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Zgloszenie tematu badawczego realizowanego w Krakowskiej Interdyscyplinarnej

Szkole Doktorskiej w dziedzinie nauki Sciste i przyrodnicze, dyscyplina nauki fizyczne
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., Badania struktury eldrektronowej kompleksow nanoczgstek metali i
tlenkow metali z peptydami amyloidu beta (w obecnosci i bez ludzkiego
biatka S100B) lub ludzkiej cystatyny C przy uzyciu spektroskopii
absorpcji promieniowania rentgenowskiego”.

Do badan struktury elektronowej kompleksow nanoczastek metali z
peptydami amyloidu beta wykorzystane zostanie promieniowanie
synchrotronowe w metodzie XAS (X-ray Absorption Spectroscopy).
XAS sklada sie¢ z dwoch odrgbnych technik spektroskopowych:
spektroskopii X-ray Absorption Near-Edge (XANES) - w ktorej widma
rejestrowane sg typowo w zakresie 30-50 eV wokot glownej krawedzi
absorpcji, oraz rozszerzonej spektroskopii X-ray Absorption Fine-
Structure (EXAFS) - w ktorej widma rejestrowane sg do ok. 1000 eV
powyzej krawedzi absorpcji, pozwala na okre$lenie lokalnej struktury
koordynacyjnej badanego kompleksu. Pozwala tez na okre$lenie stanu
utlenienia i spinowego badanego atomu centralnego, liczby i rodzaju
atomow otaczajacych wybrany pierwiastek (atom centralny).

Podczas gdy w XAS sonduje si¢ stany niezajete, w spektroskopii emisji
promieniowania X (X-ray Emission Spectroscopy - XES) bada si¢ stany
zajete. Dzieki temu w XES uzyskuje si¢ komplementarng informacje o
zajetych stanach badanego pierwiastka, dostarczajac danych o stanie
spinowym, stanie utlenienia i warunkach wigzania. W przeciwienstwie
do EXAFS, XES moze rowniez jednoznacznie odrozni¢ rodzaj
pierwiastkow lekkich zwigzanych z badanym metalem.

Widma XAS i XES beda redukowane i analizowane przy uzyciu pakietu
Demeter oraz samodzielnie napisanych skryptow Pythona. Analiza

ul. Radzikowskiego 152
31-342 Krakéw

Tel. 12 662 8344
e-mail:kisd@ifj.edu.pl



mailto:wojciech.kwiatek@ifj.edu.pl
mailto:michal.nowakowski@upb.de

<I5])

KRAKOWSKA
INTERDYSCYPLINARNA
SZKOtA DOKTORSKA

zostanie uzupelniona o obliczenia ab-initio w oprogramowaniu FEFF
9.6, FDMNES oraz obliczenia TD-DFT w oprogramowaniu Orca.
Uzyskane wyniki analiz w odniesieniu do wybranych referencji (np. dla
kompleksow Cu2+ beda stanowity benchmarking lokalnego srodowiska
koordynacyjnego wokot jonow Cu2+ i Zn2+ w naszych kompleksach
biatkowych pod wzgledem struktury elektronowej i lokalnej geometrii.

Wymagania w stosunku do
kandydata

Ukonczone studia magisterskie w zakresie fizyki lub nauk
pokrewnych: chemia, biofizyka, biochemia;
Znajomos¢ jezyka angielskiego;

Mile widziana znajomo$¢ jezyka Phyton.
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Research subject Title

Short description, up to 250
words

“Studies of the electronic structure of aggregates between
metal nanoparticles and metal oxide nanoparticles,
amyloid beta peptides (with and without the presence of
human S100B protein) or human cystatin C using X-ray
absorption spectroscopy (XAS)”.

X-ray Absorption Spectroscopy (XAS) synchrotron radiation
will be used to study the electron structure of metal nanoparticle
complexes with amyloid beta peptides. XAS consists of two
distinct spectroscopic techniques: X-ray Absorption Near-Edge
Spectroscopy (XANES) - in which spectra are typically recorded
in the range of 30-50 eV around the main absorption edge and
Extended X-ray Absorption Fine-Structure Spectroscopy
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(EXAFS) - in which spectra are recorded up to about 1000 eV
above the absorption edge, allows determination of the local
coordination structure of the complex under study. It also allows
the determination of the oxidation and spin state of the central
atom under study, the number, and the type of atoms surrounding
the selected element (central atom).

While unoccupied states are probed in XAS, occupied states are
studied in X-ray Emission Spectroscopy (XES). Thus, in XES,
complementary information on the occupied states of the
element under study is obtained, providing data on the spin state,
oxidation state, and bonding conditions. Unlike EXAFS, XES
can also unambiguously distinguish the type of light elements
bound to the metal under study.

XAS and XES spectra will be reduced and analyzed using the
Demeter package and self-written Python scripts. The analysis
will be supplemented with ab-initio calculations in FEFF 9.6
software, FDMNES, and TD-DFT calculations in Orca software.
The obtained analysis results for selected references (e.g., for
Cu2+ complexes will benchmark the local coordination
environment around Cu2+ and Zn2+ ions in our protein
complexes in terms of electron structure and local geometry.

Additional requirements for
the candidate

Completed Master's degree in Physics or Related Sciences:
Chemistry, Biophysics, Biochemistry;

Knowledge of English;

Knowledge of Phyton language is welcome.

Sources of financing

The grant entitled: "Molecular basis of neurodegenerative
diseases — the impact of selected metallic nanoparticles”, contract
no. UMO-2021/41/B/ST4/03807, cost stand: G53612
implemented at IFJ PAN
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