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Celem przedstawionej pracy doktorskiej było zbadanie strukturalnych, topologicznych, elektronicznych i fizycznych właściwości nowych typów tetraazamakrocyklicznych kompleksów Cu(II) i Ni(II) (Rys. 1).
W części literaturowej niniejszej pracy opisałem liczne zastosowania kompleksów makrocyklicznych metali przejściowych w tworzeniu nowych wieloskalowych połączeń supramolekularnych, a także przełączników, pamięci i urządzeń molekularnych. Część literaturową uzupełniłem o opis metod analizy rentgenostrukturalnej oraz pomiarów gęstości elektronowych.
Część poświeconą przedstawieniu wyników badań własnych podzieliłem na dwa rozdziały. W pierwszym - przeprowadziłem analizę rentgenostrukturalną 32 ligandów i kompleksów makrocyklicznych zawierających jony Cu(II) i Ni(II). Następujące własności zostały szczegółowo przedyskutowane: parametry geometryczne pierścieni makrocyklicznych, upakowanie cząsteczek w sieci krystalicznej, wpływ przeciwjonu na upakowanie cząsteczek, parametry luk molekularnych w kompleksach bismakrocyklicznych, oddziaływanie centrów metalicznych, konformacja łączników alkilowych w kompleksach bismakrocyklicznych oraz niesztywnych fragmentów molekuł.
W drugim rozdziale zaprezentowałem wyniki pomiarów eksperymentalnych gęstości elektronowych dla wybranych związków makrocyklicznych. Zbadałem topologiczne właściwości gęstości elektronowej (r) i laplasjanu gęstości elektronowej ((r) w punktach krytycznych wiązań, ciągły rozkład -((r) wzdłuż wybranych wiązań oraz przedstawiłem grafy atomowe dla jonów metali. Dla kompleksu zawierającego jon Ni(II) wykonałem analizę błędów (r) i ((r) oraz porównanie jakości modeli dla trzech różnych pomiarów. Dla wybranych układów policzyłem eksperymentalne ładunki atomowe metodą AIM, które następnie porównałem z wielkościami dostępnymi z obliczeń teoretycznych. W ostatnim podrozdziale przedstawiłem ogólne rozważania dotyczące wpływu fluktuacji Fo2 i (Fo2) na rezultaty otrzymywane z udokładnień multipolowych.
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Rys. 1
Przykładowe związki badane w pracy: (a) bismakrocykl Cu, b) monomakrocykl


16Ni badany metodami eksperymentalnych gęstości elektronowych.
