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Szczegdétowy opis mechanizmdw wigzania sie atomow oraz agregacji czgsteczek w wieksze
uktady molekularne jest istotny zaréwno dla chemii eksperymentalnej, jak i teoretyczne;.
Uzyskanie tego typu informacji pozwala nie tylko zrozumiec strukture danego uktadu
molekularnego oraz jego stabilnos¢, ale takze, w wielu przypadkach, zaprojektowac inne
pochodne o okreslonych wtasnosciach. Bardzo istotng grupe stanowig tzw. stabe wigzania
chemiczne (od ang. non-covalent interactions), ktérych energie dysocjacji wynoszg od kilku
do kilkudziesieciu kcal/mol. Szczegdlnym ich przypadkiem sg tzw. tzw. homopolarne
wigzania dwuwodorowe typu XHeeeHX (X — rdiny typ atomow uktadu okresowego).
Aktualnie ten typ oddziatywan jest stabo zrozumiany w literaturze w poréwnaniu do innych
oddziatywan i wigzan chemicznych — ponadto, sg one uwazane przez wiekszos¢ spotecznosci
naukowej za 7rodto destabilizacji (tzw. odpychania sterycznego). Jako typowe przyktady
mozna wymieni¢: nizszg stabilno$¢ konformacji naprzemianlegtej etanu (wzgledem
naprzeciwlegtej) czy tez nizsza stabilnos¢ czasteczki cis-2-butenu (gdzie dwie grupy metylowe
sq w bliskim sgsiedztwie powodujgc istnienie oddziatywania CHeeeHC) wzgledem izomeru
trans-2-butenu. Wnioskujgcy w ostatnim czasie uzyskat, w oparciu o obliczenia kwantowo
chemiczne, wstepne wyniki $wiadczgce o tym, ze homopolarne oddziatywania
dwuwodorowe mogg by¢ stabilizujgce (w przeciwieristwie do aktualnie panujacej opinii). Z
tego powodu, w ramach niniejszego projektu planowane sg systematyczne badania natury
oddziatywan XHeeeHX (w oparciu o kompaktowe podejscie typu , bottom-top”) w rdznych
uktadach molekularnych — poczgwszy od pojedynczych prostych czgsteczek organicznych
(np.: rozgatezione weglowodory vs. ich liniowe izomery), poprzez wieksze materiaty
stanowigce potencjalne zrédto wodoru czgsteczkowego (borany i wodorki grup gtownych i
pobocznych uktadu okresowego), skoriczywszy na makroczgsteczkach (np.: agregaty typu
host-guest, lipidy, proteiny). Uzyskane wyniki dostarczg nie tylko nowej wiedzy o charakterze
podstawowym na temat roli HOMO-DHI i innych wigzan dla stabilnosci uktadow o réznym
poziomie ztozonosci (co moze doprowadzi¢ do zmiany, ugruntowanej przez lata, opinii w
spotecznosci naukowej dotyczace] destabilizujgcej natury oddziatywan sterycznych), ale
takze wniosg wkfad w lepsze zrozumienie mechanizmu odwodornienia rozwazanych
uktadéw molekularnych. Wyniki te z kolei, powinny by¢ réwniez przydatne w poszukiwaniu
lepszych materiatéw bedacych potencjalnym Zzrédtem wodoru czgsteczkowego. Dodatkowo,
uzyskane wyniki mogg wnies¢ wktad w lepsze zrozumienie mechanizmoéw np.: fatdowania sie
protein (poprzez identyfikacje nowych i nietypowych oddziatywan) lub tworzenia sie wodoru
w materii miedzygwiezdnej (z kationowych form weglowodoréw aromatycznych).



