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Popularnonaukowe streszczenie projektu

Celem przedtozonego projektu badawczego jest zbadanie natury wigzania azot-tlen w grupie N-tlenkow
aromatycznych oraz mozliwosci tworzenia stabilnych potaczen migdzyczasteczkowych z udziatem tego
wigzania i réznego typu ugrupowaniami chemicznymi o charakterze kwasow Lewisa. Realizacja projektu ma
na celu ustalenie syntonéw molekularnych grupy N-tlenkowej w krysztatach, charakterystyke geometryczng i
energetyczna oddziatywan migdzyczasteczkowych w tych syntonach oraz oszacowanie ich efektow
kooperatywnych i zbadanie mozliwosci przeniesienia protonu przez N-tlenkowe wigzanie wodorowe.

Projekt, w swojej wstepnej fazie, opiera si¢ na analizie danych bazy danych strukturalnych z Cambridge i
wynikéw badan wiasnych obejmujacych synteze, krystalizacje i analize rentgenowskg nowych struktur
krystalicznych. Do opisu oddzialywan miedzyczasteczkowych wykorzystana begdzie analiza powierzchni
Hirshfelda. Analiza spektroskopowa w podczerwieni substancji w stanie statym, w porownaniu z otrzymanymi
wynikami krystalograficznymi, postuzy ustaleniu charakterystycznych pasm absorpcji grupy N-tlenkowej oraz
badaniu ich przesuni¢¢ wynikajacych z oddzialtywan miedzyczasteczkowych, stanowigc jednoczes$nie
narzedzie badania procesu przeniesienia protonu przez wigzania wodorowe. Wykonanie obliczen kwantowo-
chemicznych dla uktadéw periodycznych postuzy do wyznaczania energii Sieci oraz dekompozycji energii
oddziatywan miedzyczasteczkowych w badanych strukturach krystalicznych jak rowniez analizy,
charakterystyki i klasyfikacji oddziatywan mig¢dzyczasteczkowych grupy N-tlenkowej. W odniesieniu do
badanych polaczen migdzyczasteczkowych zostanie rowniez przeprowadzona szczegétowa analiza zmian
strukturalnych wigzania azot-tlen pod wpltywem oddziatywan miedzyczasteczkowych i ich opis w $wietle
wspolczesnych teorii wigzania atomowego.

Identyfikacja sit migdzyczasteczkowych jest pierwszym etapem inzynierii krysztalow pozwalajacym na
poznanie regul samooorganizacji czasteczek. Tematyka projektu dotyczy rozwoju wiedzy o stabilizujacych
oddzialywaniach miedzyczasteczkowych tytutowego ugrupowania chemicznego i zwigzana jest przede
wszystkim z rozwojem badan podstawowych. W tym kontekscie przedstawiony projekt jest skierowany na
poszerzenie istniejacej wiedzy o oddzialywaniach migdzyczasteczkowych



