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Celem projektu jest zbadanie zaleznosci cisnienia wywotujgcego transfer protonu w kokrysztatach
molekularnych i réznicy w kwasowosci czgsteczek je budujgcych.

Kokrysztaty stanowig ciekawg grupe materiatdw, czesto wykazujgcych korzystniejsze
wtasciwosci w poréwnaniu do ich czystych sktadnikdw. Znalazty one zastosowanie jako materiaty
energetyczne oraz w optyce nieliniowej, jednak najczesciej stosowane sg w przemysle
farmaceutycznym. Projektowanie kokrysztatdw oparte jest na wzajemnym dopasowaniu ich
sktadnikow (koformerdw) w celu stworzenia uzupetniajacej sie sieci wigzann wodorowych. Zwigzkami
chemicznymi chetnie tworzacymi ze sobg oddziatywania miedzyczgsteczkowe sg kwasy i zasady
Brgnsted’a-Lowry’ego. Jednakze, w zaleznosci od ich kwasowosci i zasadowosci mogg one utworzy¢
s6l zamiast kokrysztatu. Rdznica w kwasowosci koformeréw moze stuzy¢ do przewidywania tendencji
zwigzkéw do tworzenia kokrysztatéw lub soli w warunkach normalnych. Jednoczesnie, zaleznosc¢
roznicy w kwasowosci i przeskoku kationu wodorowego miedzy kwasem a zasadg w warunkach
odmiennych od normalnych nie zostata szczegétowo przebadana. Warto zauwazyé, ze wczesniejsze
doniesienia naukowe na przyktadzie dwuwodnego kwasu szczawiowego rzeczywiscie pokazaty, ze
zwiekszenie cisnienia moze prowadzi¢ do przemiany kokrysztatu w sél. Dlatego, celem tych badan
jest okreslenie zaleznosci miedzy réznicg w kwasowosci koformeréw a cisnieniem wymaganym do
wywofania przejscia kationu wodorowego w kokrysztatach molekularnych.

Prace eksperymentalne wykonane zostang przy uzyciu komory z kowadetkami diamentowymi
(DAC). Probka umieszczana jest w otworze specjalnie przygotowanej metalowej uszczelki
zamontowanej w komorze diamentowej. Gdy dwa réwnolegte diamenty naciskajg na metalowg
uszczelke powoduja jej odksztatcenie i wzrost cisnienia wewnatrz komory. Niestety, konstrukcja
komory cisnieniowej wptywa na jakos¢ i ilos¢ danych zbieranych podczas pomiaru dyfrakcji
rentgenowskiej, utrudniajgc okreslenie pozycji atoméw wodoru w strukturze krystalicznej- co jest
kluczowym aspektem stuzgcym do odréznienia kokrysztatu od soli. W zwigzku z tym komora
cisnieniowa o nowej konstrukcji, z szerokim katem otwarcia, bedzie uzyta by zapewni¢ zebranie
danych o jak najwyzszej kompletnosci. Umozliwi to specjalistyczne udoktadnienie pozycji atoméw
wodoru. Dane rentgenowskie zostang dodatkowo wsparte pomiarami spektroskopii ramanowskiej.
Gdy przemiana kokrysztatu w sdl zostanie potwierdzona, wysokocisnieniowa rekrystalizacja probki
bedzie przeprowadzona by zbadaé¢ czy zmiana tadunku sktadnikdw prowadzi do alternatywnego
sposobu ich agregacji w ciele statym.

Badania te poszerzg ogdlng wiedzg na temat zachowania kokrysztatéw molekularnych pod
ci$nieniem i pozwolg wyznaczyé zaleznos¢ miedzy réznicg w kwasowosci koformeréw a cisnieniem
wymaganym do wymuszenia przejscia kationu wodorowego. Ponadto, mogg one prowadzi¢ do
odkrycia nowych form krystalicznych niemozliwych do otrzymania w warunkach normalnych.
Dlatego, zastosowane podejscie moze okazaé¢ sie metody otrzymywania nowych materiatéw o
interesujgcych wtasciwosciach.



