciu spektroskopii fotoelektronow w
zakresie promieniowania X. Obliczone warto$ci energii wigzania (eV) (B3LYP/6-
311G(d,p)) dla obszaru Cls wybranych alifatycznych alkoholi polifluorowanych
pozwolity na prawidtowe przypisanie energii wigzania stanow elektronowych atomow
wegli grup: -CFH-, -CF,- oraz -CF3. Ponadto na podstawie danych eksperymentalnych
pracy wyjscia oraz energii jonizacji (work function WF, ionization energy le) oraz
obliczonych (wartosci energii orbital HOMO i LUMO), wykazano zalezno$¢ efektow
powierzchniowych od ilosci atoméw fluoru w czasteczce.

Wykazano wspotdziatanie badanych uktadow, tj. InAs/InP oraz Si-SAM ze
sprzezonym ukladem wigzan podwojnych czasteczek polioligowinyli (OPV) i
ftalocyjanin (Pc), majacych zastosowanie w elektronice molekularnej, co powinno
znaczgco przyczynic¢ si¢ do ich praktycznego zastosowania.
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Omowienie pozostatych osiagni¢¢ naukowo - badawczych
5.1 Wspdtautorstwo publikacji naukowych
Jestem autorkg lub wspoétautorka 25 publikacji naukowych, w tym 19 publikacji

w czasopismach znajdujacych si¢ w bazie Journal Citation Reports (JCR). Sumaryczny
impact factor (IF) wynosi 47,193, przed doktoratem 3,171, po doktoracie 44,022.
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Liczba cytowan publikacji wedtug bazy Web of Science (WoS):

78

Indeks Hirscha wedtug bazy Web of Science (WoS):

h=7
Przed Po Ogodtem
doktoratem doktoracie
Ogolna liczba prac naukowych 5 20 25

Publikacje w czasopismach znajdujacych si¢ w bazie

3 16 19

Journal Citation Reports (JCR)

Publikacje w czasopismach z poza bazy Journal

Citation Reports (JCR) oraz autorstwo rozdzialdow w 0 1 1
monografiach w jezyku angielskim

Publikacje w czasopismach z poza bazy Journal

Citation Reports (JCR) oraz autorstwo rozdzialow w 2 3 5
monografiach w jezyku polskim

Szczegdlowy spis prac naukowych zawarto w zalgczniku 3 — ,,Wykaz opublikowanych

prac naukowych lub tworczych prac”.

5.2

53

Prezentacja referatow 1 komunikatéw naukowych na konferencjach krajowych i
mi¢dzynarodowych

W ramach konferencji krajowych i migdzynarodowych wyglositam 6 referatow, 2
wyktady na zaproszenie oraz zaprezentowatam 23 komunikaty posterowe.

Szczegdtowy spis referatow i1 komunikatow naukowych zawarto w zatgczniku 3
»Wykaz opublikowanych prac naukowych lub twoérczych prac” i 4 — ,Informacja o
osiggnieciach dydaktycznych, wspotpracy naukowej 1 popularyzacji nauki”.

Udziat w projektach badawczych krajowych i zagranicznych

Grant KBN No 4 TO9A 100 25 "Nowe czwartorzedowe sole pirydyniowe i ich ylidy”
2003/2004 — grant promotorski

Grant NCN 2011-14r. (3 lata), Nr N N204 444740 pt.: ,,Otrzymywanie i analiza nano- i
mikro- warstw pochodnych rybozy i deoksyrybozy na podtozach organicznych i
nieorganicznych.” — Kierownik grantu

Projekt realizowany podczas pobytu na stazu podoktorskim w Technische Universitit
Braunschweig 2008/2009 “Organic thin film functionalization of semiconductor
substrates for molecular electronics applications.” BMBF grant 03X5513 (Junior
Research Group “Nanotechnology” — wykonawca

Grant NCN 2011-14r. (3 lata), Nr. N N204 277240 pt.: ”Synteza fluorowanych
pochodnych styrenowych 1 ich zastosowanie do tworzenia nowych materialow
polimerowych.” — wykonawca

Projekt Programu Juventus Plus Ministerstwa Nauki Szkolnictwa Wyzszego w ramach
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[II konkursu, 2013-2014r. (2 lata), pt.: "Optymalizacja hybrydowych nanostruktur
potprzewodnikéw organicznych 1 przezroczystych tlenkéw przewodzacych dla
zastosowan w fotowoltaice.” — wykonawca.

5.4 Nagrody wynikajace z prowadzonych dziatan naukowych
2007  Stypendium FNP - krajowe stypendium wyjazdowe

2014  Nagroda zespotowa II stopnia J.M. Rektora Uniwersytetu im. Adama.
Mickiewicza w Poznaniu za osiggnig¢cia w pracy naukowe;j
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