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. WSTEP

Po stworzeniu podstaw mechaniki kwantowej przez Maxa Plancka i Erwina
Schrodingera pierwsze obliczenia dla czasteczki wodoru wykonane przez Heitlera
i Londona zainaugurowaty w 1927 roku epok¢ chemii kwantowej. Warto w tym
miejscu wspomnie¢, ze Fritz London urodzil si¢ w 1900 r. w przedwojennym
Wroctawiu (Breslau). Zanim Schrédinger zaproponowal w 1926 roku swoje stynne
rownanie Hy = Ey, to wczesniej, w latach 1920-21, byt profesorem fizyki teoretycznej
tutejszego uniwersytetu. Mieszkal na Grabiszynku przy dzisiejszej ul. Saperow 11.
Autor, w 2004 roku, na prosbe prof. Lucjana Pieli, dotart do znajdujacego si¢
w archiwach uniwersyteckich rgkopisu Zzyciorysu Erwina Schrodingera. Bylto to
mozliwe dzieki uprzejmosci prof. Zdzistawa Latajki, 6wczesnego rektora Uniwersytetu
Wroctawskiego. Tiumaczenie rgkopisu zamieScit prof. Lucjan Piela w swojej
bestsellerowej ksigzce zatytutowanej ,,Jdee chemii kwantowej” [1] i jej anglojezycznej
wersji ,,Ideas of quantum chemistry” [2].

Chociaz w 1929 Paul Dirac twierdzil, ze znane sa juz wszystkie réwnania
niezbedne do opisu calej chemii, to zasadniczg trudnosé¢ stanowito ich rozwiazanie.
Stato si¢ to mozliwe po skonstruowaniu maszyn cyfrowych, co nastgpilo dopiero
po II wojnie $wiatowej, dajac poczatek zastosowaniom chemii kwantowej do analizy
wlasciwosci  wigkszych ukfadow molekularnych.  Spektakularnym dowodem
mozliwosci tej nowej dziedziny chemii byty wyniki uzyskane przez prof. Wiodzimierza
Kotosa (1928-1996) oraz prof. Lutostawa Wolniewicza (1930-2020) [3]. Niewatpliwie
wplyw mialy na to ich staze naukowe w University of Chicago w latach 1964-1968
w grupie laureata nagrody Nobla prof. Roberta Mullikena (1896-1986).
Przeprowadzone obliczenia warto$ci energii dysocjacji dla czasteczki H,
w stanie podstawowym okazaly si¢ dokladniejsze niz doswiadczalne wartosci energii
dysocjacji uzyskane wczesniej przez laureata Nagrody Nobla, prof. Gerharda Herzberga
(1904-1999). Korekt¢ wynikow eksperymentalnych opublikowano dopiero
w 1970 roku [4].

2. PIERWSZE POLSKIE PUBLIKACJE KWANTOWO-
MECHANICZNE

Pierwsza pracg z dziedziny chemii kwantowej opublikowat w 1955 roku prof.
Wiodzimierz Kolos, wowczas pracownik Instytutu Badan Jadrowych Polskiej
Akademii Nauk w Warszawie [5]. Warto dodaé, ze promotorem jego doktoratu byt
prof. Leopold Infeld, uczen Alberta Einsteina.

Na Uniwersytecie Jagiellonskim badania w tym zakresie zainicjowal
w 1961 r. prof. Alojzy Golebiewski (1927-1987) [6]. Sprzyjat 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 pézniej, w 1962 roku, pierwsze prace na Uniwersytecie Mikotlaja
Kopernika w Toruniu powstaty z udziatem prof. Lutostawa Wolniewicza [7] i nieco
pbézniej, w 1964 roku, prof. Wiestawa Woznickiego (1933-1995), prof. Karola
Jankowskiego, prof. Jacka Karwowskiego oraz prof. Stanistawa Kwiatkowskiego
(1936-2000) [8]. Zwigzany rowniez z UMK w Toruniu prof. Andrzej J. Sadiej
(1941-2010) pierwsza pracg opublikowat w 1965 roku [9] wspolnie z prof. Alojzym
Golebiewskim z Uniwersytetu Jagielloniskiego. Warto wspomnie¢, ze Andrzej
Sadlej, jeszcze jako student IV roku, napisal bardzo przystepny, pierwszy
podrecznik w jezyku polskim, zatytulowany ,Elementarne metody chemii
kwantowe;j”, wydany przez PWN w 1966 roku.

We Wroclawiu badania w zakresie chemii kwantowej zostaly zainicjowane
przez prof. Henryka Chojnackiego (1934-2012) [10]. Jako absolwent Uniwersytetu
Jagiellonskiego trafit do Wroctawia na Politechnike Wroctawskg. Tu, poczatkowo,
od 1955 roku, pod kierunkiem prof. Krzysztofa Pigonia, badal doswiadczalnie
przewodnictwo elektryczne organicznych krysztaléw molekularnych. Natomiast po
habilitacji w 1969 roku poswiecit si¢ catkowicie rodzacej sie dopiero w Polsce
chemii kwantowe]j. Poczatkowo wspotpracowat z prof. Alojzym Golebiewskim.
Pierwsze publikacje z tej dziedziny zaczely ukazywaé si¢ od 1968 roku
i dotyczyly m.in. struktury pasmowej w agregatach imidazolu [11,12]. Obliczenia
byly prowadzone z wykorzystaniem oprogramowania autorstwa prof. Henryka
Chojnackiego, przygotowane w jezyku Mark i wykonane na maszynie
obliczeniowej ELLIOTT 803b (produkcji brytyjskiej), zainstalowanej w Zakladzie
Metod Numerycznych Instytutu Matematycznego Uniwersytetu Wroctawskiego.

3. DOSTEP DO SPRZETU OBLICZENIOWEGO I SIECI
KOMPUTEROWYCH

Z uwagi na obecno$¢ aktywnego srodowiska naukowego w zakresie
matematyki stosowanej, wywodzgcego si¢ w znacznej czesci ze Lwowa, seryjng
produkcje¢ maszyn cyfrowych zlokalizowano we wroctawskim ELWRO [13].
Jednym z pierwszych masowo produkowanych modeli bylta ODRA 1204
wyposazona w translator jezyka ALGOL opracowany przez dr. J. Jerzego
Szczepkowicza (1940-1997) z zespohu prof. Stefana Paszkowskiego [14,15]. Byla
to jedna z najlepszych maszyn cyfrowych produkowanych w tym okresie w krajach
Europy Wschodniej i Srodkowej. Cennym przedsiewzieciem, ktére przyczynilo sig
do rozpropagowania zastosowan maszyn cyfrowych wérdd przedstawicieli r6znych
dyscyplin naukowych, bylo Studium Podyplomowe Metod Numerycznych
Uniwersytetu Wroclawskiego. Szczegdlnie wartosciowe wyktady prowadzc:ne byty
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przez dr. Jerzego Szczepkowicza, potrafigcego niezwykle interesujaco, ,,0d
kuchn}”, przedstawi¢ tajniki pracy maszyny cyfrowej oraz prof. Stanistawa
Lewanowicza, prowadzacego wyklad metod numerycznych. Tam wiasnie autor
zetkngl si¢ po raz pierwszy z przedstawicielami innych dyscyplin naukowych,
stanowiacych pierwsze liczne pokolenie uzytkownikéw komputeré6w. Produkowane
we Wroctawiu w latach 70. i 80. XX wieku maszyny cyfrowe ODRA 1204, ODRA
1305 oraz RIAD 32 umozliwialy, co najwyzej, prowadzenie obliczen metodami
pétempirycznymi. Wymagato to samodzielnego opracowywania oprogramowania,
ktéore bylo wykorzystywane m.in. do interpretacji widm elektronowych
uzyskiwanych m.in. przez dr hab. Aleksandr¢ Lewanowicz [16], dr. hab. Andrzeja
Olszowskiego [17] i dr hab. Krystyn¢ Palewska [18] z zespolu prof. Zdzistawa
Ruziewicza oraz analizy reaktywnoS$ci zwigzkow heterocyklicznych analizowanych
przez zespot prof. Jacka Mlochowskiego [19].

Wigkszosé istniejacych wowczas na §wiecie programow do obliczen ab initio
wymagata stosowania wysokowydajnych systeméw - komputerowych lub
superkomputeréw jak IBM, CYBER, VAX i CRAY, ktére z uwagi na embargo
Coordinating Committee for Multilateral Export Control (COCOM) [20] do 1990
roku nie mogly by¢ sprzedawane do krajéw Ukladu Warszawskiego. Nielicznymi
wyjatkami byly wspomniane wczesniej maszyny ELIOTT 803b zainstalowane
w 1963 roku w Warszawie, Gdansku i Wroctawiu oraz zainstalowany w 1975 roku,
w Instytucie Badan Jadrowych w Swierku, CYBER-75. W wypadku tej ostatniej
maszyny, ograniczony dostep, za posrednictwem terminala w Patacu Kultury
i Nauki, mialo giéwnie warszawskie srodowisko naukowe. Tylko tam dostgpne
byly wowczas zaawansowane programy kwantowo-chemiczne, umozliwiajace
prowadzenie obliczen ab initio. Znacznie pdzniej, bo dopiero pod koniec lat 80.,
zainstalowano w Centrum Obliczeniowym Politechniki Wroctawskiej dosyé¢
awaryjny, jugostowianski klon maszyny VAX. Na tej maszynie autorowi udato sie
zainstalowaé program Gaussian70 otrzymany od prof. Lionela Salema z Paryza za
posrednictwem prof. Pavla Hobzy z Pragi.

W 1994 roku dr Susan Caldwell z University of Cambridge zostata zaproszona
z inicjatywy autora do wudzialu w konferencji Computers in Chemistry,
organizowanej przez Wydzial Chemiczny Politechniki Wroclawskiej. Wizyta ta
zaowocowala m.in. przekazaniem zZrodlowej wersji programu MICROMOL
(CADPAC w wersji na komputery osobiste IBM PC), a najaktywniejszym
uzytkownikiem tego programu byt éwczesny doktorant, Krzysztof Strasburger.
Dzigki temu rozwingl pierwsze w kraju unikalne oprogramowanie umozliwiajace
analize oddzialywan czasteczek chemicznych z pozytonami. Korzystajac z funkcji
f2¢ systemu Linux do konwersji kodu z jezyka Fortran na jezyk C uruchomit
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on takze na komputerze IBM PC pierwsza w kraju wersje programu Gaussian oraz
bazy danych Cambridge Structural Database.

Wigkszos¢ publikacji wroctawskich chemikéw kwantowych powstala jednak
w czasie stazy w zagranicznych osrodkach naukowych, dysponujacych dostgpem
do superkomputeréw i odpowiednim oprogramowaniem.

Doktoranci  prof.  Chojnackiego  musieli  samodzielnie  tworzy¢
oprogramowanie, najpierw posiugujac sie¢ autokodem MOST oraz jezykami
ALGOL i Fortran. Zdobyte doswiadczenie w tym zakresie stalo si¢ pdzmiej
nieocenione przy tworzeniu nowych metod lub modyfikacji standardowego
oprogramowania. Pozwolilo to na wdrazanie ich i eksploatowanie takze podczas
krotkich stazy w osrodkach zagranicznych.

W tym czasie, w tzw. krajach zachodnich, funkcjonowaly juz sieci
komputerowe BITNET oraz EARN. Z uwagi na wspomniane wyzej przepisy
COCOM, oficjalnie nie bylo mozliwe dotaczenie Polski do tych sieci.

Pierwsze kroki tworzenia polagczen migdzy komputerami w Instytucie
a Centrum Obliczeniowym Politechniki Wroclawskiej, stanowiacych zalazek sieci
komputerowej w obrgbie uczelni, nie byly fatwe. Dalekopis otrzymany dzigki
uprzejmosci prof. Wactawa Kasprzaka, zainstalowany oOwczesnie w Instytucie
Chemii Fizycznej i Teoretycznej w pok. 405, mieszczacym si¢ w tzw. Budynku
Starej Chemii, ulatwil nieco kontakt z Centrum Obliczeniowym Politechniki
Wroctawskiej. Zdalne prowadzenie obliczenn polegato jedynie na wczytywaniu
danych z tasmy papierowej i uzycie trybu konwersacyjnego pod kontrola systemu
GEORGE.

Podjeta w 1988 roku, z inicjatywy autora i przy poparciu Prorektora
Politechniki Wroctawskiej ds. Wspolpracy z Zagranica, prof. Jarostawa
Juchniewicza, préba uzyskania dostgpu do amerykanskiej sieci BITNET spotkata
si¢ z dyplomatyczng odmowa i wymienieniem jako wlasciwego adresata
zachodnioeuropejskiej sieci EARN (European Academic Research Network).
Rownoczesnie jednak wystano z USA do siedziby EARN w Irlandii zalecenie
odmowy nam dostgpu do sieci zachodnioeuropejskiej, powotujgc si¢ na embargo
COCOM [20]. Nawet gdyby taki dostep przyznano, konieczne byloby
przezwycigzenie problemow technicznych zwigzanych z niekompatybilnoscia
réznych protokoléw sieciowych stosowanych w krajach zachodniej Europy oraz
probleméw zwigzanych z niewymienialno$cia polskiej waluty.

Przeszkody zwigzane z COCOM zniknely po wizycie prezydenta Georga
H. W. Busha w Polsce, w lipcu 1989 roku. Korzystajagc z jednego z pierwszych
komputer6w osobistych zainstalowanych w oOwczesnym Instytucie Chemii
Organicznej i Fizycznej oraz modemu przywiezionego z USA przez prof. Marka
Samocia, w 1990 roku mozliwa stala si¢ wymiana korespondencji w formie poczty
elektronicznej za posrednictwem skrzynki UNIPOL1@NEUVMI1 w Danii. &



KORZENIE CHEMII KWANTOWEJ, OBLICZENIOWEJ ORAZ MODELOWANIA MOLEKULARNEGO 81

Pierwsze e-maile zostaly wyslane z pok. 405 Budynku Starej Chemii (dzi$ im.
Profesora Krzysztofa Pigonia) mieszczacego si¢ przy ul. Smoluchowskiego 23.
Wydziat Chemiczny Politechniki Wroctawskiej stat si¢ — obok Instytutu Fizyki
Uniwersytetu Warszawskiego — pierwszag w Polsce instytucja akademicka
dysponujaca od 1990 roku poczta elektroniczna. Nieco pézniej, dzigki kolejnej
wymianie korespondencji z EARN zredagowanej przez prof. Marka Samocia oraz
dr. Jozefa Janyszka, jesienig 1990 roku, Politechnika Wroctawska zostala oficjalnie
podiaczona do sieci BITNET (wgzet PLPWRTU11), jako druga, po Uniwersytecie
Warszawskim, uczelnia w kraju.

Kolejnym przetomem w zakresie dostgpu instytucji akademickich Wroclawia
do ogdlnoswiatowych sieci komputerowych i duzych mocy obliczeniowych byto
powstanie w 1995 roku Wroctawskiego Centrum Sieciowo-Superkomputerowego
[21]. Najistotniejsza czgscig pierwszego wniosku ztozonego 2 lipca 1994 roku przez
prof. Daniela Bema byla lista 223 publikacji wykonanych przez wroctawian
w zagranicznych o$rodkach superkomputerowych; wigkszo$¢ dotyczyta obliczen
kwantowo-chemicznych. Srodki finansowe uzyskane w 1994 roku wystarczyly
jednak tylko na budowe miejskiej sieci $wiattowodowej. Srodowiskowy Zespét
Koordynacyjny, w sktad ktérego wchodzili przedstawiciele instytucji akademickich
Wroctawia, powierzyl redakcje drugiego wniosku komisji pod przewodnictwem
prof. Zdzistawa Latajki, wspomaganego przez swoich studentéw, m.in. dr. Dariusza
Biefikg. Autor reprezentujacy Politechnike Wroclawska przewodniczyt komisji
analizujgcej mozliwe warianty wyboru komputeréw duzej mocy obliczeniowe;.
Uzyskane w 1995 roku fundusze umozliwily zakup pierwszego wroclawskiego
komputera duzej mocy SP2 firmy IBM. Do chwili obecnej glownymi
uzytkownikami komputeréw duze] mocy w WCSS sg chemicy prowadzacy
obliczenia kwantowe, wykorzystujacy ok. 95% zasobow. Bywaly okresy, gdy
wroclawscy chemicy angazowali jeszcze dodatkowo okolo 40% mocy
obliczeniowej w Poznanskim Centrum Superkomputerowo-Sieciowym.

4. POWSTANIE KWANTOWOMECHANICZNEJ GRUPY BADAWCZEJ
NA POLITEHCNICE WROCLAWSKIEJ

Pierwsza grupa chemii kwantowej w polskich uczelniach technicznych
powstala w 1971 roku, w Instytucie Chemii Organicznej i Fizycznej Politechniki
Wroctawskiej. Wowczas to autor rozpoczat staz asystencki pod kierunkiem prof.
Henryka Chojnackiego, a 0wczesni studenci, Jozef Lipinski (1948-2016) i Andrzej
Nowek, podjeli prace dyplomowe. W 1972 roku wszyscy wyzej wymienieni
rozpoczgli studia doktoranckie. Do grupy dotaczali pdzniej kolejni doktoranci
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Profesora: Jerzy T. Jodkowski (1950-2013), Szczepan Roszak, Tomasz Wdjcik,
Stanistaw Styrcz, Robert Tobola, Krzysztof Strasburger i Lech Schulz.

W 1984 roku Zaktad Chemii Kwantowej wyodrebnil si¢ z Zaktadu Chemii
Fizycznej i funkcjonowat do 2015 roku jako Zaklad Modelowania Molekularnego
i Chemii Kwantowej. Zaktadem kierowat prof. Chojnacki, a od 2004 roku — autor.

W 2008 roku wyodrebnil si¢, w funkcjonujgcym od 1995 roku Instytucie
Chemii Fizycznej i Teoretycznej, Zakiad Chemii Teoretycznej kierowany przez
prof. Wojciecha Bartkowiaka. W 2015 roku Zaklad Modelowania Molekularnego
i Chemii Kwantowej wlaczono do Katedry Inzynierii i Modelowania Materiatoéw
Zaawansowanych i jednoczesnie powstal odrebny, wydzialowy Zaklad Chemii
Fizycznej i Kwantowej, a obecnie — Katedra Chemii Fizycznej i Kwantowe;j.

34 osoby tworzace trzy pokolenia uczniow prof. Henryka Chojnackiego
uzyskaty stopien doktora, 7 — doktora habilitowanego oraz 3 — tytul profesora.
W latach 1969-2020 powstato ponad 700 publikacji, ktére byly cytowane juz ponad
12000 razy. Wsrdd nich znajduje sig, najczgsciej cytowana (juz ponad 3384 razy!),
w ponad 75-letniej historii Politechniki Wroclawskiej, praca 3 doktorantow
z Politechniki Wroctawskiej, Stanford University i Cambridge University: ,,cclib:
A library for package-independent computational chemistry algorithms” [22].
Zréznicowana tematyka publikacji zespotu byla niejednokrotnie inspirowana
pracami doswiadczalnymi prowadzonymi najpierw w Instytucie Chemii Fizycznej
i Organicznej (I-4), a pdzniej w Instytucie Chemii Fizycznej i Teoretycznej (I-30),
w takich dziedzinach jak spektroskopia UV/Vis, elektronika molekularna, chemia
zwigzkow fosforoorganicznych, biochemia i biologia molekularna.

5. TEMATYKA 1 WYNIKI BADAN

Najwazniejsza misjg teoretycznych zespotéw badawczych jest jednak rozwoj
nowych metod poszerzajacych zakres zastosowan chemii kwantowej. Innym
istotnym nurtem badan jest modelowanie molekularne nie w pelni zrozumiatych
jeszcze niezwyklych wlasciwosci biomaterii bedgcej wynikiem ewolucji oraz
zachodzacych proceséw z ich udzialem. Pelna ich interpretacja otwiera droge do
racjonalnego projektowania nowych materiatlow. Prowadzone prace wykorzystujace
rozwijane w zespole oryginalne metody obliczeniowe, oprogramowanie i bazy
danych, na trwate weszly do literatury przedmiotu, o czym $wiadcza ich liczne
cytowania. Rozwinigte zostaly nowe kierunki badan w zakresie teorii widm
elektronowych (dr hab. Jozef Lipinski, prof. PWr) [23], molekularnej optyki
nieliniowej i obliczen hiperpolaryzowalnosci (prof. Wojciech Bartkowiak) [24],
skumulowanego atomowego rozwinigcia multipolowego CAMM (Cumulative
Atomic Multipole Moments) [25] zaimplementowanego pdzniej przez dr. Karola
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M. Langnera w ogoélnodostgpnym systemie oprogramowania GAMESS (opcje
$ELMOM IAMM=n) oraz wczes$niej, przez dr. Andrzeja Sawaryna, w systemie
GAUSSIAN 82/86 [26], hybrydowej wariacyjno-perturbacyjnej dekompozycji
energii oddziatywan miedzyczasteczkowych (HVPT - Hybrid  Variation-
Perturbation Theory) [27]. Dzigki temu stalo si¢ mozliwe uzyskanie pierwszych
nieempirycznych funkcji potencjalnych typu atom-atom dla poszczegélnych
sktadowych energii oddzialywan [28], wykorzystanych m.in. do analizy
upakowania krysztaléw molekularnych [29]. Oprogramowanie udoskonalone przez
dr. inz. Andrzeja Nowka, a pozniej przez dr. hab. Roberta Goére, umozliwito -
poczawszy od 1998 roku - badanie relatywnie duzych uktadéw molekularnych oraz
analiz¢ fizycznej natury aktywnosci inhibicyjnej [30,31] i Kkatalitycznej [32]
w centrach aktywnych bialek, w krysztatlach molekularnych [33], kompensacji
oddziatywan wymiennych 1 dyspersyjnych w warstwowych kompleksach
molekularnych [34] oraz analizy kowalencyjnego charakteru silnych wigzan
wodorowych [35]. Ostatnio opracowana metoda MED, wykorzystujaca
nieempiryczne funkcje dyspersyjne i multipolowa skladowa oddziatywan
elektrostatycznych, umozliwia znacznie lepsza oceng aktywnosci inhibicyjnej niz
ma to miejsce w wypadku wigkszosci stosowanych komercyjnych funkcji
empirycznych; dotyczy to nawet przyblizonych struktur uzyskanych w wyniku
dokowania [36]. Z uwagi na stwierdzony dominujagcy udziat oddziatywan
elektrostatycznych w katalizie enzymatycznej [32] technika statycznych pol
katalitycznych lacznie z publicznie udostepniong baza multipoli atomowych
CAMM dla rotameréw aminokwaséw [37] moze byé wykorzystywana do
projektowania teozymoéw [38], za§ dynamiczne pola katalityczne — do analizy
wplywu reakcji przeniesienia protonéw w tancuchach wigzan wodorowych na
aktywno$¢  katalityczng  enzyméw  [39].  Adaptacja metody HVPT
z uwzglednieniem efektow rozpuszczalnika [40] oraz indukowanych
oddzialywaniami = migdzyczasteczkowymi  wlasciwosci  elektrooptycznych
umozliwila podzial na przyczynki pochodzace od roznych skladowych dla
wlasciwosci elektronowych [41] i oscylacyjnych [42]. Dr hab. Krzysztof
Strasburger, prof. PWr, od podstaw rozwingt w Polsce chemie antyczasteczek,
a w szczegoblnosci oddziatywan pozytonéw z czasteczkami chemicznymi [43]. Prof.
Wojciech Bartkowiak wspolnie z dr. hab. Robertem Zalesnym rozwingli teorie
widm jedno- i dwufotonowych [44] i pierwsza nieempiryczng metode symulacji
funkcji ksztaltu pasma dla widm jedno i dwukwantowych [45] oraz teorie
transportu no$nikow ladunku w materiatach molekularnych [46]. Dr hab. inz.
Robert Goéra wspodlnie z dr. inz. Bartoszem Blasiakiem opracowali metody
symulacji przesunig¢ solwatochromowych [47-48], metodologie efektywnych
jednoelektronowych potencjatow [49] oraz metody wyznaczania statych sprzezen
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ekscytonowych [50,51], w tym metody TrCAMM opartej na kumulatywnym
rozwini¢gciu multipoli atomowych [25]. Obecnie dr hab. inz. R. Goéra, we
wspOlpracy z dr. inz. Rafalem Szablg, w ramach chemii prebiotycznej, badajg nowe
mechanizmy proceséw fotochemicznych, m.in. fotoanomeryzacji [52] oraz procesy
fotoredoksowe [53].

Powyzsze metody wykraczaja czesto poza klasyczna chemi¢ kwantowa
i mieszcza sie w szerzej zdefiniowanych obszarach chemii obliczeniowej
i modelowania molekularnego. Istotnym charakterystycznym nurtem przewijajagcym
si¢ w czeSci badan teoretycznych prowadzonych na Wydziale Chemicznym
Politechniki Wroctawskiej jest analiza wlasciwosci i proceséw chemicznych
w ramach teorii oddzialywan mig¢dzyczgsteczkowych na podstawie pierwszych
zasad mechaniki kwantowej. Zasadniczym celem jest uzyskanie prostszych, ale
nadal nieempirycznych, modeli umozliwiajacych teoretyczne projektowanie
nowych materialbw molekularnych, takich jak nowe leki, biokatalizatory,
podzespoty elektroniki i fotoniki molekularnej. Jest to zgodne ze sformulowang
jeszcze w XIX wieku przez J. W. Gibbsa rolg badan teoretycznych, ktorych
glownym celem powinno by¢ znalezienie mozliwie prostych narzedzi do
wykorzystania przez eksperymentatorow. O fundamentalnym znaczeniu
oddziatywan mig¢dzyczasteczkowych dla opisu wiasciwosci materii moze swiadczy¢
zdanie ze wstepu do legendarnego podrecznika noblisty Richarda Feynmana: Gdyby
cala obecna nauka miata ulec zniszczeniu w jakims kataklizmie i mozna bylo ocali¢
tlko jedno zdanie, to powinno ono brzmieé: ,, Wszystko skiada si¢ z atomow —
malych czgstek, poruszajgcych sig bezladnie, przyciggajgcych sie, gdy sq od siebie
nieco oddalone, odpychajqcych sig zas, gdy je zbytnio sciesni¢” [54). Odnosi si¢ to
do krzywych energii potencjalnej wystarczajacych do opisu wlasciwosci wszystkich
form materii, ktére moga by¢ wykorzystane do projektowania nowych, nieznanych
w przyrodzie materialow o pozadanych wlasciwosciach. Rozpoczgcie badan
w zakresie teorii oddzialywan zaproponowal autorowi w 1972 roku prof.
H. Chojnacki. Ich efektem byla praca doktorska poswiecona rachunkowi zaburzen
z uwzglednieniem efektow wymiennych z wykorzystaniem polempirycznych
funkcji falowych monomeréw. Wyprowadzone w rozprawie analityczne wzory na
poszczegolne skladowe energii oddziatywan [55] umozliwity pozniej konstrukcje
prostszych modeli wlasciwosci duzych ukltadéw molekularnych, w tym zwigzang
gloéwnie z dalekozasiggowymi oddziatywaniami aktywnoscig inhibicyjng [30-31,36]
i katalityczng [32,38,39] enzyméw. Weryfikacja takich modeli wymagata jednak
oparcia si¢ o dokladne nieempiryczne wartosci sktadowych energii oddziatywan
uzyskane metodami ab initio.

Formujacym wplywem na podjecie dalszych, nieempirycznych badan
w tym zakresie, byt w 1974 roku trzymiesieczny staz autora w Pracowni Chemii

]
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Kwantowe] Uniwersytetu Warszawskiego. Nalezy dodaé, Zze zainicjowane
w Wz.lrszawie, w latach 70. XX wieku, systematyczne nieempiryczne badania
w zakresie teorii oddziatywan miedzyczasteczkowych opartej na rachunku zaburzen
o adaptowanej symetrii SAPT (Symmetry Adapted Perturbation Theory)
przyczynily si¢ do uzyskania przez wychowankéw prof. Kotosa (m.in. prof.
Bogumita Jeziorskiego, czl. PAN czy prof. Grzegorza Chatasinskiego, czl. PAN)
wiodacej roli w tej dziedzinie w skali $wiatowej [1,2,56,57]. Zastosowanie
hybrydowej wariacyjno-perturbacyjnej metody HVPT [27], znacznie mniej
kosztownej od metod perturbacyjnych, umozliwitlo weryfikacje opracowanych
modeli aktywnosci katalitycznej lub inhibicyjnej dla duzych centréw aktywnych
enzymoéw [30-32,36,38,39] lub zeolitow [58].

Niektorzy doktoranci z zespotu prof. Kolosa zaangazowani byli w badania
interdyscyplinarne z udzialem prof. Davida Shugara (1915-2015) z Wydziatu
Biofizyki UW. Dzigki temu ubocznym owocem stazu autora w UW, w ramach
ktorego miatl mozliwo$¢ prowadzenia obliczen przy uzyciu komputera CDC
CYBER-73, stala si¢ publikacja dotyczaca dramatycznego wpltywu drgan zerowych
na prawdopodobienstwo procesu podwdjnego przeniesienia protonéw w ukladach
z podwdjnymi wigzaniami wodorowymi [59]. Jej autorami byli Owcze$ni
doktoranci trzech réznych uczelni: Politechniki Wroctawskiej, Uniwersytetu
Warszawskiego i Uniwersytetu Wroctawskiego. Wedlug hipotezy wysunigtej przez
prof. Pera Olofa Lowdina z University of Uppsala w Szwecji zjawisko to
rozwazano jeszcze do niedawna jako mozliwe zrodlo mutacji w DNA. Zgodnie
z sugestig prof. Shugara ponad 50% obserwowanych doswiadczalnie mutacji DNA
wynika jednak z procesu deaminacji cytozyny. Temat ten stal si¢ poOzniej
przedmiotem wspolpracy autora z zespolem prof. Raymonda Poiriera
z Newfoundland University w Kanadzie [60].

Warto dodaé, ze do 1970 roku czgs¢ Wydzialu Chemii Uniwersytetu
Wroctawskiego miescila si¢ w budynku Starej Chemii przy ul. Smoluchowskiego
23 (obecnie im. Profesora Krzysztofa Pigonia) wspolnie z Katedra Chemii
Fizycznej Politechniki Wroctawskiej i pracownikow obydwu uczelni dzielacych
wspolnie ten sam budynek taczyly relacje naukowo-towarzyskie.

W 1969 roku doc. dr Henryk Ratajczak, po powrocie ze stazu w paryskim
Instytucie Zastosowan Mechaniki Kwantowej, wyglosit na seminarium Polskiego
Towarzystwa Chemicznego, odbywajacym si¢ na terenie Politechniki, wyklad pt.
,,Kwantowe teorie oddziatywan miedzyczasteczkowych”. Badania z zakresu chemii
kwantowej w Zaktadzie Chemii Teoretycznej i Fizykochemicznej Instytutu Chemii
Uniwersytetu Wroctawskiego zaczgto prowadzi¢ od 1969 roku grono uczniow prof.
Henryka Ratajczaka: dr Krystyna Mazur, prof. dr hab. Zdzistaw Latajka, prof.
M. Matgorzata Bryant-Szczesniak (zatrudniona do konca 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 zespotu ukazaly si¢ w roku 1972 [61,62] i badania w zakresie chemii
kwantowej kontynuuja aktualnie wychowankowie prof. Zdzistawa Latajki: dr
Agnieszka Gordon, prof. dr hab. Robert Wieczorek, dr Malgorzata Biczysko
(aktualnie pracujgca w Shanghai University w Chinach), dr hab. Siawomir Berski,
dr Krzysztof Mierzwicki, dr hab. Jarostaw Panek, dr hab. Andrzej Bil, dr hab. Piotr
Durlak oraz dr Przemystaw Dopieralski.

Czg$¢ uczniow prof. Chojnackiego po obronie rozprawy doktorskiej podjeta
prace w innych zespotach badawczych. Dr hab. Jerzy Jodkowski (1950-2013),
dotaczyt do zespotu prof. Emila Ratajczaka specjalizujacego si¢ w doswiadczalnych
badaniach reakcji w fazie gazowej na Wydziale Farmaceutycznym Uniwersytetu
Medycznego im. Piastow Slaskich we Wroclawiu i zainicjowal tam teoretyczne
badania kinetyki reakcji w fazie gazowej. Dr Stanistaw Styrcz [45] podjat w 1979
roku prace na Uniwersytecie Swigtokrzyskim w Kielcach, za$ dr inz. Andrzej
Nowek po obronie doktoratu pracowat w Akademii im. Jana Dlugosza
w Czestochowie, w Jackson State University oraz Uniwersytecie Opolskim.

Z kolei latach 1979-1983 do grupy prof. H. Chojnackiego dotaczyt biochemik,
dr Andrzej Sawaryn, ktéry m.in. aktywnie uczestniczyl w implementacji CAMM
w systemie Gaussian [26]. Dzieki jego inspirujagcemu wplywowi autor
zainteresowal si¢ zwiagzkiem teorii oddzialywan miedzyczasteczkowych z katalizg
enzymatyczng [32,38,39]. W 2003 roku, w wyniku rozpisanego konkursu, dotgczyt
do grupy kwantowo-chemicznej absolwent Uniwersytetu Wroctawskiego dr Pawet
Lipkowski, zajmujacy si¢ m.in. topologiczna analizg gestosci elektronowych [63].
W 2005 roku, w wyniku uzyskania europejskiego grantu reintegracyjnego ERG, po
odbyciu stazy naukowych w USA, Francji i Wioszech, dolaczyl do zespotu
absolwent Uniwersytetu Jagiellonskiego prof. Tadeusz Andruniéw, prowadzacy
zaawansowane badania mechanizméw fotoindukowanych procesow w biatkach, tj.
rodopsyna [64], biatka fluorescencyjne [65,66], czy azuryna [67]. W 2007 roku, we
wspbltpracy z zespotem prof. Massimo Olivucciego (Uniwersytet w Sienie,
Wiochy), zaproponowat mechanizm fotoizomeryzacji w rodopsynie, wykorzystujac
jako narzgdzie badawcze zaawansowane obliczenia hybrydowe
CASPT2//CASSCF/MM [64]. Mechanizm ten, trzy lata p6zniej potwierdzony
eksperymentalnie [68], przyczynit si¢ do zaprojektowania biomimetycznego
fotoprzetacznika molekularnego bazujacego na strukturze chromoforu rodopsyny
[69,70]. W 2009 roku prof. T. Andruniéw zostal laureatem ogolnopolskiego
konkursu ,,Zostanicie z nami” tygodnika Polityka, a w latach 2010-2014 kierowat
duzym projektem Wroclawskiego Centrum Technologii EIT+, w ramach ktérego
powstato ponad 15 publikacji. .
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VY 2017 roku dr inz. Bartosz Blasiak, po obronie rozprawy doktorskiej
w Korea University, podjal prac¢ na naszym wydziale w ramach grantu Polonez;
zajmuje si¢ rozwojem nowych metod obliczen wlasciwosci molekularnych [41,47-
49].

Wiosng 2021 roku podejmie prace na naszym wydziale dr inz. Rafat Szabla
(doktorat w 2017 roku, w Instytucie Biofizyki Czeskiej Akademii Nauk w Brnie),
specjalizujacy si¢ m.in. w teoretycznych badaniach fotostabilnosci kwasow
nukleinowych [52,53], wspdlpracujac z zespotami do$wiadczalnymi w Harvard
University oraz Medical Research Council w Cambridge. Warto podkresli¢, ze
zaréwno dr Blasiak jak i dr Szabla sg absolwentami specjalnos$ci Bioinformatics,
a prace dyplomowe wykonywali pod kierunkiem dr. hab. Roberta Gory, prof. PWr.

6. WSPOLPRACA MIEDZYNARODOWA

Od konca lat 70. rozwinigto wspo6lprace miedzynarodows, ktora zaowocowata
wieloma publikacjami. I tak w jej ramach z The Johns Hopkins University
w Baltimore powstaly 52 wspolne publikacje, z Arizona State University — 33
publikacje oraz z Jackson State University — 140 publikacji. Prowadzono tez
wspolpracg 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 Wroctawskiego Centrum Technologii EIT+. Warto podkreslié, ze we
wspolpracy z zespolem prof. Jerzego Leszczynskiego w Jackson uczestniczyto
ponad 20 pracownikéw, doktorantdéw i studentéow PWr. Nawigzano tam owocne
naukowo kontakty z zespolem prof. Andrzeja Sadleja z Uniwersytetu Mikotaja
Kopernika oraz prof. Stawomira Grabowskiego z Uniwersytetu ¥1.odzkiego,
a nastgpnie University of Basque Country Euskal Herriko Unibertsitatea UPV EHU
w Kraju Baskow [34,63]. W pozniejszych latach zespét prof. Bartkowiaka rozwinat
wspolpracg 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 (IBF) w Brnie, Institute of Organic and Pharmaceutical Chemistry
National Hellenic Research Foundations w Atenach, Uniwersytet Mateja Bela
w Banskiej Bystrzycy na Slowacji, 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.
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Grupa chemii kwantowej (2007)

Stoja od lewej: Pawel Lipkowski, Tadeusz Andruniow, Szczepan Roszak, Wojciech Bartkowiak, Krzysztof
Strasburger, Borys Szefezyk, Robert Gora, Pawel Kedzierski, Wojciech Kolodziejezyk, Jakub Kaminski,
Edyta Dyguda-Kazimierowicz, Malgorzata Wolcyrz, Krzysziof Tajchert, Henryk Chojnacki, Andrzej
Sokalski.
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7. KONFERENCJE

Dla autora pierwszym kontaktem z chemig kwantowa byla zimowa szkola
Kota Naukowego Chemikéw SNS Wydzialu Chemicznego, zorganizowana
w Szklarskiej Porebie, w 1968 roku, przez studenta V roku, Jerzego Magera.
Jednym z wykladowcéw byl prof. Henryk Chojnacki, oraz Szkola Chemii
Kwantowej w WiSle zorganizowana przez zaprzyjaznione Koto Naukowe
Chemikéw Uniwersytetu Jagielloniskiego, kierowane przez prof. Ludwika
Komorowskiego i prof. Malgorzate Komorowska, podczas ktorej wyklady
prowadzita m.in. prof. Ewa Broctawik, wowczas studentka V roku U]J.

Pierwsza we Wroclawiu ogolnopolska konferencje poswiecong chemii
kwantowej zorganizowal w 1986 r. prof. Henryk Chojnacki w siedzibie
wroctawskiego oddzialu PAN przy ul. Podwale. Nastepnie w latach 1994, 1996
i 1999 wspolnie z Center for Advanced Research in Biotechnology w Rockville
w USA i Instytutem Chemii Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastkow Rzadkich
(I-5) autor wspoluczestniczyt w organizacji miedzynarodowych konferencji
Computers in Chemistry, gromadzacych wielu krajowych 1 zagranicznych
chemikéw kwantowych. Trwalym §ladem tych spotkan sa trzy specjalne numery
czasopisma Computers & Chemistry (Elsevier).

Organizowane pdzniej przez zespol, z inicjatywy autora, w latach 2004, 2006,
2008, 2010, 2012, 2014, 2016 i 2018, migdzynarodowe konferencje Modeling
& Design of Molecular Materials (MDMM) uzyskaly status czolowej cyklicznej
serii spotkan w dziedzinie chemii obliczeniowej i modelowania molekularnego
w Europie Srodkowej i Wschodniej. Uczestniczyto w nich tacznie 790 naukowcow
z ponad 30 krajéow z calego swiata. Czg$¢ prezentowanych prac ukazala sie
w 8 pokonferencyjnych numerach czasopisma Journal of Molecular Modeling
(Springer) oraz w wydawnictwie ksigzkowym ,,Molecular Materials with Specific
Interactions: Modeling and Design” [71]. Od 2022 roku konferencje MDMM majg
odbywac si¢ naprzemiennie w Gdansku, Krakowie i Wroctawiu [72].

Lista konferencji i warsztatéw organizowanych przez Wydzial Chemiczny

Ogolnopolska Konferencja ,,Chemia Kwantowa-86”, 4-6 XII 1986, Wroctaw.

Polish-American workshop “Computational methods for large molecular systems”
afiliowany przy Il konferencji Computers in Chemistry, 23-26 VI 1994, Wroclaw.
[160 uczestnikow z 15 krajow, 45 wyktadow plenarnych i 70 posterow, 25
artykuldéw w specjalnym zeszycie czasopisma Computers & Chemistry, 19 (3)
1995].

IV konferencja Computers in Chemistry, 17-21 X 1996, Polanica Zdréj. [21
artykulow w specjalnym zeszycie Computers & Chemistry, 22 (1) 1998].
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Polish-American workshop “New trends in computational methods for large
molechilar systems” afiliowany przy V konferencji Computers in Chemistry, 1-6 VII
1999, Szklarska Porgba. [170 uczestnikow z 20 krajow, 35 wykltadow, 100
posterow, 30 artykuldw w specjalnym zeszycie Computers & Chemistry, 24 (3-4)
2000].

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

I konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 16-20 IX 2004,
Wroctaw. [87 uczestnikow z 14 krajow, 29 wykladow, 40 posterow, 21 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 11 (4-5) 2005].

I konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 10-15 IX 2006,
Wroclaw. [124 uczestnikow z 15 krajow, 31 wyktadow i 59 posterdow; 25 artykulow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 13 (6-7) 2007 oraz 16
rozdzialéw w ksiazce “Molecular Materials with Specific Interactions: Modeling
and Design”, Springer, 2007.

Il konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 23-28 VI 2008,
Piechowice [107 uczestnikow z 20 krajow, 45 wyktadow, 52 postery, 25 artykulow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 15 (6) 2009].

IV konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 4-8 VII 2010, Wroctaw
[110 uczestnikow z 16 krajow, 40 wykladéw, 66 posteréw, 29 artykuldow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 17 (9) 2011].

V konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 10-14 1X 2012,
Wroctaw [136 uczestnikow z 21 krajow, 39 wykladow, 91 posterdw, 19 artykutow
w specjalnym zeszycie Journal of Molecular Modeling, 19 (10) 2013].

VI konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 29 VI-3VII 2014
Kudowa Zdréj [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, 26-30 VI 2016,
Trzebnica [108 uczestnikow z 15 krajow, 34 wyklady, 72 postery, 13 artykutow
w Journal of Molecular Modeling, 23 2017].

VIII konferencja Modeling & Design of Molecular Materials, 24-28 VI 2018,
Polanica Zdr6j [96 uczestnikéw z 11 krajow, 36 wykltadow, 50 posterow].
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8. DYDAKTYKA

W zakresie dziatalnosci dydaktycznej warto podkresli¢ pionierski wkiad prof.
Henryka Chojnackiego, autora trzech skryptow poswigconych budowie atomu
i czasteczki oraz chemii kwantowej [68-70].

Z inicjatywy autora w 1997 roku otwarto specjalnos¢ informatyka chemiczna,
ktora w 2009 roku zostala przeksztalcona w pierwsza na polskich uczelniach
technicznych, anglojezyczna, specjalnos¢ Bisinformatics [71].

Liczne grono studentow w/w specjalnosci oraz pdzniej doktorantéw miato
mozliwos¢ uczestnictwa w miedzynarodowych programach wymiany, takich jak
Tempus, Erasmus, Fulbright, na podstawie dwustronnych umdéw z Bristol
University w Wielkiej Brytanii (Pawet Kedzierski, Robert Gora, Borys Szefczyk,
Edyta Dyguda, Ewa Chydyk, Jolanta Zurek, Wiktor Beker), Erlangen-Nuernberg
Universitaet w Niemczech (Urszula Uciechowska, K. Sokolowska), Jackson State
University w USA (Marek Kowal, Robert Gora, Marek Doskocz, Pawel Wielgus,
Edyta Dyguda, Barttomiej Skwara, Jarostaw Szymczak, Robert Zalesny, Julia
Saloni, Wojciech Kotodziejczyk), Kyoto University w Japonii (Pawet Szarek),
Uppsala University w Szwecji (Klaudia Szeler), University of Virginia w USA
(Kornelia Gladysz). W wyniku tych stazy powstalo szereg wartosciowych
publikacji 1 wszyscy uczestnicy tych stazy obronili doktoraty w Politechnice
Wroclawskiej lub w partnerskiej uczelni.

Owczesni doktoranci, Krzysztof Strasburger oraz Maciej Pyka, uruchomili
pierwsza we Wroclawiu studencka pracowni¢ komputerowa pracujgcg w systemie
Linux, wyposazonag m.in. w pierwszy w kraju komplet oprogramowania
obstugujacego krystalograficzng baz¢ danych CSD udostepniong przez prof.
Zdzistawa Galdeckiego z Politechniki Lodzkiej.

W poézniejszym okresie dr Pawel Kedzierski, wspdlnie z doktorantkg Edyta
Dyguda, opracowali autorski kurs laboratoryjny modelowania molekularnego
Modeling Biomolecules, prowadzac wraz z autorem, w latach 2006 i 2007,
w Jackson State University w USA, finansowane przez NSF szkolenie
30 amerykanskich profesor6w biochemii. Obecnie analogiczne zajecia s3
prowadzone na studiach magisterskich dla anglojezycznych specjalnosci
Bioinformatics, Medicinal chemistry oraz Biotechnologia farmaceutyczna na
Wydziale Chemicznym Politechniki Wroctawskie;.

W 1998 roku dyplomant autora, Tomasz Cierpicki, obecnie profesor
w University of Michigan w Ann Arbour USA, w swojej pracy dyplomowej
samodzielnie rozwigzat struktur¢ inhibitora polipeptydowego, (bgdacego
przedmiotem badan doswiadczalnych prof. Jacka Otlewskiego) zlozonego z 56
aminokwaséw. Zastosowal technik¢ dwuwymiarowego widma NMR i dostepne
oprogramowanie. Byla to jedna z pierwszych prac tego typu w skali krajowe;.
Zostala nagrodzona w ogoélnopolskim konkursie Polskiego Towarzystwa
Chemicznego na najlepszg prace magisterska.

Po6zniej nagrody PTCh uzyskali jeszcze Edyta Dyguda, Wiktor Beker oraz
Dawid Grabarek.

Liczne grono doktorantéw zespotu zdobylo prestizowe stypendia START
Fundacji Nauki Polskiej: Wojciech Bartkowiak, Robert Goéra, Bosys Szefczyk,
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Robert Zalesny, Pawet Kedzierski i Edyta Dyguda-Kazimierowicz, ktora
dodatRowo zostala uhonorowana jeszcze stypendiami firm L’Oreal i Hasco-Lek.

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

Ostatnio prof. T. Cierpicki, wspolnie z prof. Grembeckg (absolwentkg PWr
wspolpracujaca z zespolem od czasu studiéw doktoranckich), odkryli lek przeciw
nieuleczalnej dotad biataczce dziecigcej oraz nowotworom prostaty.

Dr Ireneusz Bulik, najlepszy absolwent Politechniki Wroclawskiej w 2010
roku, zrealizowat swoja prac¢ doktorskg z zakresu chemii kwantowej pod
kierunkiem prof. Gustavo Scuserii (Rice University, Houston) i pracuje obecnie
w Yale University. Jest laureatem amerykanskiej nagrody Harry’ego B. Weisera
w dziedzinie chemii.

Absolwenci zainicjowanych przez autora specjalno$ci Bioinformatics oraz
Informatyka chemiczna pracujg 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 Wroclawiu.
Prawie polowa absolwentéw tej elitarnej specjalnosci obronita doktoraty, jest w
trakcie studiéw 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 Sieciowo-Superkomputerowe, King Abdullah University of
Science and Technology w Arabii Saudyjskiej, Institut de Biologie Structurale w
Grenoble (Francja), Instytut Biologii Molekularnej i Komdrkowej 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. POZOSTALE ZESPOLY BADAWCZE PROWADZACE PRACE
OBLICZENIOWE

Obliczenia kwantowo-chemiczne prowadzily na naszym wydziale takze grupy
doswiadczalne, wykorzystujace = powszechnie  dostepne  oprogramowanie
zainstalowane w krajowych centrach superkomputerowych. Prof. Danuta
Michalska-Fak, niegdy$ doktorantka prof. Bogustawa Kedzi w Instytucie Chemii
Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastkow Rzadkich Politechniki Wroclawskiej, po
powrocie ze stazu naukowego w USA, w 1986 roku, rozwineta badania widm
w podczerwieni i widm ramanowskich za pomocg metod ab initio i DFT. Obiekty
badan to molekuty zwigzkéw nieorganicznych oraz kompleksy z jonami metali
(w szczegblInosci zwigzkow platyny o dziataniu przeciwnowotworowym) [77-80].
Prace opublikowane z kolejnymi swoimi doktorantami (obecnie pracownikami
naukowo-dydaktycznymi na Wydziale Chemicznym): Dariuszem C. Bienko [77],
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Rafalem Wysokinskim [78] i Wiktorem Zierkiewiczem [79] uzyskaly znaczaca
liczbe cytowan w literaturze swiatowej. Obliczenia widm oscylacyjnych polgczone
z badaniami do$wiadczalnymi kontynuujg byle doktorantki prof. Michalskiej-Fak:
dr inz. Magdalena Malik-Gajewska oraz dr hab. Barbara Morzyk-Ociepa, prof.
Uniwersytetu Jana Dlugosza w Czestochowie [80]. Z kolei dr hab. Wiktor
Zierkiewicz [81,82] ze swoim wychowankiem, dr. inz. Mariuszem Michalczykiem
oraz dr. inz. Rafalem Wysokinskim prowadzi teoretyczne badania struktur,
wiasciwosci i natury oddziatywan w kompleksach siabilizowanych wigzaniami
niekowalencyjnymi (halogenowym, chalkogenowym, pnikogenowym, tetrelowym,
trielowym, aerogenowym).

W w/w Instytucie obliczenia zwigzane ze spektroskopia oscylacyjna
wykonywali inni: prof. Piotr Drozdzewski [83] oraz dr hab. Andrzej T. Kowal [84],
takze wychowankowie prof. Bogustawa Kedzi.

Warto dodaé, ze promotorem doktoratéw prof. B. Kedzi oraz wspomnianego
nizej prof. W. Wojciechowskiego byla prof. Bogustawa Jezowska-Trzebiatowska
z Uniwersytetu Wroctawskiego.

Z Instytutu Chemii Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastkow Rzadkich
wywodzi si¢ takze prof. Jerzy Leszczynski [31,34,35,44], ktory w 1975 roku
doktoryzowatl si¢ u prof. Waltera Wojciechowskiego. Po wyjezdzie z Polski do
USA stworzyl w Jackson State University (JSU) silny osrodek chemii
obliczeniowej. Prof. Jerzy Leszczynski jest autorem ponad 1000 oryginalnych
publikacji cytowanych ponad 23000 razy. Przedmiotem aktywnosci naukowej
profesora sa teoretyczne badania kwasow nukleinowych [85] i przewidywanie
wlasciwosci nanomaterialow, w szczegdlnosci ich toksycznosci [86]. W 1998 roku
zatozyt w JSU Computational Center for Molecular Structure and Interactions
[87], a obecnie kieruje tam Interdisciplinary Center of Nanotoxicity. W 2001 roku
za osiggniecia otrzymat nagrode Biatego Domu, w 2009 roku — nagrode prezydenta
USA. W 2007 roku zostal wyrézniony medalem im. Marii Sklodowskiej-Curie
przyznanym przez Polskie Towarzystwo Chemiczne. W 2009 roku z rak Prezydenta
RP otrzymat tytul profesora nauk chemicznych. Od 2016 roku jest doktorem
honoris causa Politechniki Wroclawskie;j.

Poczawszy od 1983 roku badania teoretyczne dotyczace reaktywnosci
prowadzit réwniez zespét prowadzony przez prof. Ludwika Komorowskiego
[88,89]. Przedstawiono je w oddzielnym opracowaniu znajdujacym si¢ biezacym
zeszycie Wiadomosci Chemicznych [90].

Dr hab. inz. Bartlomiej Szyja, absolwent specjalnosci informatyka chemiczna,
po powrocie ze stazy zagranicznych w Holandii 1 Niemczech, zainicjowat
w Katedrze Chemii i Technologii Paliw prace obliczeniowe dotyczace katalizy
procesow uwodornienia CO, [91].

Prof. Bogdan Kuchta, zatrudniony takze w Universite Aix Marseille, we
Francji, prowadzi intensywne badania w zakresie teoretycznej analizy adsorpcji
gaz6w na materialach porowatych w Katedrze Inzynierii Bioprocesowej, Mikro
i Nanoinzynierii [92].

Techniki modelowania molekularnego zainicjowane w bylym Zakladzie
Chemii Bioorganicznej prowadzonym przez prof. Pawla Kafarskiego sg
kontynuowane w Katedrze Chemii Bioorganicznej, kierowanej obecnie przgz prof.
Yukasza Berlickiego. Glowny nurt badan jest zwigzany z komputerowo wspomaga-
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