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Charakterystyka  oddzialywan = miedzymolekularnych to jeden z
najwazniejszych i najbardziej interesujacych tematéw zaréwno chemii
eksperymentalnej, jak i teoretyczne;.

W niniejszej pracy doktorskiej staralem sie scharakteryzowaé trzy klasy
oddzialywan miedzymolekularnych. Pierwsza rozpatrywana grupa bylo wiazanie
wodorowe w swojej typowej formie, tj. w matych klastrach wody. Druga grupa to
atypowe wigzanie dwuwodorowe, ktére mozna zapisa¢ jako D—H ---‘H—A, gdzie A
oznacza pierwiastek mniej elektrododatni, niz wodoér (np. metal przejSciowy, Li, Be,
B), a D jest konwencjonalnym elektroujemnym pierwiastkiem, badz elektroujemna
grupa. Trzeci wuklad to molekuly porfiryny i porficyny =z silnym
wewnatrzmolekularnym wigzaniem H--H, w obrebie ktérego nastepuje
przeniesienie protonu. Roéznorodnos¢ rozpatrywanych systeméw umozliwila
staranng analize liczonych teoretycznie wtasciwosci jako potencjalnych parametréw
oddzialywan miedzymolekularnych. Uzyskane rezultaty zostaly opublikowane w
szesciu artykulach.

Pierwsza grupe skladajaca sie z trzech publikacji mozna potraktowaé jako
serie komplementarnych prac, opisujacych wiasciwosci malych klastrow wody.
Obliczone teoretycznie stale ekranowania i sprzezenia magnetycznego rezonansu
jadrowego (NMR) oraz intensywnoéci ramanowskie analizowano pod wzgledem
korelacji ze strukturg klastra, a takze jak otoczenie molekuly, okreslone jako jej liczba
koordynacyjna determinuje obserwowane wilasciwosci molekularne.

Klastry wody z licznymi wigzaniami wodorowymi stanowily réwniez
atrakcyjny model do badania zaleznosci geometrycznych liczonych wtasciwosci, a
takze wplywu wigzan wielokrotnych na ich wartosci.

Temat drugi, ktéry stanowia badania wiazarn dwuwodorowych zostal podjety
w dwbéch kolejnych pracach. Najwazniejszym celem tych prac byla préba
odpowiedzi na pytanie, czy istnieje wyrazna i dobrze zdefiniowana réznica miedzy
wigzaniem dwuwodorowym a konwencjonalnym wigzaniem wodorowym. Szereg
dimeréw z molekula BeH: jako akceptorem protonu zostal wybrany do analizy
zmian r6znych wlasciwosci molekularnych wraz ze wzrastajaca moca wigzania.

Ostatni artykut dotyczy badan uktadéw z przeniesieniem protonu. Gtéwnym
zadaniem byla analiza obliczonych stalych sprzezenia i ekranowania w funkcji
postepu procesu wymiany wewnetrznych protonéw w molekutach porfiryny i
porficyny.



