Chociaz aromatycznos¢ jest jedng z najpopularniejszych i najgtebiej zakorzenionych w intuicji chemicznej koncepcji, nie udato
sie jak dotad znalez¢ uniwersalnego sposobu jej ilosciowej oceny. Wiadomo, ze u podstaw tego zjawiska lezy delokalizacja
elektronowa (najczesciej chodzi tu o elektrony m w nienasyconych czasteczkach organicznych, ale obecnie znana jest juz takze o-
i 6- aromatyczno$¢, majaca duze znaczenie dla wtasciwosci komplekséw metali przejsciowych). Delokalizacja elektronowa
wptywa na niemal wszystkie wiasnosci fizykochemiczne uktadéw molekularnych, takie jak stabilnos¢ i reaktywno$¢, geometrie
rownowagowe/ksztatt czasteczek, whasnosci spektroskopowe (widma UV/VIS, widma IR, widma NMR) i magnetyczne.
Problemy pojawiajg sie przy probach ilosciowego ujecia zjawiska aromatycznosci — wiekszo$¢ narzedzi stworzonych w tym celu
bada zmiany jednej z wyzej wymienionych wiasnosci molekularnych. Niestety, zmiany te nie sg do siebie proporcjonalne i stad
brak wyraznej korelacji pomiedzy r6znymi kwantyfikatorami aromatycznosci. W ostatnich latach pojawity sie deskryptory
aromatycznosci bezposrednio mierzace delokalizacje elektronowg w oparciu o0 wyniki obliczern kwantowo-chemicznych. Ich
stosowalnos¢ jest jednak ograniczona, ze wzgledu na duzg ztozono$¢ obliczeniows i matg uniwersalno$¢. Ponadto, zadna z
dotychczasowych metod nie umozliwia analizy zaréwno globalnych (cata czasteczka) jak i lokalnych (fragment molekularny)
efektow stabilizacji aromatycznej w ramach jednego paradygmatu teoretycznego.

W naszej grupie badawczej opracowalismy nowy indeks aromatycznosci oparty o tzw. gestos¢ elektronowa wigzan
zdelokalizowanych (EDDB - ang. electron density of delocalized bonds), ktéry jest pozbawiony powyzszych wad. Moze stuzy¢
zaréwno do szczeg6towego zbadania lokalnej aromatyczno$ci wybranego fragmentu wiekszej czasteczki, jak i do spojrzenia ,,z
lotu ptaka” na aromatycznos$¢ globalng uktadéw o nanoskopopwych rozmiarach, takich jak fulereny, platki grafenowe czy
nanorurki weglowe.

Zasadniczym celem projektu jest wykorzystanie metody EDDB w badaniach wptywu ztozonych efektéw delokalizacji
elektronowej na strukture i reaktywnos¢ uktadéw molekularnych, ktére nie byty dotychczas badane lub sg przedmiotem dyskusji
w literaturze naukowej. Metoda EDDB postuzy badaniom globalnej i lokalnej aromatycznosci w poliacenach, oligotiofenach i
sprzezonych closo-boranach, analizie wptywu defektdw strukturalnych na pierscieniowg i sferyczng aromatyczno$é fulerendéw
oraz teoretycznemu opisowi wielokomponentowej aromatycznosci w wybranych metalocyklach. Waznym celem projektu jest
réwniez stworzenie oprogramowania, ktore umozliwi generowanie map EDDB oraz ilo$ciowa analize delokalizacji elektronowej
w dowolnej czasteczce.

Wyniki projektu przyczynia sie do wyjasnienia wasciwosci fizyko-chemicznych czasteczek o szczeg6lnym znaczeniu w katalizie,
syntezie organicznej i badaniach materiatowych. W szczeg6lnosci, wyniki projektu bedg mogt wspomaéc projektowanie nowych
katalizator6w metatezy olefin oraz nowoczesnych materiatdw magazynujacych wodor, bedg pomocne w interpretacji wkasciwosci
spektroskopowych oligotiofendéw oraz dostarcza nowych metod usprawniajgcych badanie mechanizmoéw syntezy fulerenéw z ich
aromatycznych prekursoréw. Stworzone oprogramowanie pozwoli badac¢ efekty stabilizacji aromatycznej w czasteczkach o
strukturze i rozmiarach stanowigcych duze wyzwanie dla dotychczas uzywanych indekséw aromatycznosci.



