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,Oddziatywania niekowalencyjne w wybranych kompleksach donoréw dziury typu ¢ lub n”

Oddziatywania poprzez dziury ¢ lub 7 s3 odpowiedzialne za tworzenie szerokiej grupy
ukladéow molekularnych. Zrédtem obu tych dziur jest anizotropowy rozktad gestosci
elektronowej w niektorych czasteczkach, ktory prowadzi do zmniejszenia tej gestosci w
otoczeniu atomoéw zwigzanych kowalencyjnie z elektronoakceptorowymi podstawnikami i w
konsekwencji powstania obszaréw o dodatnim potencjale, stanowigcych miejsca wigzania dla
nukleofili. Ze wzgledu na rodzaj donora danej dziury wyr6znia si¢ wigzania halogenowe,
chalkogenowe, pnikogenowe, tetrel, triel lub aerogenowe, ktore przyciagaja coraz wicksza
uwage srodowiska naukowego. Kompleksy stabilizowane przez te wigzania sg nie tylko
obiektem badan teoretycznych, ale rowniez eksperymentalnych w takich obszarach jak
inzynieria krysztalow, chemia supramolekularna, materialowa i biochemia. Coraz liczniej
deponowane sg struktury krystaliczne, w ktorych wystepuja wzorce takich oddziatywan.

W ramach rozprawy doktorskiej przygotowano przewodnik po 7 publikacjach
nalezacych do cyklu opisujacego rodzing wigzan dziury typu ¢ lub m. Opisano w nim wiodaca
role deformacji izolowanego donora dziury, ktéra wplywa na proces kompleksowania i
prowadzi do otrzymania komplekséw o wigkszej niz spodziewana energii oddzialywania.
Liczne przyktady takich uktadow zostaty w szczegdtowy sposob scharakteryzowane za pomoca
metod obliczeniowych chemii kwantowej. Poza deformacja geometrii monomeréw wykazano
réwniez wptyw innych czynnikdéw, ktorych efektem sa anomalie w warto$ciach otrzymanych
energii. Naleza do nich ujemna hiperkoniugacja obserwowana w czasteczkach niektorych zasad
Lewisa oraz obecno$¢ dodatkowych oddziatywan, ktore wprowadzaja trudno$¢ w obliczeniu
energii oddzialywania wlasciwej wylacznie dla dziury o. Wyniki uzyskane w omawianych
publikacjach rozszerzaja wiedze¢ na temat natury tych oddziatywan, co z kolei moze przetozy¢
si¢ na dokladniejsze zrozumienie procesOw samoorganizacyjnych czasteczek w wielu
ztozonych ukladach molekularnych.



