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Tytuł rozprawy: „Badania wiązań wodorowych metodami spektroskopii oscylacyjnej w 

świetle spolaryzowanym na zorientowanych próbkach monokrystalicznych wybranych 

związków organicznych” 

 Celem niniejszej rozprawy było możliwie jak najdokładniejsze 

scharakteryzowanie wiązań wodorowych występujących w kryształach: [fumaranu bis(2-

aminopirydyny)] kwas fumarowy (1:1)
1
, bis(4-hydroksybenzenosulfonianu) piperazyny

2
 oraz 

jednowodnego wodoroarsenianu (V) piperazyny
3
. W tym celu wykorzystano metody 

spektroskopii oscylacyjnej w świetle spolaryzowanym na zorientowanych próbkach 

monokrystalicznych oraz metody chemii kwantowej, jakimi są metody oparte na teorii 

funkcjonału gęstości (DFT – ang. Density Functional Theory).  

 Wykonane zostały komplety widm w świetle spolaryzowanym w podczerwieni 

(widma dla składowych głównych x, y, z oraz w kierunkach 30, 60, 120 i 150° od x) oraz 

Ramana (widma odpowiadające wszystkim składowym tensora polaryzowalności). W 

przypadku widm w podczerwieni zastosowana została metoda refleksyjna pomiaru, a 

następnie przeprowadzono transformację Kramersa – Kröniga. Intensywności pasm w 

widmach w podczerwieni porównane zostały z wynikami obliczeń kierunków wektorów 

dipolowego momentu przejścia. Dodatkowo wykonane zostały widma proszkowe dla 

wszystkich badanych kryształów.  

 Struktury krystaliczne wybranych związków znane były w literaturze, na ich 

podstawie przeprowadzone zostały obliczenia kwantowo – mechaniczne, metodą B3LYP6-

311++G(d,p). Obejmowały one optymalizację geometrii pojedynczej cząsteczki, 

wysymulowanie widm oscylacyjnych, a następnie wykonanie obliczeń rozkładu energii 

potencjalnej (PED – ang. Potential Energy Distribution) i przypisania pasm. Przypisania 

pasm w widmach teoretycznych porównane zostały z przypasaniami pasm w widmach 

eksperymentalnych. Dodatkowo przeprowadzono optymalizację geometrii agregatu kilku 

cząsteczek oraz wykonanie analizy NBO (ang. Natural Bond Orbitals), w celu wyznaczenia 

energii stabilizacji wiązań wodorowych w omawianych związkach. Porównane zostały 

wyniki pomiarów eksperymentalnych z obliczeniami teoretycznymi. W niniejszej rozprawie 

skupiono się na analizie wiązań wodorowych, dlatego też do opisu tworzonych przez nie w 

strukturach krystalicznych motywów zastosowano teorię grafów.    
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