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Tematyka badan

e molekularna optyka nieliniowa

e opis wtasciwosci elektrycznych molekut w ograniczeniu
przestrzennym

e elektronika organiczna

e teoria oddzialtywan w uktadach o znaczeniu
biologicznym

e teoria wigzania wodorowego

e rozwo6j metodologii obliczen w oparciu o formalizm
funkcji jawnie skorelowanych
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Modelowanie wlasciwosci przewodzacych

cieklych krysztaléw bazujacych na
oligotiofenach

Mikotaj Mikotajczyk

Katedra i Zaklad Chemii Fizycznej, Wydzial Farmaceutyczny,
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Metodologia
.

Réwnanie Markusa
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Réwnanie Markusa
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Metodologia
[ 1}

Energia obszaru molekularnego

s = {ps|H|ps)
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Metodologia
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Energia obszaru molekularnego

s = {ps|H|ps)
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Metodologia
oe

Obliczenia catek przeniesienia tadunku

Js,sr = (ps|Hps)

Mikolajczyk Katedra i Zaklad Chemii Fizycznej, UMW

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Metodologia
oe

Obliczenia catek przeniesienia tadunku

Js,sr = (ps|Hps)

1
Jeff = Js,s’ - is’s,s’(es - 55’)
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Metodologia
oe

Obliczenia catek przeniesienia tadunku

Js, s = <908|H|905’>

1
Jeff = Js,s’ - 555,3’(58 - 53’)

vs. SBP

CK aUSSian Scientific Computing & Modelling
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Modyfikacja DNA
®000

Modyfikacja DNA

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
3’ —TAAAAAGAG9A;(TATA4G15ATATA-5’

5°-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
37 -TAAAAAGAGoZ1(TZTZ14G15ATATA-5"
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Modyfikacja DNA

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
3’ -TAAAAAGAG9A1oTATA14G;5ATATA-5"

5-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
3’ —TAAAAAGAG9Z1oTZTZ14G15ATATA-5’

K. Kawai, H. Kodera, Y. Osakada, Y. Majima,
“Sequence-independent and rapid long-range charge transfer
through DNA”

Nature Chemistry 1 (2009) 156-159
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Modyfikacja DNA
®000

Modyfikacja DNA

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
37’ —TAAAAAGAG9A;oTATA4G15ATATA-5’

5’-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
37 -TAAAAAGAGoZ1(TZTZ14G15ATATA-5"

adenina 7-deazaadenina
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Parametry
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Modyfikacja DNA
oeoo

Parametry
strukturalne
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Modyfikacja DNA
ocoeo

Dynamika molekularna

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
32 -TAAAAAGAG9A1oTATA14G15ATATA-5"

5’-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
3?2 -TAAAAAGAG9Z10TZTZ14G15ATATA-5"
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Modyfikacja DNA
ocoeo

Dynamika molekularna

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
3’ -TAAAAAGAG9A1(TATA14G15ATATA-5’

5’-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
3’2 -TAAAAAGAG9Z10TZTZ14G15ATATA-5"

Amerll
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Modyfikacja DNA
ocoeo

Dynamika molekularna

5°-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
3°-TAAAAAGAGoA1oTATA4G15ATATA-5
5°-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
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Rezultat;

@ przeanalizowana wplyw modyfikacji na najwazniejsze parametry
determinujgce p w DNA

@ potwierdzono hipoteze zawarta w publikacji
Nature Chem. 1 (2009) 156-159, ze jedynie zmiana energii
jonizacji znaczaco wplywa na transport tadunku w
modyfikowanym DNA

Chemical Physics Letters 537 (2012) 94-100
Contents lists available at SciVerse ScienceDirect

Chemical Physics Letters

journal homepage: www.elsevier.com/locate/cplett

Quantum chemical study of hole transfer coupling in nucleic acid base
complexes containing 7-deazaadenine

Mikotaj M. Mikofajczyk ***, Zaneta Czyznikowska ¢, Przemystaw Czelef ¢, Urszula Bielecka **,
Robert Zale$ny ?, Petr Toman ¢, Wojciech Bartkowiak*
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Oligotiofeny
.

Badany uktad
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Oligotiofeny
°
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Oligotiofeny
°

' o
1 '
i i
i L') -5358.168 0.04
i -5358.170 0.03
-5358.172 0.02
. -5358.174 0.01
3 -5358.176 0 =
© 2,
o -5358.178 0.01 3
-5358.180 -0.02
-5358.182 | -0.03
5358184 | -0.04
-5358.186 : : : : : : L 0.
0 50 100 150 200 250 300 350
twist angle
'4—»'

Mikotlajczyk Katedra i Zaklad Chemii Fizycznej, UMW

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Oligotiofeny
°

j Mikotlajczyk

um sprawozdawcze WCSS



CQ\/QC

e
@ ®

ToFeT J. Appl. Phys. 109, 113720 (2011)

r




I uA]
I [uA]

0 1 T T T T 1 0
0 02040608 1 121416 0 02040608 1 121416
Vas Vas

Mikolajczyk Katedra i Zaklad Chemi zycznej, UMW

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Oligotiofeny
Plany badawcze

o Wykonanie obliczen catek przeniesienia tadunku dla
modelowych dimeréw oligotiofendw.

o Przeprowadzenie symulacji MD dla réznych faz
ciektokrystalicznych.

o Wykonanie symulacji transportu nosnikéw tadunku dla
struktur z MD.
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Oligotiofeny
Plany badawcze
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