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Chemia zajmuje sie tworzeniem i charakteryzowaniem nowych zwigzkéw. Obecnie znanych
jest 118 pierwiastkdéw chmicznych, ale jedynie okoto 2/3 z nich jest wystarczajgco stabilnych by
mogly stuzy¢ do syntezy uzytecznych zwigzkoéw. Zwiazki chemiczne tworzone sa z roznych
kombinacji pierwiastkow, np. woda sktada sie z wodoru i tlenu w stosunku 2 do 1. Istotne ze
wiekszo$¢ pierwiastkoOw przyjmuje kilka réznych ,,stopni utlenienia” tj. postaci, ktore majg formalnie
odmienng liczbg elektrondw przypisanych do danego atomu. Umozliwia to tworzenie wigkszej liczby
zwigzkOw przez te same pierwiastki, np. zmiana stopnia utlenienia tlenu w wodzie daje wode
utleniong (nadtlenek wodoru), ktorej zarbwno wzdr strukturalny H,0O,, inny od H,O, oraz fizyczne i
chmiczne wlasciwos$ci sg rozne.

Stopnie utlenienia mogag by¢ zarowno ujemne jaki i dodatnie, jednak w wigkszosci
przypadkoéw wystepujg w granicach od -4 do +4 rzadziej +5,+6,+7 oraz +8. Obecnie tylko jeden
wyjatek jest znany w niedawno odkrytym kationie czterotlenku irydu IrO,*, w ktérym iryd wystepuje
na +9 stopniu (Wang et al., Nature 2014). Mozliwos¢ istnienia kilku innych przypadkow spekulowana
byta przez teoretykow. Nie ma jednak obecnie znanych uktadow obojetnych elektrycznie (bez
tadunku), w ktorych pierwiastek bylby na stopniu wyzszym od +8.

Niniejszy projekt ma na celu teoretyczne zbadanie nowych zwigzkéw, ktore moglyby
zawiera¢ cigzkie pierwiastki przejsciowe 6-tego okresu na stopniach utlenienia od +9 do +12 oraz
wybrane lantanowce utlenione do +5 lub +6 stopnia. W tym celu wybrane zostalty pierwiastki, ktore
mogg speli¢ tzw. regule oktetu, co zwigksza szans¢ na otrzymanie stabilnych zwigzkow. W
izolowanych czasteczkach wokot jonu centralnego, Ktdry ma formalnie wysoki tadunek mozna
zgromadzi¢ bardzo niewielka liczba atomow niemetali ze wzglgdu na maly promien takiego jonu i
duze sity odpychania migdzy niemetalami. Ze wzgledu na ograniczenia koodrynacyjne niezbedne
bedzie siegniecie po najbardziej elektroujemne ligandy trojujemne, tj. N*. W zwigzku z tym by
osiggna¢ tak wysokie stopnie utlenienia nalezy skumulowaé wokot centrébw metalicznych atomy
niemetali, w matej przestrzeni, stad modelowane beda takze warunki wysokich cisnien. W tych
warunkach atomy zmuszane sg do zmniejszenia odlegtosci ich dzielacej i tworzenia wiazan. W
przypadku obecnosci metalu i niemetalu mozliwe sa wtedy do osiagnigcia nowe wysokie stopnie
utlenienia metalu.

Badania bedg polegaé na systematycznym studiowaniu zwigzkoéw irydu, platyny, ztota i rteci,
oraz wybranych lantanowcow poniewaz te metale maja potencjat osiagnigcia nieznanych jeszcze tak
wysokich stopni utelnienia. Rozne kombinacje tych metali z niemetalami zostang $cisnigte in silico w
sieci krystalicznej z uzyciem najwyzszej klasy metod teoretycznych dla periodycznych krysztatow.
Przetestowany zostanie szeroki zakres ci$nien dla znalezienia warunkow stabilizujacych te uktady na
wysokich stopniach utlenienia. Po znalezieniu odpowiednich warunkéw szczegdtowe wiasciwosci
takiego zwigzku zostang policzone metodami teoretycznymi.

W wyniku badan liczymy na znalezienie odpowiedzi na trzy fundamentalne pytania:

1. Czy jest mozliwe zwigkszenie stopnia utlenienia ponad +8 w obojetnych elektrycznie
uktadach?

2. Czy wymagane do tego wysokie ci$nienia moglyby zostac osiggni¢te w eksperymencie?

3. Jakie bytyby kluczowe wiasciwosci takich zwigzkow?

Mamy takze nadziej¢ zainspirowac eksperymentatorow sugerujac prawdopodobne zwiazki i
warunki niezbedne do ich poszukiwania.



