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Chemia kwantowa, obliczeniowa
oraz modelowanie molekularne
na Politechnice Wroctawskiej

Badania w zakresie chemii kwantowej zainicjowat prof. Henryk Chojnacki
(1934-2012), ktory po ukonczeniu studiow chemicznych na Wydziale Mat.-Fiz.-Chem.
Uniwersytetu Jagiellonskiego 1 grudnia 1955 roku podjat prace w Katedrze Chemii
Fizycznej Wydzialu Chemicznego, prowadzac poczatkowo badania doswiadczalne
dotyczace przewodnictwa elektrycznego w organicznych krysztatach molekularnych.
Byt pierwszym doktorem w tej dziedzinie wypromowanym przez prof. Krzysztofa Pi-
gonia (1964). Po habilitacji (1969) rozpoczat pracg¢ badawczg w chemii kwantowej
—nowej, rodzacej si¢ dopiero w Polsce, teoretycznej dyscyplinie naukowe;.

Pierwsze jego prace z tej dziedziny (symulacje widm elektronowych agregatow
imidazolu) ukazaly si¢ w 1968 roku. Zostaty wykonane za pomoca opracowanego
przez Profesora oprogramowania na pierwszej we Wroctawiu maszynie obliczeniowej
ELLIOTT 803b na Uniwersytecie Wroctawskim. Po roku 1971 obliczenia prowadzo-
no w Przemystowym Instytucie Automatyki i Pomiaréw, Centrum Obliczeniowym
PWr oraz Zaktadzie Elektronicznej Techniki Obliczeniowej wyposazonymi w kom-
putery ODRA 1204, 1305 oraz RIAD 32. Od 1996 roku wykorzystywano komputery
zainstalowane we Wroctawskim Centrum Sieciowo-Superkomputerowym. Pierwsze
programy zostaly opracowane w autokodzie MOST, a nastgpne w jezykach Algol
i Fortran.

Pierwsza grupa chemii kwantowej w polskich uczelniach technicznych powstata
w Instytucie Chemii Organicznej i Fizycznej Politechniki Wroctawskiej w roku 1971,
kiedy u prof. Henryka Chojnackiego rozpoczat staz asystencki piszacy te stowa,
a Jozef Lipinski (1948-2016) i Andrzej Nowek podjeli prace dyplomowe. W roku
1972 wszyscy wyzej wymienieni rozpoczeli studia doktoranckie. Do grupy dotaczali
kolejni doktoranci profesora: Jerzy T. Jodkowski (1950-2013), Szczepan Roszak,
Tomasz Wojcik, Stanistaw Styrcz, Robert Tobota, Krzysztof Strasburger i Lech
Schulz. Zaktad Chemii Kwantowej wyodrebnil si¢ z Zakladu Chemii Fizycznej
w roku 1984 i funkcjonowat do roku 2015 jako Zaktad Modelowania Molekularnego
i Chemii Kwantowej. W roku 2005 dotaczyt do grupy kwantowo-chemicznej absolwent
Uniwersytetu Jagiellonskiego dr Tadeusz Andruniéw, prowadzacy badania wlasciwosci
spektralnych biatek fluorescencyjnych, po odbyciu stazy naukowych we Wtoszech,
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USA i Francji. W 2008 roku wyodrebnit si¢ w funkcjonujacym od 1995 roku Instytu-
cie Chemii Fizycznej i Teoretycznej Zaktad Chemii Teoretycznej, kierowany przez
prof. Wojciecha Bartkowiaka. W roku 2015 Zaktad Modelowania Molekularnego
i Chemii Kwantowej wiaczono do Katedry Inzynierii i Modelowania Materiatéw Za-
awansowanych i jednoczes$nie powstal odrebny wydzialowy Zaktad Chemii Fizycznej
1 Kwantowe;.

Zrdznicowana tematyka prac doktorskich w zakresie chemii kwantowej byla nie-
jednokrotnie inspirowana pracami do$wiadczalnymi prowadzonymi na wysokim po-
ziomie najpierw w Instytucie Chemii Fizycznej 1 Organicznej, a poézniej w Instytucie
Chemii Fizycznej i Teoretycznej w takich dziedzinach, jak spektroskopia UV/Vis,
elektronika molekularna, chemia zwigzkéw fosforoorganicznych, biochemia i biologia
molekularna — prace w tym zakresie sa kontynuowane. 34 osoby w trzech pokoleniach
uczniow prof. Chojnackiego uzyskaty stopien doktora, 7 — doktora habilitowanego
oraz 3 — tytul profesora. Rozwinigte zostaly nowe kierunki badan w zakresie chemii
pozytonow, teorii oddzialywan miedzyczasteczkowych, molekularnej optyki nielinio-
wej, teorii widm jedno- i dwufotonowych, teorii transportu no$nikéw tadunku w mate-
riatach molekularnych, teorii reaktywnosci, obliczeniowej fotochemii, modelowania
inhibicji i katalizy enzymatycznej, wykraczajace poza klasyczna chemi¢ kwantowa
1 mieszczace si¢ obecnie w szerzej zdefiniowanych obszarach chemii obliczeniowe;j
i modelowania molekularnego. Uczen prof. Chojnackiego, dr hab. Jerzy Jodkowski,
stworzyt na Wydziale Farmaceutycznym z Oddzialem Analityki Medycznej Uniwer-
sytetu Medycznego im. Piastow Slaskich we Wroctawiu zespot prowadzacy teore-
tyczne i do§wiadczalne badania kinetyki reakcji w fazie gazowej.

Od poczatku istnienia grupy prof. Chojnackiego prowadzone prace oparte byly
na rozwijanych w zespole oryginalnych metodach obliczeniowych i oprogramowa-
niu. Powstate prace po§wigcone rozwojowi nowych metod obliczeniowych na trwate
weszly do literatury przedmiotu, o czym $wiadcza ich liczne cytowania. Od konca
lat siedemdziesiatych XX wieku dr Sokalski i dr Roszak rozwineli wspotprace z osrod-
kami w USA, m.in. z The Johns Hopkins University w Baltimore, w wyniku czego
powstaly 52 wspolne publikacje, Arizona State University (33 publikacje) oraz Jack-
son State University (131 publikacji). Prowadzono wspotprace z National Institute
of Standards and Technology (Gaithersburg, USA), Lawrence Livermore National
Laboratory (Berkeley, USA), Roswell Park Cancer Institute (Buffalo, USA), Pacific
Northwest National Laboratory (USA), University of Bristol (Wielka Brytania),
Memorial University of Newfoundland (St. Johns, Kanada), Kyoto University
(Japonia). Realizowano kontrakty badawcze na zlecenie National Institute of Stan-
dards and Technology (Gaithersburg, USA), firmy Air Products and Chemicals
(Allentown, USA), Jackson State University (USA) oraz Wroctawskiego Centrum
Technologii.

Warto podkresli¢, ze we wspotpracy z zespotem prof. Jerzego Leszczynskiego
w Jackson uczestniczyto ponad 20 pracownikéw, doktorantéw i studentéw PWr. Na-
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wigzano tam owocne naukowo kontakty z zespotem prof. Andrzeja Sadleja z Uniwer-
sytetu Mikotaja Kopernika oraz prof. Stawomira Grabowskiego z Uniwersytetu £.6dz-
kiego. W pdzniejszych latach rozwinicto wspotprace z takimi o$rodkami, jak Royal
Institute of Technology w Sztokholmie, Institute of Macromolecular Chemistry of Aca-
demy of Sciences of the Czech Republic (IMC) w Pradze, Czech Academy of Sciences
w Brnie, Institute of Organic and Pharmaceutical Chemistry National Hellenic Rese-
arch Foundations w Atenach, Uniwersytet Mateja Bela w Banskiej Bystrzycy (Stowa-
cja), University of Girona w Hiszpanii i wielu innych.

W okresie 1969—2018 powstato ponad 430 publikacji trzech pokolen wychowan-
koéw prof. Chojnackiego, ktore byly cytowane juz ponad 5600 razy. Wsrdd nich znaj-
duje si¢ najczesciej cytowana (1836 razy!) w siedemdziesigcioletniej historii Poli-
techniki Wroctawskiej oraz miasta Wroctawia praca dr. inz. Karola M. Langnera cclib:
A library for package-independent computational chemistry algorithms opublikowana
w Journal of Computational Chemistry (2008), 29, 839. Jedenascie innych prac byto
cytowanych ponad 100 razy.

Najnowsza praca A prebiotically plausible synthesis of pyrimidine beta-ribonu-
cleosides and their phosphate derivatives involving photoanomerization, ktorej wspot-
autorem jest dr hab. Robert Goéra, ukazala si¢ w renomowanym czasopis$mie Nature
Chemistry (2017), 9, 303.

Organizowane przez zespot krajowe sympozja ,,Komputery w Chemii” (1994, 1996,
1999) oraz od roku 2004 organizowana co dwa lata konferencja ,,Modeling & Design
of Molecular Materials” uzyskata status czotowej cyklicznej serii konferencji w dzie-
dzinie chemii obliczeniowej i modelowania molekularnego w Polsce. Uczestniczyto
w nich dotad 790 naukowcéw z ponad 30 krajow z catego $wiata i cze$¢ prezentowa-
nych prac ukazuje si¢ regularnie co dwa lata w specjalnym pokonferencyjnych nume-
rach czasopisma Journal of Molecular Modeling (Springer). Czlonkowie Zaktadu
Chemii Fizycznej i Kwantowej zorganizowali w 2015 roku, cieszace si¢ powodze-
niem, kilkudniowe warsztaty naukowe zatytutowane ,,Czasteczka w otoczeniu che-
micznym” w WCSS.

W zakresie dziatalnosci dydaktycznej warto podkresli¢ pionierski wysitek prof.
Chojnackiego, ktory napisat 4 skrypty poswigcone budowie atomu i czasteczki oraz
chemii kwantowej. W roku 1997 otwarto specjalno$¢ Informatyka chemiczna, ktora
w 2009 roku zostata przeksztalcona w pierwsza w Polsce anglojezyczng specjalnosé
Bioinformatics na uczelni technicznej. Doktoranci Krzysztof Strasburger oraz Maciej
Pyka uruchomili pierwsza na PWr studencka pracowni¢ komputerowa pracujaca
w systemie Linux, z pierwszym w kraju kompletem oprogramowania obstugujacego
krystalograficzng baze danych CSD. W pozniejszym okresie dr Pawel Kedzierski
wspolnie z doktorantka Edyta Dyguda opracowali autorski kurs laboratoryjny mode-
lowania molekularnego, prowadzac w 2006 1 2007 w Jackson, USA, finansowane przez
NSF szkolenie 30 amerykanskich profesorow biochemii. Obecnie analogiczne zajecia
prowadzone sa dla anglojezycznych specjalnosci na studiach magisterskich: Bioinforma-
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tics 1 Medicinal chemistry oraz Biotechnologii farmaceutycznej. W 1998 roku Tomasz
Cierpicki (obecnie profesor na University of Michigan w Ann Arbour, USA) w swojej
pracy dyplomowej, stosujac technike dwuwymiarowego NMR 1 korzystajac z dostegp-
nego oprogramowania, samodzielnie rozwigzat strukture inhibitora polipeptydowego
sktadajacego si¢ z 56 aminokwasdéw. Byla to jedna z pierwszych prac tego typu
w skali krajowej i zostala nagrodzona w ogdlnopolskim konkursie PTCh na najlepsza
prace magisterska. Ostatnio prof. Cierpicki wspdlnie z prof. Grembecka (absolwentka
PWr wspotpracujaca z zespotem od czasu studiéw doktoranckich) odkryli lek przeciw
nieuleczalnej dotad biataczce dziecigcej oraz nowotworom prostaty. Doktor Ireneusz
Bulik, najlepszy absolwent Politechniki Wroctawskiej w 2010 roku zrealizowal swoja
prace doktorska z zakresu chemii kwantowej pod kierunkiem prof. Gustavo Scuserii
(Rice University, Houston) i pracuje obecnie na Yale University; jest laureatem ame-
rykanskiej nagrody Harry’ego B. Weisera w dziedzinie chemii.

Absolwenci zainicjowanych przez zespdt specjalnosci Bioinformatics i Infor-
matyka chemiczna pracuja obecnie w firmach: Vertex Pharmaceuticals, Boston, USA,

Rys. 4. Grupa chemii kwantowej (2007).

Stojg od lewej: Pawet Lipkowski, Tadeusz Andruniéw, Szczepan Roszak, Wojciech Bartkowiak,
Krzysztof Strasburger, Borys Szefczyk, Robert Gdra, Pawet Kedzierski, Wojciech Kotodziejczyk,
Jakub Kaminski, Edyta Dyguda-Kazimierowicz, Matgorzata Wotcyrz, Krzysztof Tajchert,
Henryk Chojnacki, Andrzej Sokalski
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Stratified Medical, Centrum Nowych Technologii w Warszawie, Selvita SA, Biocen-
trum, FQS Fujitsu Poland oraz Nietsch Instruments w Krakowie, Celther-Poland
w Cieszanowie, Techland, Micro Solutions, Startfund we Wroctawiu. Prawie potowa
absolwentoéw tej elitarnej specjalnosci obronita doktoraty lub jest w trakcie studiow
doktoranckich, wzglednie pracuje w instytucjach akademickich, takich jak: Nestle
Institute of Health, Friburg w Szwajcarii; Korea University w Seulu; Instytut Niskich
Temperatur i Badan Strukturalnych PAN we Wroctawiu; Wroctawskie Centrum Sie-
ciowo-Superkomputerowe; Institut de Biologie Structurale w Grenoble, Francja; In-
stytut Biologii Molekularnej i Komoérkowej w Warszawie; University of Edinbourgh
w Wielkiej Brytanii; University of Southern California; University of California w Los
Angeles, USA; Wageningen University oraz University of Groningen w Holandii;
Jackson State University w USA; Czech Academy of Sciences, Brno w Republice
Czeskiej; Interdyscyplinarne Centrum Modelowania Matematycznego w Warszawie;
Miinster University w Niemczech; University of Basel w Szwajcarii oraz University
of Helsinki w Finlandii; Yale University w USA.

Konferencje naukowe i warsztaty organizowane
w zakresie chemii kwantowej i obliczeniowej
oraz modelowania molekularnego

na Wydziale Chemicznym

Ogodlnopolska Konferencja ,,Chemia Kwantowa ’86”, 4—6 XII 1986, Wroctaw.

. Polish-American Workshop ,,Computational methods for large molecular systems”
afiliowany przy III konferencji ,,Computers in Chemistry”, 23-26 VI 1994, Wro-
ctaw. [160 uczestnikow z 15 krajow, 45 wyktadow plenarnych i 70 posterow, 25 ar-
tykutéw w specjalnym zeszycie czasopisma Computers in Chemistry, 19 (3), 1995].

3. IV konferencja Computers in Chemistry, 17-21 X 1996, Polanica-Zdr¢j. [21 arty-
kutow w specjalnym zeszycie Computers in Chemistry, 22 (1), 1998].

4. Polish-American Workshop ,,New trends in computational methods for large
molecular systems” afiliowany przy V konferencji ,,Computers in Chemistry”, 1-6 VII
1999, Szklarska Porgba. [170 uczestnikow z 20 krajow, 35 wyktadow, 100 poste-
row, 30 artykuléw w specjalnym zeszycie Computers in Chemistry, 24 (3—4),
2000].

5. Polish-American Workshop ,,Introduction to molecular modeling”, 15-31 V 2004,
Wroctaw [37 uczestnikow, 15 wyktadow].

6. I konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 16-20 IX 2004, Wro-

ctaw. [87 uczestnikow z 14 krajow, 29 wykladow, 40 posterow, 21 artykutow

w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 11 (4-5), 2005].
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Henryk Chojnacki 1996
Krzysztof Strasburger 2015 Matgorzata Wotcyrz
(1934-2012)
euos Pawet Kedzierski
2003 Pawet Dziekoriski
LI W. Andrzej Sokalski |l 2005 Borys Szefczyk
2009 Edyta Dyguda- 2007 Robert Zalesny
Kazimierowicz
A5 Karol Langner guis Wawrzyniec
Niewodniczariski
2018 Wiktor Beker 200 Barttomiej Skwara
2576 J6zef Lipiriski 1998 | Woijciech Bartkowiak |jua-20L Agnieszka
(1948- 2016) Roztoczyriska
2009 Dorota Wéjcik- 2012 | mikotaj Mikotfajezyk
1978 Jerzy Jodkowski Pastuszka
(1950-2013) 1
2010 . 2015 ;
Agnieszka Gola Malgorzata Wielgus
k) Andrzej Nowek 2002 Marek Kowal 2015 Urszula Bielecka
2002 Robert Géra 200 Justyna Koztowska
2378 Stanistaw Styrcz
2008 Marek Doskocz
2580 Szczepan Roszak -
2010 Pawet Wielgus
L350 Tomasz Wdjcik 2011 Wojciech Kotodziejczyk
2555 Robert Tobota 20 Pawet Kadtubariski
2002 Lech Schulz 2010 Rafat Roszak

Rys. 5. Genealogia naukowych nastepcéw prof. Henryka Chojnackiego
(Por. pokolenia wczeéniejsze w rozdziale Kazimierz Gumiriski. Zycie i twérczo$é w niniejszym tomie)
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10.

11.

12.

13.

. II konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 10—15 IX 2006, Wro-

ctaw. [124 uczestnikow z 15 krajow, 31 wykladow i 59 posterow; 25 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 13 (6-7), 2007 oraz 16 roz-
dziatow w ksiazce Molecular Materials with Specific Interactions: Modeling and
Design, Springer, 2007].

. II konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 23-28 VI 2008, Pie-

chowice [107 uczestnikow z 20 krajow, 45 wykladow, 52 postery, 25 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 15 (6), 2009].

. IV konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 4-8 VII 2010, Wro-

ctaw. [110 uczestnikow z 16 krajow, 40 wyktadow, 66 posterow, 29 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 17 (9), 2011].

V konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 10-14 IX 2012, Wro-
ctaw. [136 uczestnikow z 21 krajow, 39 wyktadow, 91 posterow, 19 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 19 (10), 2013].

VI konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 29 VI-3VII 2014
Kudowa-Zdr6j. [114 uczestnikow z 22 krajow, 45 wykladow, 77 posterow, 12
artykutow w Journal of Molecular Modeling, 21, 2015].

VII konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 2630 VI 2016,
Trzebnica. [108 uczestnikow z 15 krajow, 34 wyklady, 72 postery, 13 artykutéw
w Journal of Molecular Modeling, 23, 2017].

VIII konferencja ,,Modeling & Design of Molecular Materials”, 24-28 VI 2018,
Polanica Zdr6j. [96 uczestnikoéw z 11 krajow, 36 wyktadow, 50 posterow].








