Inzynieria krysztatow jest gwattownie rozwijajaca si¢ dziedzing chemii. Ma
zastosowanie w takich obszarach jak technologia materialowa, biologia molekularna czy
farmaceutyka. Prowadzi to do wzrostu zainteresowania w projektowaniu i otrzymywaniu
krysztatow oraz zrozumienia w jaki sposob nastepuje ich upakowanie. Badania skupiajg si¢
nad przewidywaniem roznych motywow wigzan wodorowych (homosyntondéw i
heterosyntondw) pojawiajacych si¢ w krysztatach. Male czasteczki takie jak aminopirydyny
czy aminopirymidyny posiadajace atom azotu Npy oraz grupy aminowe moga stanowi¢ dla

nas model dla zrozumienia rozpoznania molekularnego na przyktad zasad pirymidynowych i
purynowych. Heterosynton R3(8) tworzony pomiedzy grupa aminowg a karboksylowa jest

dobrze poznanym motywem wystepujacym w wielu krysztatach i wykorzystywanym przy
projektowaniu nowych kompleksow.

W mojej pracy prezentuje badania poswigcone sieciom wigzan wodorowych
obserwowanych w krysztatach kwaséw sulfonowych (kwas 5-sulfoizoftalowy (5SIP) i kwas
L-cysteinowy (CSA)) z r6znymi aminami aromatycznymi (aminopirydyny, aminopirymidyny,
amino-1,3,5-triazyny oraz zasady pirymidynowe i purynowe). Na podstawie pomiaréw
rentgenograficznych stwierdzitam, ze pigtnascie nowych struktur charakteryzuje sie¢
jednoskosnym, trojskosnym badz rombowym ukladem przestrzennym. Ponadto zostaty dla
nich wykonane pomiary spektroskopowe (IR, Raman) oraz analiza ich organizacji
molekularnej. Przebadalam mozliwosci tworzenia si¢ heterosyntonu N-H:--O/O-H:--N z
udziatem grupy sulfonowej i1 karboksylowej, interesowalo mnie réwniez jak zmiana pozycji
grupy aminowej w stosunku do atomu Ny, wptynie na sie¢ wigzan wodorowych. Wzrastajaca
liczba atomo6w azotu oraz grup aminowych ma olbrzymi wplyw na organizacj¢ molekularna.
W przypadku mniejszych czasteczek amin kwas S5SIP oraz CSA tworzag homomotywy
uktadajagce si¢ w jednowymiarowe tasmy lub tancuchy, natomiast sytuacja zmienia si¢ gdy
pojawiajg si¢ bardziej rozbudowane aminy. Ponadto, poniewaz rozpuszczalnikiem byta woda,
zaobserwowatam rowniez motywy budowane z udziatem tej wtasnie czasteczki.

Poza tym zaobserwowalam, ze warunki krystalizacji takie jak temperatura,
rozpuszczalnik, rodzaj i stechiometria substratow oraz metoda przeprowadzenia syntezy ma
wyrazny wplyw na otrzymywanie nowych tréjwymiarowych struktur. Moje badania
poszerzaja wiedz¢ na temat mozliwosci tworzenia struktur organicznych dla kwasu 5-

sulfoizoftalowego oraz L-cysteinowego z aminami aromatycznymi.



