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BADANIA ODDZIAŁYWAŃMIĘDZY- I
WEWNĄTRZCZĄSTECZKOWYCHW SOLACH
IMIDAZOLIOWYCH Z HELIKOIDALNĄ SIECIĄ
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Struktura helikalna stanowi jeden z najbardziej rozpowszechnionych motywów strukturalnych w biologii
[1,2]. Układy o strukturze helikalnej stanowią inspirację do projektowania i wykorzystywania grup funkcyjnych
w określonych miejscach w przestrzeni trójwymiarowej [1]. W wielu laboratoriach na świecie prowadzone
są intensywne badania mające na celu wyjaśnienie, w jaki sposób muszą być ułożone cząsteczki w strukturze
krystalicznej, aby tworzyły one strukturę helikalną [3]. Zwraca się uwagę na naturę oddziaływań w krysztale,
właściwości fizyczne oraz mechaniczne, w szczególności na anizotropię i odkształcenia sprężyste. Zauważono
także występowanie ujemnej rozszerzalności temperaturowej w układzie o helikalnej strukturze z wiązaniami
wodorowymi w (S,S)-octa-3,5-diyn-2,7-diolu [4].
Przedmiotem badań jest grupa soli imidazoliowych z aromatycznymi kwasami karboksylowymi [5-6]. Jony w
strukturze krystalicznej połączone są wiązaniami wodorowymi N+‒H···O‒, które tworzą strukturę helikalną.
Analiza tereftalanu (bis)imidazoliowego wykazała występowanie ujemnej rozszerzalności termicznej [6]. W
benzoesanie imidazoliowym pokazano występowanie ujemnej rozszerzalności termicznej oraz ujemnej ściśli-
wości liniowej [7].
Głównym celem badań jest teoretyczna analiza zachowania się sieci wiązań wodorowych oraz odziaływań
międzycząsteczkowychwotrzymanych solach na bazie aromatycznych kwasówkarboksylowych oraz cząsteczek
heterocyklicznych jak imidazol czy pirazol. W ramach badań prowadzone są obliczenia teoretyczne z wyko-
rzystaniemmetodDFT oraz TD-DFT przywykorzystaniu oprogramowaniaGaussian09. Przy pomocy obliczeń
DFT przeprowadzono analizę struktury oscylacyjnej. Do określenia rodzaju występujących wiązań wodor-
owych wykorzystano kwantową teorie atomów w cząsteczkach (QTAiM).
Wyniki otrzymane w ramach analizy numerycznej pozwoliły na głębsze zrozumienie zachowania się sieci
wiązań wodorowych (np. O-H···O, N-H···O) oraz oddziaływań międzycząsteczkowych. Analiza ta pozwoli
wyjaśnić i opisać przyczyny zachowania anomalnego w badanych układach. Na podstawie prowadzonych
obliczeń możliwa będzie interpretacja wyników eksperymentalnych dla grupy badanych związków. Ponadto
pozwoli ona na zaproponowanie nowych układów o wymaganych właściwościach fizykochemicznych.
Praca naukowa finansowana ze środków budżetowych na naukę w latach 2020-2023, jako projekt badawczy
w ramach programu PRELUDIUM-18 Narodowego Centrum Nauki, nr. rej. 2019/35/N/ST5/03324. Badania
zostały przeprowadzone przy wsparciu Interdyscyplinarnego CentrumModelowania Matematycznego i Kom-
puterowego Uniwersytetu Warszawskiego (ICM UW).
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