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Struktura helikalna stanowi jeden z najbardziej rozpowszechnionych motywéw strukturalnych w biologii
[1,2]. Uklady o strukturze helikalnej stanowia inspiracje do projektowania i wykorzystywania grup funkcyjnych
w okreslonych miejscach w przestrzeni trojwymiarowej [1]. W wielu laboratoriach na §wiecie prowadzone
sa intensywne badania majace na celu wyjasnienie, w jaki sposob musza by¢ ulozone czasteczki w strukturze
krystalicznej, aby tworzyly one strukture helikalng [3]. Zwraca si¢ uwage na nature oddzialywan w krysztale,
wiasciwosci fizyczne oraz mechaniczne, w szczegdlnosci na anizotropie i odksztatcenia sprezyste. Zauwazono
takze wystepowanie ujemnej rozszerzalnosci temperaturowej w uktadzie o helikalnej strukturze z wigzaniami
wodorowymi w (S,S)-octa-3,5-diyn-2,7-diolu [4].

Przedmiotem badan jest grupa soli imidazoliowych z aromatycznymi kwasami karboksylowymi [5-6]. Jony w
strukturze krystalicznej polaczone s wigzaniami wodorowymi N+-H:--O-, ktére tworza strukture helikalna.
Analiza tereftalanu (bis)imidazoliowego wykazala wystepowanie ujemnej rozszerzalnosci termicznej [6]. W
benzoesanie imidazoliowym pokazano wystepowanie ujemnej rozszerzalnosci termicznej oraz ujemnej $cisli-
wosci liniowej [7].

Gléwnym celem badan jest teoretyczna analiza zachowania sie sieci wigzan wodorowych oraz odzialywan
miedzyczasteczkowych w otrzymanych solach na bazie aromatycznych kwaséw karboksylowych oraz czasteczek
heterocyklicznych jak imidazol czy pirazol. W ramach badan prowadzone sg obliczenia teoretyczne z wyko-
rzystaniem metod DFT oraz TD-DFT przy wykorzystaniu oprogramowania Gaussian09. Przy pomocy obliczen
DFT przeprowadzono analize struktury oscylacyjnej. Do okreslenia rodzaju wystepujacych wigzan wodor-
owych wykorzystano kwantows teorie atoméw w czasteczkach (QTAIM).

Wyniki otrzymane w ramach analizy numerycznej pozwolily na glebsze zrozumienie zachowania sie sieci
wigzan wodorowych (np. O-H---O, N-H---O) oraz oddzialywan miedzyczasteczkowych. Analiza ta pozwoli
wyjasnic i opisa¢ przyczyny zachowania anomalnego w badanych ukiadach. Na podstawie prowadzonych
obliczen mozliwa bedzie interpretacja wynikéw eksperymentalnych dla grupy badanych zwiazkéw. Ponadto
pozwoli ona na zaproponowanie nowych ukltadéw o wymaganych wlasciwosciach fizykochemicznych.
Praca naukowa finansowana ze $rodkéw budzetowych na nauke w latach 2020-2023, jako projekt badawczy
w ramach programu PRELUDIUM-18 Narodowego Centrum Nauki, nr. rej. 2019/35/N/ST5/03324. Badania
zostaly przeprowadzone przy wsparciu Interdyscyplinarnego Centrum Modelowania Matematycznego i Kom-
puterowego Uniwersytetu Warszawskiego (ICM UW).
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