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Tytul rozprawy: ,, Badania wigzan wodorowych metodami spektroskopii oscylacyjnej w
swietle spolaryzowanym na zorientowanych préobkach monokrystalicznych wybranych
zwigzkow organicznych”™

Celem niniejszej rozprawy bylo mozliwie jak najdoktadniejsze
scharakteryzowanie wigzan wodorowych wystepujacych w krysztatach: [fumaranu bis(2-
aminopirydyny)] kwas fumarowy (1:1)*, bis(4-hydroksybenzenosulfonianu) piperazyny® oraz
jednowodnego wodoroarsenianu (V) piperazyny’. W tym celu wykorzystano metody
spektroskopii oscylacyjnej w $wietle spolaryzowanym na zorientowanych probkach
monokrystalicznych oraz metody chemii kwantowej, jakimi sag metody oparte na teorii
funkcjonatu gestosci (DFT — ang. Density Functional Theory).

Wykonane zostaly komplety widm w $wietle spolaryzowanym w podczerwieni
(widma dla sktadowych gtownych x, y, z oraz w kierunkach 30, 60, 120 i1 150° od x) oraz
Ramana (widma odpowiadajagce wszystkim sktadowym tensora polaryzowalnosci). W
przypadku widm w podczerwieni zastosowana zostala metoda refleksyjna pomiaru, a
nastepnie przeprowadzono transformacje Kramersa — Kroniga. Intensywnos$ci pasm w
widmach w podczerwieni poréwnane zostaly z wynikami obliczen kierunkow wektoréw
dipolowego momentu przejscia. Dodatkowo wykonane zostaly widma proszkowe dla
wszystkich badanych krysztatow.

Struktury krystaliczne wybranych zwigzkéw znane byly w literaturze, na ich
podstawie przeprowadzone zostaly obliczenia kwantowo — mechaniczne, metoda B3LYP6-
311++G(d,p). Obejmowaly one optymalizacje geometrii pojedynczej czasteczki,
wysymulowanie widm oscylacyjnych, a nastgpnie wykonanie obliczen rozktadu energii
potencjalnej (PED — ang. Potential Energy Distribution) i przypisania pasm. Przypisania
pasm w widmach teoretycznych poréwnane zostaly z przypasaniami pasm w widmach
eksperymentalnych. Dodatkowo przeprowadzono optymalizacj¢ geometrii agregatu Kilku
czasteczek oraz wykonanie analizy NBO (ang. Natural Bond Orbitals), w celu wyznaczenia
energii stabilizacji wigzan wodorowych w omawianych zwigzkach. Poroéwnane zostaly
wyniki pomiaréw eksperymentalnych z obliczeniami teoretycznymi. W niniejszej rozprawie
skupiono si¢ na analizie wigzan wodorowych, dlatego tez do opisu tworzonych przez nie w
strukturach krystalicznych motywow zastosowano teori¢ grafow.
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