"Zastosowanie pseudoatomów do udokładniania eksperymentalnej gęstości elektronowej
 i oszacowania właściwości elektrostatycznych cząsteczek w stanie krystalicznym."
Tematyka prezentowanej rozprawy doktorskiej obejmuje metodologiczne zagadnienia związane z zastosowaniem modelu multipolowego gęstości elektronowej w krysztale – modelu Hansena-Coppensa - do oszacowania właściwości elektrostatycznych cząsteczek w ciele stałym.  Część rozprawy opisująca wyniki badań podzielona jest na kilka rozdziałów.
Rozdział 7 i 8 opisują zastosowanie baz pseudoatomów (ELMAM, ELMAM2, UBDB, Invariom) do otrzymywania modeli asferycznej gęstości elektronowej. W rozdziale 7, przez porównywanie z modelem  periodycznej teoretycznej gęstości elektronowej pokazałam, że zastosowanie odpowiednich więzów umożliwia udokładnienie eksperymentalnej gęstości elektronowej, nawet jeśli badana struktura krystaliczna wykazuje dyna​miczny nieporządek grupy atomów.  W udokładnieniu tym, gęstość elektronowa nieuporząd​kowanej grupy była modelowana przy użyciu pseudoatomów z baz asferycznej gęstości elek​tronowej, a parametry modelu multipolowego były udokładniane tylko dla atomów uporządko​wanych w oparciu o wysokorozdzielcze dane rentgenowskie uzyskane dla  paracetamolu.  
W rozdziale 8 porównałam parametry strukturalne związków organicznych otrzymywane z udokładnień prowadzonych przy zastosowaniu asferycznych atomowych czynników rozpraszania, otrzymanych  przy użyciu  baz asferycznej gęstości elektronowej. Analizowałam  czy udokładnienia prowadzone przy użyciu różnych baz różnią się od siebie. Okazało się, między innymi,  że stosowanie asferycznych atomowych czynników rozpraszania do udokładnienia struktury pozwala na otrzymanie położeń atomów wodoru o porównywalnej dokładności z takimi jakie otrzymuje się z pomiarów neutronowych, bez względu na użytą bazę. Zebrane przeze mnie wyniki pokazały potrzebę standaryzacji anizotropowych atomowych czynników rozpraszania i tym samym, zastąpienia standardowego sferycznego modelu rozpraszania promieniowania rentgenowskiego modelem asferycznym.

W rozdziale 10 analizowałam dokładność właściwości elektrostatycznych otrzymanych z modeli asferycznej gęstości elektronowej, które były budowane z pseudoatomów z poszczególnych baz pseudoatomów. Referencyjne wartości dla badanych właściwości elektrostatycznych (moment dipolowy, potencjał rzutowany na izo-powierzchnię gęstości elektronowej, energie oddziaływań pomiędzy dimerami) otrzymałam bezpośrednio z teoretycznych gęstości elektronowych izolowanych molekuł, policzonych przy użyciu różnych poziomów teorii dla kilku aminokwasów i dipeptydów. Analiza wyników pokazała, że z modeli gęstości elektronowej, zbudowanych z pseudoatomów nie można uzyskać dokładnych wyników ilościowych. Energie oddziaływań elektrostatycznych między dimerami  estymowane przy użyciu w/w modeli różnią się znacznie od wartości referencyjnych. Najlepsze okazały się wartości energii otrzymane z modelu UBDB, średnie odchylenie kwadratowe (RMSD) między wynikami modelu UBDB a wynikami referencyjnymi wynosiło 15 kJ/mol. Natomiast RMSDs dla pozostałych modeli wynosiły około 27 kJ/mol. Modyfikowanie konstrukcji baz, w obrębie modelu multipolowego, nie poprawiło otrzymywanych wyników. 
Ostatnia część pracy poświęcona była analizie dokładności z jaką model multipolowy jest w stanie opisać zaburzoną przez pole krystaliczne gęstość elektronową molekuły. Wpływ pola krystalicznego był symulowany przez klaster zbudowany z ładunków, dipoli i kwadrupoli atomowych . Gęstość elektronowa centralnej molekuły była otrzymywana z obliczeń ab initio. Następnie stosując odwrotną transformatę Fouriera każdej z w/w zaburzonych teoretycznych gęstości elektronowych, symulując dane eksperymentalne, udokładniłam modele multipolowe odpowiednich gęstości teoretycznych. Analiza końcowa polegała na porównaniu właściwości elektrostatycznych otrzymywanych bezpośrednio z teoretycznych gęstości elektronowych izolowanych molekuł, lub molekuł w polu krystalicznym, do właściwości elektrostatycznych estymowanych z modeli multipolowych. Wyniki pokazały, że model multipolowy nie jest w stanie ilościowo opisać zaburzenia gęstości elektronowej spowodowanego wpływem pola krystalicznego. We właściwościach elektrostatycznych estymowanych z modeli multipolowych zaburzonych gęstości elektronowych nie widać trendów wywołanych przez polaryzacje gęstości, podczas gdy trendy te są widoczne w właściwościach otrzymywanych bezpośrednio z teoretycznych gęstości elektronowych.
