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STRESZCZENIE 

Przedstawiono w historycznej perspektywie rozwój badań oraz dydaktyki 
z zakresu chemii kwantowej i obliczeniowej oraz modelowania molekularnego na 
Wydziale Chemicznym Politechniki Wrocławskiej. 

ABSTRACT 

Development of quantum and computational chemical research as weB as 
molecular modeling at the Department of Chemistry of Wrocław University 
of Science and Technology has been presented in the historical perspective . 

• 



KORZENIE CHEMIJ KWANTOWEJ, OBLICZENIOWEJ ORAZ MODELOWANIA MOLEKULARNEGO 77 

• 
WSTĘP 

Po stworzeniu podstaw mechaniki kwantowej przez Maxa Plancka i Erwina 
SchrOdingera pierwsze obliczenia dla cząsteczki wodoru wykonane przez Heitlera 
i Londona zainaugurowały w 1927 roku epokę chemii kwantowej. Warto w tym 
miejscu wspomnieć, że Fritz London urodził się w 1900 r. w przedwojennym 
Wrocławiu (Breslau). Zanim SchrOdinger zaproponował w 1926 roku swoje słynne 

równanie H\V = E'ł', to wcześniej, w latach 1920-21, był profesorem fizyki teoretycznej 
tutejszego uniwersytetu. Mieszkał na Grabiszynku przy dzisiejszej ul. Saperów 11. 
Autor, w 2004 roku, na prośbę prof. Lucjana Pieli, dotarł do znajdującego się 

w archiwach uniwersyteckich rękopisu życiorysu Erwina Schrodingera. Było to 
możliwe dzięki uprzejmości prof. Zdzisława Latajki, ówczesnego rektora Uniwersytetu 
Wrocławskiego. Tłumaczenie rękopisu zamieścił prof. Lucjan Piel a w swojej 
bestsellerowej książce zatytułowanej "Idee chemii kwantowej" [l] i jej anglojęzycznej 
wersji ,Jdeas oj quantum chemistry" [2]. 

Chociaż w 1929 Paul Dirac twierdził, że znane są już wszystkie równania 
niezbędne do opisu całej chemii, to zasadniczą trudność stanowiło ich rozwiązanie. 
Stało się to możliwe po skonstruowaniu maszyn cyfrowych, co nastąpiło dopiero 
po II wojnie światowej, dając początek zastosowaniom chemii kwantowej do analizy 
właściwości większych układów molekularnych. Spektakularnym dowodem 
możliwości tej nowej dziedziny chemii były wyniki uzyskane przez prof. Włodzimierza 
Kołosa (1928-1996) oraz prof. Lutosława Wolniewicza (1930-2020) [3]. Niewątpliwie 
wpływ miały na to ich staże naukowe w University of Chicago w latach 1964-1968 
w grupie laureata nagrody Nobla prof. Roberta Mullikena (1896-1986). 
Przeprowadzone obliczenia wartości energii dysocjacji dla cząsteczki H2 

w stanie podstawowym okazały się dokładniejsze niż doświadczalne wartości energii 
dysocjacji uzyskane wcześniej przez laureata Nagrody Nobla, prof. Gerharda Herzberga 
(1904-1999). Korektę wyników eksperymentalnych opublikowano dopiero 
w 1970 roku [4] . 

2. PIERWSZE POLSKIE PUBLIKACJE KW ANTOWO
MECHANICZNE 

Pierwszą pracę z dziedziny chemii kwantowej opublikował w 1955 roku prof. 
Włodzimierz Kołos, wówczas pracownik Instytutu Badań Jądrowych Polskiej 
Akademii Nauk w Warszawie [5]. Warto dodać, że promotorem jego doktoratu był 
prof. Leopold Infeld, uczeń Alberta Einsteina. 

Na Uniwersytecie Jagiellońskim badania w tym zakresie zainicjował 

w 1961 r. prof. Alojzy Gołębiewski (1927-1987) [6]. Sprzyjał temu pobyt 
w Wielkiej Brytanii w Oxford University, w ramach stypendium Fundacji 
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Rockefellera i praca w zespole Prof. Charlesa A. Coulsona (1910-1974), ucznia 
Rutherforda i Lennarda-Jonesa. 

Rok później, w 1962 roku, pierwsze prace na Uniwersytecie Mikołaja 

Kopernika w Toruniu powstały z udziałem prof. Lutosława Wolniewicza [7] i nieco 
później, w 1964 roku, prof. Wiesława Woźnickiego (1933-1995), prof. Karola 
Jankowskiego, prof. Jacka Karwowskiego oraz prof. Stanisława Kwiatkowskiego 
(1936-2000) [8]. Związany również z UMK w Toruniu prof. Andrzej J. Sadiej 
(1941-2010) pierwszą pracę opublikował w 1965 roku [9] wspólnie z prof. Alojzym 
Gołębiewskim z Uniwersytetu Jagiellońskiego. Warto wspomnieć, że Andrzej 
Sadlej, jeszcze jako student IV roku, napisał bardzo przystępny, pierwszy 
podręcznik w języku polskim, zatytułowany "Elementarne metody chemii 
kwantowej", wydany przez PWN w 1966 roku. 

We Wrocławiu badania w zakresie chemii kwantowej zostały zainicjowane 
przez prof. Henryka Chojnackiego (1934-2012) [10]. Jako absolwent Uniwersytetu 
Jagiellońskiego trafił do Wrocławia na Politechnikę Wrocławską. Tu, początkowo, 
od 1955 roku, pod kierunkiem prof. Krzysztofa Pigonia, badał doświadczalnie 
przewodnictwo elektryczne organicznych kryształów molekularnych. Natomiast po 
habilitacji w 1969 roku poświęcił się całkowicie rodzącej się dopiero w Polsce 
chemii kwantowej. Początkowo współpracował z prof. Alojzym Gołębiewskim. 
Pierwsze publikacje z tej dziedziny zaczęły ukazywać się od 1968 roku 
i dotyczyły m.in. struktury pasmowej w agregatach imidazolu [11,12J. Obliczenia 
były prowadzone z wykorzystaniem oprogramowania autorstwa prof. Henryka 
Chojnackiego, przygotowane w języku Mark i wykonane na maszynie 
obliczeniowej ELLIOTT 803b (produkcji brytyjskiej), zainstalowanej w Zakładzie 
Metod Numerycznych Instytutu Matematycznego Uniwersytetu Wrocławskiego. 

3. DOSTĘP DO SPRZĘTU OBLICZENIOWEGO I SIECI 
KOMPUTEROWYCH 

Z uwagi na obecność aktywnego środowiska naukowego w zakresie 
matematyki stosowanej, wywodzącego się w znacznej części ze Lwowa, seryjną 
produkcję maszyn cyfrowych zlokalizowano we wrocławskim ELWRO [13] . 
Jednym z pierwszych masowo produkowanych modeli była ODRA 1204 
wyposażona w translator języka ALGOL opracowany przez dr. J. Jerzego 
Szczepkowicza (1940-1997) z zespołu prof. Stefana Paszkowskiego [14,15]. Była 
to jedna z najlepszych maszyn cyfrowych produkowanych w tym okresie w krajach 
Europy Wschodniej i Środkowej. Cennym przedsięwzięciem, które przyczyniło się 
do rozpropagowania zastosowań maszyn cyfrowych wśród przedstawicieli różnych 
dyscyplin naukowych, było Studium Podyplomowe Metod Numerycznych 
Uniwersytetu Wrocławskiego. Szczególnie wartościowe wykłady prowadzone były 
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przez dr. Jerzego Szczepkowicza, potrafiącego niezwykle interesująco, "od 
kuchn~", przedstawić tajniki pracy maszyny cyfrowej oraz prof. Stanisława 
Lewanowicza, prowadzącego wykład metod numerycznych. Tam właśnie autor 
zetknął się po raz pierwszy z przedstawicielami innych dyscyplin naukowych, 
stanowiących pierwsze liczne pokolenie użytkowników komputerów. Produkowane 
we Wrocławiu w latach 70. i 80. XX wieku maszyny cyfrowe ODRA 1204, ODRA 
1305 oraz RIAD 32 umożliwiały, co najwyżej, prowadzenie obliczeń metodami 
półempirycznymi. Wymagało to samodzielnego opracowywania oprogramowania, 
które było wykorzystywane m.in. do interpretacji widm elektronowych 
uzyskiwanych m.in. przez dr hab. Aleksandrę Lewanowicz [16], dr. hab. Andrzeja 
Olszowskiego [17] i dr hab. Krystynę Palewską [18] z zespołu prof. Zdzisława 
Ruziewicza oraz analizy reaktywności związków heterocyklicznych analizowanych 
przez zespół prof. Jacka Młochowskiego [19]. 

Większość istniejących wówczas na świecie programów do obliczeń ab initio 
wymagała stosowania wysokowydajnych systemów · komputerowych lub 
superkomputerów jak IBM, CYBER, V AX i CRA Y, które z uwagi na embargo 
Coordinating Committee for Multilateral Export Controi (COCOM) [20] do 1990 
roku nie mogły być sprzedawane do krajów Układu Warszawskiego. Nielicznymi 
wyjątkami były wspomniane wcześniej maszyny ELIOTT 803b zainstalowane 
w 1963 roku w Warszawie, Gdańsku i Wrocławiu oraz zainstalowany w 1975 roku, 
w Instytucie Badań Jądrowych w Świerku, CYBER-75. W wypadku tej ostatniej 
maszyny, ograniczony dostęp, za pośrednictwem terminala w Pałacu Kultury 
i Nauki, miało głównie warszawskie środowisko naukowe. Tylko tam dostępne 
były wówczas zaawansowane programy kwantowo-chemiczne, umożliwiające 

prowadzenie obliczeń ab initio. Znacznie później, bo dopiero pod koniec lat 80., 
zainstalowano w Centrum Obliczeniowym Politechniki Wrocławskiej dosyć 

awaryjny, jugosłowiański klon maszyny V AX. Na tej maszynie autorowi udało się 
zainstalować program Gaussian70 otrzymany od prof. Lionela Salema z Paryża za 
pośrednictwem prof. Pavla Hobzy z Pragi. 

W 1994 roku dr Susan Caldwell z University of Cambridge została zaproszona 
z inicjatywy autora do udziału w konferencji Computers in Chemistry, 
organizowanej przez Wydział Chemiczny Politechniki Wrocławskiej. Wizyta ta 
zaowocowała m.in. przekazaniem źródłowej wersji programu MICROMOL 
(CADPAC w wersji na komputery osobiste IBM PC), a najaktywniejszym 
użytkownikiem tego programu był ówczesny doktorant, Krzysztof Strasburger. 
Dzięki temu rozwinął pierwsze w kraju unikalne oprogramowanie umożliwiające 
analizę oddziaływań cząsteczek chemicznych z pozytonami. Korzystając z funkcji 
f2c systemu Linux do konwersji kodu z języka Fortran na język C uruchomił 
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on także na komputerze IBM PC pierwszą w kraju wersję programu Gaussian oraz 
bazy danych Cambridge Structural Database. 

Większość publikacji wrocławskich chemików kwantowych powstała jednak 
w czasie staży w zagranicmych ośrodkach naukowych, dysponujących dostępem 
do superkomputerów i odpowiednim oprogramowaniem. 

Doktoranci prof. Chojnackiego musieli samodzielnie tworzyć 

oprogramowanie, najpierw posługując się autokodem MOST oraz językami 

ALGOL i Fortran. Zdobyte doświadczenie w tym zakresie stało się później 

nieocenione przy tworzeniu nowych metod lub modyfIkacji standardowego 
oprogramowania. Pozwoliło to na wdrażanie ich i eksploatowanie także podczas 
krótkich staży w ośrodkach zagranicmych. 

W tym czasie, w tzw. krajach zachodnich, funkcjonowały już sieci 
komputerowe BITNET oraz EARN. Z uwagi na wspomniane wyżej przepisy 
COCOM, ofIcjalnie nie było możliwe dołączenie Polski do tych sieci. 

Pierwsze kroki tworzenia połączeń między komputerami w Instytucie 
a Centrum Obliczeniowym Politechniki Wrocławskiej, stanowiących zalążek sieci 
komputerowej w obrębie uczelni, nie były łatwe. Dalekopis otrzymany dzięki 

uprzejmości prof. Wacława Kasprzaka, zainstalowany ówcześnie w Instytucie 
Chemii Fizycmej i Teoretycmej w pok. 405, mieszczącym się w tzw. Budynku 
Starej Chemii, ułatwił nieco kontakt z Centrum Obliczeniowym Politechniki 
Wrocławskiej. Zdalne prowadzenie obliczeń polegało jedynie na wczytywaniu 
danych z taśmy papierowej i użycie trybu konwersacyjnego pod kontrolą systemu 
GEORGE. 

Podjęta w 1988 roku, z inicjatywy autora i przy poparciu Prorektora 
Politechniki Wrocławskiej ds. Współpracy z Zagranicą, prof. Jarosława 

Juchniewicza, próba uzyskania dostępu do amerykańskiej sieci BITNET spotkała 
się z dyplomatycmą odmową i wymienieniem jako właściwego adresata 
zachodnioeuropejskiej sieci EARN (European Academic Research Network). 
Równocześnie jednak wysłano z USA do siedziby EARN w Irlandii zalecenie 
odmowy nam dostępu do sieci zachodnioeuropejskiej, powołując się na embargo 
COCOM [20]. Nawet gdyby taki dostęp przyznano, koniecme byłoby 

przezwyciężenie problemów techniemych związanych z niekompatybilnością 

różnych protokołów sieciowych stosowanych w krajach zachodniej Europy oraz 
problemów związanych z niewymienialnością polskiej waluty. 

Przeszkody związane z COCOM miknęły po wizycie prezydenta Georga 
H. W. Busha w Polsce, w lipcu 1989 roku. Korzystając z jednego z pierwszych 
komputerów osobistych zainstalowanych w ówczesnym Instytucie Chemii 
Organicmej i Fizycmej oraz modemu przywiezionego z USA przez prof. Marka 
Samocia, w 1990 roku możliwa stała się wymiana korespondencji w formie poczty 
elektronicmej za pośrednictwem skrzynki UNIPOL1@NEUVMl w Danii .• 
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Pierwsze e-maile zostały wysłane z pok. 405 Budynku Starej Chemii (dziś im. 
Profe:ora Krzysztofa Pigonia) mieszczącego się przy ul. Smoluchowskiego 23. 
Wydział Chemiczny Politechniki Wrocławskiej stał się - obok Instytutu Fizyki 
Uniwersytetu Warszawskiego - pierwszą w Polsce instytucją akademicką 

dysponującą od 1990 roku pocztą elektroniczną. Nieco później, dzięki kolejnej 
wymianie korespondencji z EARN zredagowanej przez prof. Marka Samocia oraz 
dr. Józefa Janyszka, jesienią 1990 roku, Politechnika Wrocławska została oficjalnie 
podłączona do sieci BITNET (węzeł PLPWRTUll), jako druga, po Uniwersytecie 
Warszawskim, uczelnia w kraju. 

Kolejnym przełomem w zakresie dostępu instytucji akademickich Wrocławia 
do ogólnoświatowych sieci komputerowych i dużych mocy obliczeniowych było 
powstanie w 1995 roku Wrocławskiego Centrum Sieciowo-Superkomputerowego 
[21]. Najistotniejszą częścią pierwszego wniosku złożonego 2 lipca 1994 roku przez 
prof. Daniela Bema była lista 223 publikacji wykonanych przez wrocławian 
w zagranicznych ośrodkach superkomputerowych; większość dotyczyła obliczeń 
kwantowo-chemicznych. Środki finansowe uzyskane w 1994 roku wystarczyły 
jednak tylko na budowę miejskiej sieci światłowodowej. Środowiskowy Zespół 
Koordynacyjny, w skład którego wchodzili przedstawiciele instytucji akademickich 
Wrocławia, powierzył redakcję drugiego wniosku komisji pod przewodnictwem 
prof. Zdzisława Latajki, wspomaganego przez swoich studentów, m.in. dr. Dariusza 
Bieńkę. Autor reprezentujący Politechnikę Wrocławską przewodniczył komisji 
analizującej możliwe warianty wyboru komputerów dużej mocy obliczeniowej. 
Uzyskane w 1995 roku fundusze umożliwiły zakup pierwszego wrocławskiego 
komputera dużej mocy SP2 firmy IBM. Do chwili obecnej głównymi 

użytkownikami komputerów dużej mocy w WCSS są chemicy prowadzący 

obliczenia kwantowe, wykorzystujący ok. 95% zasobów. Bywały okresy, gdy 
wrocławscy chemicy angażowali jeszcze dodatkowo około 40% mocy 
obliczeniowej w Poznańskim Centrum Superkomputerowo-Sieciowym. 

4. POWSTANIE KWANTOWOMECHANICZNEJ GRUPY BADAWCZEJ 
NA POLITEHCNICE WROCLA W SKlEJ 

Pierwsza grupa chemii kwantowej w polskich uczelniach technicznych 
powstała w 1971 roku, w Instytucie Chemii Organicznej i Fizycznej Politechniki 
Wrocławskiej. Wówczas to autor rozpoczął staż asystencki pod kierunkiem prof. 
Henryka Chojnackiego, a ówcześni studenci, Józef Lipiński (1948-2016) i Andrzej 
Nowek, podjęli prace dyplomowe. W 1972 roku wszyscy wyzeJ wymienieni 
rozpoczęli studia doktoranckie. Do grupy dołączali później kolejni doktoranci 
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Profesora: Jerzy T. Jodkowski (1950-2013), Szczepan Roszak, Tomasz Wójcik, 
Stanisław Styrcz, Robert Tobola, Krzysztof Strasburger i Lech Schulz. 

W 1984 roku Zakład Chemii Kwantowej wyodrębnił się z Zakładu Chemii 
Fizycznej i funkcjonował do 2015 roku jako Zakład Modelowania Molekularnego 
i Chemii Kwantowej . Zakładem kierował prof. Chojnacki, a od 2004 roku - autor. 

W 2008 roku wyodrębnił się, w funkcjonującym od 1995 roku Instytucie 
Chemii Fizycznej i Teoretycznej, Zakład Chemii Teoretycznej kierowany przez 
prof. Wojciecha Bartkowiaka. W 2015 roku Zakład Modelowania Molekularnego 
i Chemii Kwantowej włączono do Katedry Inżynierii i Modelowania Materiałów 
Zaawansowanych i jednocześnie powstał odrębny, wydziałowy Zakład Chemii 
Fizycznej i Kwantowej, a obecnie - Katedra Chemii Fizycznej i Kwantowej. 

34 osoby tworzące trzy pokolenia uczniów prof. Henryka Chojnackiego 
uzyskały stopień doktora, 7 - doktora habilitowanego oraz 3 - tytuł profesora. 
W latach 1969-2020 powstało ponad 700 publikacji, które były cytowane już ponad 
12000 razy. Wśród nich znajduje się, najczęściej cytowana Guż ponad 3384 razy!), 
w ponad 75-letniej historii Politechniki Wrocławskiej , praca 3 doktorantów 
z Politechniki Wrocławskiej, Stanford University i Cambridge University: "eelib: 
A library for paekage-independent eomputational ehemistry algorithms" [22]. 
Zróżnicowana tematyka publikacji zespołu była niejednokrotnie inspirowana 
pracami doświadczalnymi prowadzonymi najpierw w Instytucie Chemii Fizycznej 
i Organicznej (1-4), a później w Instytucie Chemii Fizycznej i Teoretycznej (1-30), 
w takich dziedzinach jak spektroskopia UVNis, elektronika molekularna, chemia 
związków fosforoorganicznych, biochemia i biologia molekularna. 

5. TEMATYKA I WYNIKI BADAŃ 

Najważniejszą misją teoretycznych zespołów badawczych jest jednak rozwój 
nowych metod poszerzających zakres zastosowań chemii kwantowej. Innym 

istotnym nurtem badań jest modelowanie molekularne nie w pełni zrozumiałych 
jeszcze niezwykłych właściwości biomaterii będącej wynikiem ewolucji oraz 
zachodzących procesów z ich udziałem. Pełna ich interpretacja otwiera drogę do 
racjonalnego projektowania nowych materiałów. Prowadzone prace wykorzystujące 
rozwijane w zespole oryginalne metody obliczeniowe, oprogramowanie i bazy 
danych, na trwałe weszły do literatury przedmiotu, o czym świadczą ich liczne 
cytowania. Rozwinięte zostały nowe kierunki badań w zakresie teorii widm 
elektronowych (dr hab. Józef Lipiński, prof. PWr) [23], molekularnej optyki 
nieliniowej i obliczeń hiperpolaryzowalności (prof. Wojciech Bartkowiak) [24], 
skumulowanego atomowego rozwinięcia multipolowego CAMM (Cumulative 
Atomie Multipole Moments) [25] zaimplementowanego później przez dr. Karola 
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M. Langnera w ogólnodostępnym systemie oprogramowania GAMESS (opcje 
$ELłJOM IAMM=n) oraz wcześniej, przez dr. Andrzeja Sawaryna, w systemie 
GAUSSIAN 82/86 [26], hybrydowej wariacyjno-perturbacyjnej dekompozycji 
energii oddziaływań międzycząsteczkowych (RVPT - Hybrid, Variation
Perturbation Theory) [27]. Dzięki temu stało się możliwe uzyskanie pierwszych 
nieempirycznych funkcji potencjalnych typu atom-atom dla poszczególnych 
składowych energii oddziaływań [28], wykorzystanych m.in. do analizy 
upakowania kryształów molekularnych [29]. Oprogramowanie udoskonalone przez 
dr. inż. Andrzeja Nowka, a później przez dr. hab. Roberta Górę, umożliwiło -
począwszy od 1998 roku - badanie relatywnie dużych układów molekularnych oraz 
analizę fizycznej natury aktywności inhibicyjnej [30,31] i katalitycznej [32] 
w centrach aktywnych białek, w kryształach molekularnych [33], kompensacji 
oddziaływań wymiennych i dyspersyjnych w warstwowych kompleksach 
molekularnych [34] oraz analizy kowalencyjnego charakteru silnych wiązań 

wodorowych [35]. Ostatnio opracowana metoda MED, wykorzystująca 

nieempiryczne funkcje dyspersyjne i multipolową składową oddziaływań 

elektrostatycznych, umożliwia znacznie lepszą ocenę aktywności inhibicyjnej niż 
ma to miejsce w wypadku większości stosowanych komercyjnych funkcji 
empirycznych; dotyczy to nawet przybliżonych struktur uzyskanych w wyniku 
dokowania [36]. Z uwagi na stwierdzony dominujący udział oddziaływań 

elektrostatycznych w katalizie enzymatycznej [32] technika statycznych pól 
katalitycznych łącznie z publicznie udostępnioną bazą multipoli atomowych 
CAMM dla rotamerów aminokwasów [37] może być wykorzystywana do 
projektowania teozymów [38], zaś dynamiczne pola katalityczne - do analizy 
wpływu reakcji przeniesienia protonów w łańcuchach wiązań wodorowych na 
aktywność katalityczną enzymów [39]. Adaptacja metody RVPT 
z uwzględnieniem efektów rozpuszczalnika [40] oraz indukowanych 
oddziaływaniami międzycząsteczkowymi właściwości elektrooptycznych 
umożliwiła podział na p'rzyczynki pochodzące od różnych składowych dla 
właściwości elektronowych [41] i oscylacyjnych [42]. Dr hab. Krzysztof 
Strasburger, prof. PWr, od podstaw rozwinął w Polsce chemię antycząsteczek, 
a w szczególności oddziaływań pozytonów z cząsteczkami chemicznymi [43]. Prof. 
Wojciech Bartkowiak wspólnie z dr. hab. Robertem Zaleśnym rozwinęli teorię 
widm jedno- i dwufotonowych [44] i pierwszą nieempiryczną metodę symulacji 
funkcji kształtu pasma dla widm jedno i dwukwantowych [45] oraz teorię 

transportu nośników ładunku w materiałach molekularnych [46]. Dr hab. inż. 

Robert Góra wspólnie z dr. inż. Bartoszem Błasiakiem opracowali metody 
symulacji przesunięć solwatochromowych [47-48], metodologię efektywnych 
jednoelektronowych potencjałów [49] oraz metody wyznaczania stałych sprzężeń 
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ekscytonowych [50,51], w tym metody TrCAMM opartej na kumulatywnym 
rozwinięciu multipoli atomowych [25]. Obecnie dr hab. inż. R. Góra, we 
współpracy z dr. inż. Rafałem Szablą, w ramach chemii prebiotycznej, badają nowe 
mechanizmy procesów fotochemicznych, m.in. fotoanomeryzacji [52] oraz procesy 
fotoredoksowe [53]. 

Powyższe metody wykraczają często poza klasyczną chemię kwantową 

i mieszczą się w szerzej zdefiniowanych obszarach chemii obliczeniowej 
i modelowania molekularnego. Istotnym charakterystycznym nurtem przewijającym 
się w części badań teoretycznych prowadzonych na Wydziale Chemicznym 
Politechniki Wrocławskiej jest analiza właściwości i procesów chemicznych 
w ramach teorii oddziaływań międzycząsteczkowych na podstawie pierwszych 
zasad mechaniki kwantowej. Zasadniczym celem jest uzyskanie prostszych, ale 
nadal nieempirycznych, modeli umożliwiających teoretyczne projektowanie 
nowych materiałów molekularnych, takich jak nowe leki, biokatalizatory, 
podzespoły elektroniki i fotoniki molekularnej. Jest to zgodne ze sformułowaną 
jeszcze w XIX wieku przez J. W. Gibbsa rolą badań teoretycznych, których 
głównym celem powinno być znalezienie możliwie prostych narzędzi do 
wykorzystania przez eksperymentatorów. O fundamentalnym znaczeniu 
oddziaływań międzycząsteczkowych dla opisu właściwości materii może świadczyć 
zdanie ze wstępu do legendarnego podręcznika noblisty Richarda Feynmana: Gdyby 
cała obecna nauka miała ulec zniszczeniu w jakimś kataklizmie i można było ocalić 
tylko jedno zdanie, to powinno ono brzmieć: " Wszystko składa się z atomów -
małych cząstek, poruszających się bezładnie, przyciągających się, gdy są od siebie 
nieco oddalone, odpychających się zaś, gdy je zbytnio ścieśnić" [54]. Odnosi się to 
do krzywych energii potencjalnej wystarczających do opisu właściwości wszystkich 
form materii, które mogą być wykorzystane do projektowania nowych, nieznanych 
w przyrodzie materiałów o pożądanych właściwościach. Rozpoczęcie badań 

w zakresie teorii oddziaływań zaproponował autorowi w 1972 roku prof. 
H. Chojnacki. Ich efektem była praca doktorska poświęcona rachunkowi zaburzeń 
z uwzględnieniem efektów wymiennych z wykorzystaniem półempirycznych 

funkcji falowych monomerów. Wyprowadzone w rozprawie analityczne wzory na 
poszczególne składowe energii oddziaływań [55] umożliwiły później konstrukcję 
prostszych modeli właściwości dużych układów molekularnych, w tym związaną 

głównie z dalekozasięgowymi oddziaływaniami aktywnością inhibicyjną [30-31,36] 
i katalityczną [32,38,39] enzymów. Weryfikacja takich modeli wymagała jednak 
oparcia się o dokładne nieempiryczne wartości składowych energii oddziaływań 
uzyskane metodami ab initio. 

Formującym wpływem na podjęcie dalszych, nieempirycznych badań 

w tym zakresie, był w 1974 roku trzymiesięczny staż autora w Pracowni Chemii 

• 



KORZENIE CHEMIJ KW ANTOWEJ, OBLICZENIOWEJ ORAZ MODELOWANIA MOLEKULARNEGO 85 

Kwantowej Uniwersytetu Warszawskiego. Należy dodać, że zainicjowane 
• w Warszawie, w latach 70. XX wieku, systematyczne nie empiryczne badania 

w zakresie teorii oddziaływań międzycząsteczkowych opartej na rachunku zaburzeń 
o adaptowanej symetrii SAPT (Symmetry Adapted Perturbation Theory) 
przyczyniły się do uzyskania przez wychowanków prof. Kołosa (m.in. prof. 
Bogumiła Jeziorskiego, czł. PAN czy prof. Grzegorza Chałasińskiego, czl. PAN) 
wiodącej roli w tej dziedzinie w skali światowej [1,2,56,57]. Zastosowanie 
hybrydowej wariacyjno-perturbacyjnej metody HVPT [27], znacznie mniej 
kosztownej od metod perturbacyjnych, umożliwiło weryftkacje opracowanych 
modeli aktywności katalitycznej lub inhibicyjnej dla dużych centrów aktywnych 
enzymów [30-32,36,38,39] lub zeolitów [58]. 

Niektórzy doktoranci z zespołu prof. Kołosa zaangażowani byli w badania 
interdyscyplinarne z udziałem prof. Davida Shugara (1915-2015) z Wydziału 
Biofizyki UW. Dzięki temu ubocznym owocem stażu autora w UW, w ramach 
którego miał możliwość prowadzenia obliczeń przy użyciu komputera CDC 
CYBER-73, stała się publikacja dotycząca dramatycznego wpływu drgań zerowych 
na prawdopodobieństwo procesu podwójnego przeniesienia protonów w układach 
z podwójnymi wiązaniami wodorowymi [59]. Jej autorami byli ówcześni 

doktoranci trzech różnych uczelni: Politechniki Wrocławskiej , Uniwersytetu 
Warszawskiego i Uniwersytetu Wrocławskiego. Według hipotezy wysuniętej przez 
prof. Pera Olofa Uiwdina z University of Uppsala w Szwecji zjawisko to 
rozważano jeszcze do niedawna jako możliwe źródło mutacji w DNA. Zgodnie 
z sugestią prof. Shugara ponad 50% obserwowanych doświadczalnie mutacji DNA 
wynika jednak z procesu deaminacji cytozyny. Temat ten stał się później 

przedmiotem współpracy autora z zespołem prof. Raymonda Poiriera 
z Newfoundland University w Kanadzie [60]. 

Warto dodać, że do 1970 roku część Wydziału Chemii Uniwersytetu 
Wrocławskiego mieściła się w budynku Starej Chemii przy ul. Smoluchowskiego 
23 (obecnie im. Profesora Krzysztofa Pigonia) wspólnie z Katedrą Chemii 
Fizycznej Politechniki Wrocławskiej i pracowników obydwu uczelni dzielących 
wspólnie ten sam budynek łączyły relacje naukowo-towarzyskie. 

W 1969 roku doc. dr Henryk Ratajczak, po powrocie ze stażu w paryskim 
Instytucie Zastosowań Mechaniki Kwantowej, wygłosił na seminarium Polskiego 
Towarzystwa Chemicznego, odbywającym się na terenie Politechniki, wykład pt. 
"Kwantowe teorie oddziaływań międzycząsteczkowych". Badania z zakresu chemii 
kwantowej w Zakładzie Chemii Teoretycznej i Fizykochemicznej Instytutu Chemii 
Uniwersytetu Wrocławskiego zaczęło prowadzić od 1969 roku grono uczniów prof. 
Henryka Rataj czaka: dr Krystyna Mazur, prof. dr hab. Zdzisław Latajka, prof. 
M. Małgorzata Bryant-Szczęśniak (zatrudniona do końca 2020 r. jako Distinguished 

, 
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Professor w Oakland University w USA), dr Krzysztof Skowronek, dr hab. Jerzy 
Moc oraz prof. Piotr Piecuch (obecnie zatrudniony jako Distinguished Professor 
& MSU Foundation Professor w Michigan State University w USA). Pierwsze 
publikacje zespołu ukazały się w roku 1972 [61,62] i badania w zakresie chemii 
kwantowej kontynuują aktualnie wychowankowie prof. Zdzisława Latajki: dr 
Agnieszka Gordon, prof. dr hab. Robert Wieczorek, dr Małgorzata Biczysko 
(aktualnie pracująca w Shanghai University w Chinach), dr hab. Sławomir Berski, 
dr Krzysztof Mierzwicki, dr hab. Jarosław Panek, dr hab. Andrzej Bil, dr hab. Piotr 
Durlak oraz dr Przemysław Dopieraiski. 

Część uczniów prof. Chojnackiego po obronie rozprawy doktorskiej podjęła 
pracę w innych zespołach badawczych. Dr hab. Jerzy Jodkowski (1950-2013), 
dołączył do zespołu prof. Emila Ratajczaka specjalizującego się w doświadczalnych 
badaniach reakcji w fazie gazowej na Wydziale Farmaceutycznym Uniwersytetu 
Medycznego im. Piastów Śląskich we Wrocławiu i zainicjował tam teoretyczne 
badania kinetyki reakcji w fazie gazowej. Dr Stanisław Styrcz [45] podjął w 1979 
roku pracę na Uniwersytecie Świętokrzyskim w Kielcach, zaś dr inż. Andrzej 
Nowek po obronie doktoratu pracował w Akademii im. Jana Długosza 

w Częstochowie, w Jackson State University oraz Uniwersytecie Opolskim. 
Z kolei latach 1979-1983 do grupy prof. H. Chojnackiego dołączył biochemik, 

dr Andrzej Sawaryn, który m.in. aktywnie uczestniczył w implementacji CAMM 
w systemie Gaussian (26). Dzięki jego inspirującemu wpływowi autor 
zainteresował się związkiem teorii oddziaływań między cząsteczkowych z katalizą 
enzymatyczną [32,38,39). W 2003 roku, w wyniku rozpisanego konkursu, dołączył 
do grupy kwantowo-chemicznej absolwent Uniwersytetu Wrocławskiego dr Paweł 
Lipkowski, zajmujący się m.in. topologiczną analizą gęstości elektronowych [63]. 
W 2005 roku, w wyniku uzyskania europejskiego grantu reintegracyjnego ERG, po 
odbyciu staży naukowych w USA, Francji i Włoszech, dołączył do zespołu 

absolwent Uniwersytetu Jagiellońskiego prof. Tadeusz Andruniów, prowadzący 
zaawansowane badania mechanizmów fotoindukowanych procesów w białkach, tj. 
rodopsyna [64], białka fluorescencyjne [65,66], czy azuryna [67). W 2007 roku, we 
współpracy z zespołem prof. Massimo Olivucciego (Uniwersytet w Sienie, 
Włochy), zaproponował mechanizm fotoizomeryzacji w rodopsynie, wykorzystując 
jako narzędzie badawcze zaawansowane obliczenia hybrydowe 
CASPT2//CASSCFIMM [64]. Mechanizm ten, trzy lata później potwierdzony 
eksperymentalnie [68], przyczynił się do zaprojektowania biomimetycznego 
fotoprzełącznika molekularnego bazującego na strukturze chromoforu rodopsyny 
[69,70). W 2009 roku prof. T. Andruniów został laureatem ogólnopolskiego 
konkursu "Zostańcie z nami" tygodnika Polityka, a w latach 2010-2014 kierował 
dużym projektem Wrocławskiego Centrum Technologii EIT+, w ramach którego 
powstało ponad 15 publikacji. • 
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W 2017 roku dr inż. Bartosz Błasiak, po obronie rozprawy doktorskiej • w Korea University, podjął pracę na naszym wydziale w ramach grantu Polonez; 
zajmuje się rozwojem nowych metod obliczeń właściwości molekularnych [41,47-
49]. 

Wiosną 2021 roku podejmie pracę na naszym wydziale dr inż. Rafał Szabla 
(doktorat w 2017 roku, w Instytucie Biofizyki Czeskiej Akademii Nauk w Brnie), 
specjalizujący się m.in. w teoretycznych badaniach fotostabilności kwasów 
nukleinowych [52,53], współpracując z zespołami doświadczalnymi w Harvard 
University oraz Medical Research Council w Cambridge. Warto podkreślić, że 
zarówno dr Błasiak jak i dr Szabla są absolwentami specjalności Bioinformatics, 
a prace dyplomowe wykonywali pod kierunkiem dr. hab. Roberta Góry, prof. PWr. 

6. WSPÓŁPRACA MIĘDZYNARODOWA 

Od końca lat 70. rozwinięto współpracę międzynarodową, która zaowocowała 
wieloma publikacjami. I tak w jej ramach z The Johns Hopkins University 
w Baltimore powstały 52 wspólne publikacje, z Arizona State University - 33 
publikacje oraz z Jackson State University - 140 publikacji. Prowadzono też 

współpracę 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 (W. Brytania), Memorial University of Newfoundland (St. Johns, 
Kanada), Kyoto University (Japonia). Zrealizowano kontrakty badawcze na 
zlecenie National Institute of Standards and Technology (Gaithersburg, USA), 
firmy Air Products and Chemicals (Allentown, USA), Jackson State University 
(USA) oraz Wrocławskiego Centrum Technologii EIT+. Warto podkreślić, że we 
współpracy z zespołem prof. Jerzego Leszczyńskiego w Jackson uczestniczyło 
ponad 20 pracowników, doktorantów i studentów PWr. Nawiązano tam owocne 
naukowo kontakty z zespołem prof. Andrzeja Sadleja z Uniwersytetu Mikołaja 
Kopernika oraz prof. Sławomira Grabowskiego z Uniwersytetu Łódzkiego, 

a następnie University ofBasque Country Euskal Herriko Unibertsitatea UPV EHU 
w Kraju Basków [34,63]. W późniejszych latach zespół prof. Bartkowiaka rozwinął 
współpracę z Royal Institute of Technology w Sztokholmie, Institute 
of Macromolecular Chemistry of Academy of Sciences of the Czech Republic 
(IMC) w Pradze, Institute of Biophysics of Academy of Sciences of the Czech 
Republic (ffiF) w Brnie, Institute of Organie and Pharmaceutical Chemistry 
National Hellenic Research Foundations w Atenach, Uniwersytet Mateja Bela 
w Bańskiej Bystrzycy na Słowacji , University of Girona w Hiszpanii, MRC 
Laboratory of Molecular Biology, Cambridge Biomedical Campus w Wielkiej 
Brytanii, University of Nantes, Interdisciplinary Chemistry, Synthesis, Analysis, 
Modeling: CEISAM we Francji i innych. 

• 



• 

88 W. A. SOKALSKI 

Grupa chemii kwantowej (2007) 

Stoją od lewej: Paweł Lipkowski, Tadeusz Andruniów, Szczepan Roszak, Wojciech Bartkowiak, Krzysztof 
Strasburger, Borys Szefczyk, Robert Góra, Paweł Kędzierski, Wojciech Kołodziejczyk, Jakub Kamiński, 
Edyta Dyguda-Kazimierowicz, Małgorzata Wołcyrz, Krzysztof Tajchert, Henryk Chojnacki, Andrzej 
Sokalski. 
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7. KONFERENCJE 

Dla autora pierwszym kontaktem z chemią kwantową była zimowa szkoła 
Koła Naukowego Chemików SNS Wydziału Chemicznego, zorganizowana 
w Szklarskiej Porębie, w 1968 roku, przez studenta V roku, Jerzego Magera. 
Jednym z wykładowców był prof. Henryk Chojnacki, oraz Szkoła Chemii 
Kwantowej w Wiśle zorganizowana przez zaprzyjaźnione Koło Naukowe 
Chemików Uniwersytetu Jagiellońskiego, kierow,me przez prof. Ludwika 
Komorowskiego i prof. Małgorzatę Komorowską, podczas której wykłady 

prowadziła m.in. prof. Ewa Brocławik, wówczas studentka V roku UJ. 
Pierwszą we Wrocławiu ogólnopolską konferencję poświęconą chemii 

kwantowej zorganizował w 1986 r. prof. Henryk Chojnacki w siedzibie 
wrocławskiego oddziału PAN przy ul. Podwale. Następnie w latach 1994, 1996 
i 1999 wspólnie z Center for Advanced Research in Biotechnology w Rockville 
w USA i Instytutem Chemii Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastków Rzadkich 
(1-5) autor współuczestniczył w organizacji międzynarodowych konferencji 
Computers in Chemistry, gromadzących wielu krajowych i zagranicznych 
chemików kwantowych. Trwałym śladem tych spotkań są trzy specjalne numery 
czasopisma Computers & Chemistry (Elsevier). 

Organizowane później przez zespół, z inicjatywy autora, w latach 2004, 2006, 
2008, 20 to, 2012, 2014, 2016 i 2018, międzynarodowe konferencje Modeling 
& Design of Molecular MateriaIs (MDMM) uzyskały status czołowej cyklicznej 
serii spotkań w dziedzinie chemii obliczeniowej i modelowania molekularnego 
w Europie Środkowej i Wschodniej. Uczestniczyło w nich łącznie 790 naukowców 
z ponad 30 krajów z całego świata. Część prezentowanych prac ukazała się 
w 8 pokonferencyjnych numerach czasopisma Journal oj Mo/ecu/ar Modeling 
(Springer) oraz w wydawnictwie książkowym "Mo/ecu/ar Materia/s with Specific 
Interactions: Modeling and Design" [71]. Od 2022 roku konferencje MDMM mają 
odbywać się naprzemienni e w Gdańsku, Krakowie i Wrocławiu [72]. 

Lista konferencji i warsztatów organizowanych przez Wydział Chemiczny 

Ogólnopolska Konferencja "Chemia Kwantowa-86", 4-6 XII 1986, Wrocław. 

Polish-American workshop "C omputati ona l methods for large molecular systems" 
afiliowany przy III konferencji Computers in Chemistry, 23-26 VI 1994, Wrocław. 
[160 uczestników z 15 krajów, 45 wykładów plenarnych i 70 posterów, 25 
artykułów w specjalnym zeszycie czasopisma Computers & Chemistry, 19 (3) 
1995]. 

IV konferencja Computers in Chemistry, 17-21 X 1996, Polanica Zdrój. [21 
artykułów w specjalnym zeszycie Computers & Chemistry, 22 (1) 1998]. 
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Polish-American workshop "New trends in computational methods for large 
molectIlar systems" afiliowany przy V konferencji Computers in Chemistry, 1-6 VII 
1999, Szklarska Poręba. [170 uczestników z 20 krajów, 35 wykładów, 100 
posterów, 30 artykułów w specjalnym zeszycie Computers & Chemistry, 24 (3-4) 
2000]. 

Polish-American workshop "Introduction to molecular modeling", 15-31 V 2004, 
Wrocław [37 uczestników, 15 wykładów]. 

I konferencja Modeling & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 16-20 IX 2004, 
Wrocław. [87 uczestników z 14 krajów, 29 wykładów, 40 posterów, 21 artykułów 
w specjalnym zeszycie Journa/ oj Mo/ecu/ar Modeling, 11 (4-5) 2005]. 

II konferencja Modeling & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 10-15 IX 2006, 
Wrocław. [124 uczestników z 15 krajów, 31 wykładów i 59 posterów; 25 artykułów 
w specjalnym zeszycie Journa/ oj Mo/ecu/ar Modeling, 13 (6-7) 2007 oraz 16 
rozdziałów w książce "Molecular MateriaIs with Specific Interactions: Modeling 
and Design", Springer, 2007. 

III konferencja Mode/ing & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 23-28 VI 2008, 
Piechowice [107 uczestników z 20 krajów, 45 wykładów, 52 postery, 25 artykułów 
w specjalnym zeszycie Journa/ oj Mo/ecu/ar Mode/ing, 15 (6) 2009]. 

IV konferencja Modeling & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 4-8 VII 2010, Wrocław 
[110 uczestników z 16 krajów, 40 wykładów, 66 posterów, 29 artykułów 

w specjalnym zeszycie Journal oj Molecu/ar Modeling, 17 (9) 2011]. 

V konferencja Mode/ing & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 10-14 IX 2012, 
Wrocław [136 uczestników z 21 krajów, 39 wykładów, 91 posterów, 19 artykułów 
w specjalnym zeszycie Ja urna/ oj Mo/ecu/ar Modeling, 19 (lO) 2013]. 

VI konferencja Mode/ing & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 29 VI-3VII 2014 
Kudowa Zdrój [114 uczestników z 22 krajów, 45 wykładów, 77 posterów, 12 
artykułów w Journal oj Molecu/ar Modeling, 212015]. 

VII konferencja Modeling & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 26-30 VI 2016, 
Trzebnica [108 uczestników z 15 krajów, 34 wykłady, 72 postery, 13 artykułów 
w Journal oj Mo/ecu/ar Modeling, 23 2017]. 

VIII konferencja Mode/ing & Design oj Mo/ecu/ar Materia/s, 24-28 VI 2018, 
Polanica Zdrój [96 uczestników z 11 krajów, 36 wykładów, 50 posterów]. 
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8. DYDAKTYKA 

W zakresie działalności dydaktycznej warto podkreślić pionierski wkład prof. 
Henryka Chojnackiego, autora trzech skryptów poświęconych budowie atomu 
i cząsteczki oraz chemii kwantowej [68-70]. 

Z inicjatywy autora w 1997 roku otwarto specjalność informatyka chemiczna, 
która w 2009 roku została przekształcona w pierwszą na polskich uczelniach 
tech_nicznych, anglojęzyCz.rlą, specjalność Bioinformatics [71]. 

Liczne grono studentów w/w specjalności oraz później doktorantów miało 
możliwość uczestnictwa w międzynarodowych programach wymiany, takich jak 
Tempus, Erasmus, Fulbright, na podstawie dwustronnych umów z Bristol 
University w Wielkiej Brytanii (Paweł Kędzierski, Robert Góra, Borys Szefczyk, 
Edyta Dyguda, Ewa Chydyk, Jolanta Żurek, Wiktor Beker), Erlangen-Nuemberg 
Universitaet w Niemczech (Urszula Uciechowska, K. Sokołowska), Jackson State 
University w USA (Marek Kowal, Robert Góra, Marek Doskocz, Paweł Wielgus, 
Edyta Dyguda, Bartłomiej Skwara, Jarosław Szymczak, Robert Zaleśny, Julia 
Saloni, Wojciech Kołodziejczyk), Kyoto University w Japonii (Paweł Szarek), 
Uppsala University w Szwecji (Klaudia Szeler), University of Virginia w USA 
(Kornelia Gładysz). W wyniku tych staży powstało szereg wartościowych 

publikacji i wszyscy uczestnicy tych staży obronili doktoraty w Politechnice 
Wrocławskiej lub w partnerskiej uczelni. 

Ówcześni doktoranci, Krzysztof Strasburger oraz Maciej Pyka, uruchomili 
pierwszą we Wrocławiu studencką pracownię komputerową pracującą w systemie 
Linux, wyposażoną m.in. w pierwszy w kraju komplet oprogramowania 
obsługującego krystalograficzną bazę danych CSD udostępnioną przez prof. 
Zdzisława Gałdeckiego z Politechniki Łódzkiej. 

W późniejszym okresie dr Paweł Kędzierski, wspólnie z doktorantką Edytą 
Dygudą, opracowali autorski kurs laboratoryjny modelowania molekularnego 
Modeling Biomolecules, prowadząc wraz z autorem, w latach 2006 i 2007, 
w Jackson State University w USA, finansowane przez NSF szkolenie 
30 amerykańskich profesorów biochemii. Obecnie analogiczne zajęcia są 

prowadzone na studiach magisterskich dla anglojęzycznych specjalności 
Bioiriformatics, Medicinal chemistry oraz Biotechnologia farmaceutyczna na 
Wydziale Chemicznym Politechniki Wrocławskiej. 

W 1998 roku dyplomant autora, Tomasz Cierpicki, obecnie profesor 
w University of Michigan w Ann Arbour USA, w swojej pracy dyplomowej 
samodzielnie rozwiązał strukturę inhibitora polipeptydowego, (będącego 

przedmiotem badań doświadczalnych prof. Jacka Otlewskiego) złożonego z 56 
aminokwasów. Zastosował technikę dwuwymiarowego widma NMR i dostępne 
oprogramowanie. Była to jedna z pierwszych prac tego typu w skali krajowej. 
Została nagrodzona w ogólnopolskim konkursie Polskiego Towarzystwa 
Chemicznego na najlepszą prace magisterską. 

Później nagrody PTCh uzyskali jeszcze Edyta Dyguda, Wiktor Beker oraz 
Dawid Grabarek. 

Liczne grono doktorantów zespołu zdobyło prestiżowe stypendia START 
Fundacji Nauki Polskiej: Wojciech Bartkowiak, Robert Góra, Boi)'s Szefczyk, 
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Robert Zaleśny, Paweł Kędzierski i Edyta Dyguda-Kazimierowicz, która 
doda~owo została uhonorowana jeszcze stypendiami finn L'Oreal i Hasco-Lek. 

Diamentowe granty uzyskali jako studenci I stopnia: Wiktor Beker, Joanna 
Bednarska i Mikołaj Janicki. 

Ostatnio prof. T. Cierpicki, wspólnie z prof. Grembecką (absolwentką PWr 
współpracującą z zespołem od czasu studiów doktoranckich), odkryli lek przeciw 
nieuleczalnej dotąd białaczce dziecięcej oraz nowotworom prostaty. 

Dr Ireneusz Bulik, najlepszy absolwent Politechniki Wrocławskiej w 2010 
roku, zrealizował swoją pracę doktorską z zakresu chemii kwantowej pod 
kierunkiem prof. Gustavo Scuserii (Rice University, Houston) i pracuje obecnie 
w Yale University. Jest laureatem amerykańskiej nagrody Harry'ego B. Weisera 
w dziedzinie chemii. 

Absolwenci zainicjowanych przez autora specjalności Bioinformatics oraz 
Informatyka chemiczna pracują obecnie w firmach Vertex Pharmaceuticals, Boston, 
USA, Stratified Medical, Centrum Nowych Technologii w Warszawie, Selvita SA, 
Biocentrum, FQS Fujitsu Poland oraz Nietsch Instruments w Krakowie, Celther
Poland w Cieszanowie, Techland, Micro Solutions, Startfund we Wrocławiu. 

Prawie połowa absolwentów tej elitarnej specjalności obroniła doktoraty, jest w 
trakcie studiów doktoranckich, względnie pracuje w instytucjach akademickich 
takich jak Nest1e Institute of Health, Friburg w Szwajcarii, Korea University w 
Seulu, Instytut Niskich Temperatur i Badań Strukturalnych PAN we Wrocławiu, 
Wrocławskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe, King Abdullah University of 
Science and Technology w Arabii Saudyjskiej, Institut de Biologie Structurale w 
Grenoble (Francja), Instytut Biologii Molekularnej i Komórkowej w Warszawie, 
University of Edinburgh 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, Munster University w Niemczech, 
University of Basel w Szwajcarii, University of Helsinki w Finlandii oraz Yale 
University w USA. 

9. POWSTAŁE ZESPOŁ y BADAWCZE PROWADZĄCE PRACE 
OBLICZENIOWE 

Obliczenia kwantowo-chemiczne prowadziły na naszym wydziale także grupy 
doświadczalne, wykorzystujące powszechnie dostępne oprogramowanie 
zainstalowane w krajowych centrach superkomputerowych. Prof. Danuta 
Michalska-Fąk, niegdyś doktorantka prof. Bogusława Kędzi w Instytucie Chemii 
Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastków Rzadkich Politechniki Wrocławskiej, po 
powrocie ze stażu naukowego w USA, w 1986 roku, rozwinęła badania widm 
w podczerwieni i widm ramanowskich za pomocą metod ab initio i DFT. Obiekty 
badań to molekuły związków nieorganicznych oraz kompleksy z jonami metali 
(w szczególności związków platyny o działaniu przeciwnowotworowym) [77-80]. 
Prace opublikowane z kolejnymi swoimi doktorantami (obecnie pracownikami 
naukowo-dydaktycznymi na Wydziale Chemicznym): Dariuszem C. Bieńko [77], 
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Rafałem Wysokińskim [78] i Wiktorem Zierkiewiczem [79] uzyskały znaczącą 
liczbę cytowań w literaturze światowej. Obliczenia widm oscylacyjnych połączone 
z badaniami doświadczalnymi kontynuują byłe doktorantki prof. Michalskiej-Fąk: 
dr inż. Magdalena Malik-Gajewska oraz dr hab. Barbara Morzyk-Ociepa, prof. 
Uniwersytetu Jana Długosza w Częstochowie [80]. Z kolei dr hab. Wiktor 
Zierkiewicz [81,82] ze swoim wychowankiem, dr. inż. Mariuszem Michalczykiem 
oraz dr. inż. Rafałem Wysokińskim prowadzi teoretyczne badania struktur, 
właściwości i natury oddziaływań w kompleksach stabilizowanych wiązaniami 
niekowalencyjnymi (halogenowym, chalkogenowym, pnikogenowym, tetrelowym, 
trielowym, aerogenowym). 

W w/w Instytucie obliczenia związane ze spektroskopią oscylacyjną 

wykonywali inni: prof. Piotr Drożdzewski [83] oraz dr hab. Andrzej T. Kowal [84], 
także wychowankowie prof. Bogusława Kędzi. 

Warto dodać, że promotorem doktoratów prof. B. Kędzi oraz wspomnianego 
niżej prof. W. Wojciechowskiego była prof. Bogusława Jeżowska-Trzebiatowska 
z Uniwersytetu Wrocławskiego. 

Z Instytutu Chemii Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastków Rzadkich 
wywodzi się także prof. Jerzy Leszczyński [31,34,35,44], który w 1975 roku 
doktoryzował się u prof. Waltera Wojciechowskiego. Po wyjeździe z Polski do 
USA stworzył w Jackson State University (JSU) silny ośrodek chemii 
obliczeniowej. Prof. Jerzy Leszczyński jest autorem ponad 1000 oryginalnych 
publikacji cytowanych ponad 23000 razy. Przedmiotem aktywności naukowej 
profesora są teoretyczne badania kwasów nukleinowych [85] i przewidywanie 
właściwości nanomateriałów, w szczególności ich toksyczności [86]. W 1998 roku 
założył w JSU Computationa/ Center jor Mo/ecu/ar Structure and Interactions 
[87], a obecnie kieruje tam Interdisciplinary Center oj Nanotoxicity. W 2001 roku 
za osiągnięcia otrzymał nagrodę Białego Domu, w 2009 roku - nagrodę prezydenta 
USA. W 2007 roku został wyróżniony medalem im. Marii Skłodowskiej-Curie 
przyznanym przez Polskie Towarzystwo Chemiczne. W 2009 roku z rąk Prezydenta 
RP otrzymał tytuł profesora nauk chemicznych. Od 2016 roku jest doktorem 
honoris causa Politechniki Wrocławskiej. 

Począwszy od 1983 roku badania teoretyczne dotyczące reaktywności 
prowadził również zespół prowadzony przez prof. Ludwika Komorowskiego 
[88,89]. Przedstawiono je w oddzielnym opracowaniu znajdującym się bieżącym 
zeszycie Wiadomości Chemicznych [90]. 

Dr hab. inż. Bartłomiej Szyja, absolwent specjalności informatyka chemiczna, 
po powrocie ze staży zagranicznych w Holandii i Niemczech, zainicjował 

w Katedrze Chemii i Technologii Paliw prace obliczeniowe dotyczące katalizy 
procesów uwodornienia CO2 [91]. 

Prof. Bogdan Kuchta, zatrudniony także w Universite Aix Marseille, we 
Francji, prowadzi intensywne badania w zakresie teoretycznej analizy adsorpcji 
gazów na materiałach porowatych w Katedrze Inżynierii Bioprocesowej, Mikro 
i Nanoinżynierii [92]. 

Techniki modelowania molekularnego zainicjowane w byłym Zakładzie 

Chemii Bioorganicznej prowadzonym przez prof. Pawła Kafarskiego są 
kontynuowane w Katedrze Chemii Bioorganicznej, kierowanej obecnie pr~z prof. 
Łukasza Berlickiego. Główny nurt badań jest związany z komputerowo wspomaga-
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nym projektowaniem inhibitorów enzymów tj. syntetazy glutaminy [93], 
aminof>eptydazy [94] i ureazy [95]. W ostatnich latach prowadzone są także prace 
dotyczące projektowania inhibitorów oddziaływań białko-białko [96]. 

Rozwijane nowe techniki obliczeniowe są rezultatem szerokiej 
interdyscyplinarnej współpracy z czołowymi ośrodkami na całym świecie 
i coraz częściej stają się narzędziem pracy doświadczalnych zespołów na Wydziale 
Chemicznym Politechniki Wrocławskiej, wnosząc integrujący wkład w stale 
zwiększający się potencjał naukowy wydziału. 
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