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W rozprawie przeanalizowano oddziatywania pomig¢dzy kationem wapnia a cukrami prostymi
oraz ich pochodnymi (alditolami, kwasami cukrowymi, sulfonowa pochodng cukru, glukozaming oraz
fosfonowymi pochodnymi cukréw) w stosunku molowym 1:1. Dla kazdego z uktadéw ligand-Ca®*
Wyznaczono potencjalne miejsca kompleksowania oraz opisano je wielko§ciami umozliwiajacymi

ocen¢ badanych oddziatywan pod katem ich sity, stabilnosci i trwatosci tworzacych sie kompleksow.

Zastosowano model obliczeniowy, dzigki ktoremu uzyskano wiarygodne odwzorowanie
strukturalne potencjalnych komplekséw. Wykorzystany model pozwolil na okreslenie wptywu
rozpuszczalnika na badane oddziatywania w ujeciu globalnym oraz lokalnym poprzez podkreslenie
oddziatywan zachodzacych na granicy ligand-H,O, kation-H,O. Ponadto, uzupetnienie pierwszej
sfery koordynacyjnej kationu wapnia pozwolito na zidentyfikowanie stosunkowo silnych oraz stabych

jednostkowych oddziatywan O-Ca*".

W pracy wskazano, jak wiasciwosci strukturalne tj. konformacja liganda czy ultozenie
przestrzenne donorowych atomow tlenu wptywaja na badane oddziatywania, stabilno$¢ tworzacych sig
kompleksow oraz ich trwatos¢. Co wigcej, okreslono dwie podstawowe funkcje zwigzane
z odpowiednim przestrzennym utozeniem donorowych atomow tlenu. Dodatkowo, okreslono wplyw
charakteru chemicznego (np. hydroksylowy, karboksylowy, karboksylanowy, fosfonowy,
fosfonianowy, sulfonowy) donorowego atomu tlenu na badane oddziatywania. Oszacowano $rednie

energie jednostkowych oddziatywan O-Ca** ze wzgledu na typ donorowego atomu tlenu.

Bazujac na otrzymanych wynikach zaproponowano schemat postgpowania przy projektowaniu

nowych ligandow o zadanym wlasciwosciach kompleksujacych.



