Wigzanie wodorowe jest oddziatywaniem wystepujagcym powszechnie w przyrodzie. Odpowiedzialne jest miedzy innymi za
tworzenie sie struktur przestrzennych biatek i kwasdw nukleinowych. Bierze takze udzial w procesach przeniesienia protonu,
bedacych najbardziej elementarnymi aktami reakcyjnymi o kluczowym znaczeniu w chemii, fizyce i biologii. Doktadne poznanie
fizykochemii wigzania wodorowego pozwoli lepiej zrozumie¢ wiele ztozonych proceséw, takich jak zmiany konformacji
biomolekut, czy procesy samoorganizacji czasteczek.

W badaniach nad wigzaniem wodorowym czesto stosowane sg prostsze niz wystepujace w naturze uktady modelowe. Jednym z
przyktadoéw takich uktadéw sg porfiryny i ich analogi. Cecha charakterystyczna tej grupy zwigzkéw jest wystepowanie
wewnatrzczasteczkowego wigzania wodorowego, ktérego parametry, takie jak odlegtosci donor-akceptor i katy wigzania moga
by¢ stosunkowo tatwo zmieniane. Dzieki tej plastycznosci porfirynoidy sg bogatym zrodtem informacji na temat natury wigzania
wodorowego.

Proponowane w niniejszym projekcie struktury sg tlenowymi analogami hemiporficenu (Rys.1a). Formalnie kazdy z czterech
mozliwych jednotlenowych analogéw mozna przedstawi¢ w postaci trzech réznych tautomerdw z atomem wodoru wneki
przypisanym do jednego z trzech pozostatych atoméw azotu (Rys.1b). Celem projektu jest opracowanie metody syntezy
tlenowych analogéw hemiporficenu, identyfikacja metodami eksperymentalnymi, przy wsparciu metod obliczeniowych,
réwnowagowych form tautomerycznych oraz przeprowadzenie dyskusji nad zaleznoscig réwnowag tautomerycznych od katow i
energii wigzan wodorowych NeeeH-N. Przewiduje sie, ze proponowane struktury pozwolg rozszerzy¢ wiedze na temat wigzania
wodorowego, w szczegélnosci w stabo poznanym aspekcie zaleznosci jego energii od katdw NeeeH-N, a w przysziosci beda
stanowi¢ podstawe w badaniach nad kinetykami i mechanizmami proceséw transportu protonu w ukfadach o niskiej symetrii.
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Rys.1. a) Jednotlenowe analogi hemiporficenu. b) Mozliwe formy tautomeryczne na przyktadzie 24-oksahemiporficenu 3.



