Streszczenie

Nitrozwigzki, w tym kwasy nitrobenzoesowe, stanowig bardzo wazng grupe
zwigzkow chemicznych z punktu widzenia przemystu. Wynika to stad, iz znajdujg one
szerokie zastosowania przy produkcji wielu istotnych dla gospodarki materiatéw, takich
jak: polimery, barwniki, leki czy materiaty wybuchowe. Stanowig one takze intersujacy
obiekt badan w kontekscie inzynierii krystalicznej. Jest to zwigzane z tym, iz grupy nitrowe
oddziatujg z réznymi grupami funkcyjnymi poprzez oddziatywania NO,:--X (gdzie X to: NO,
COOH, OH NH,, CHjs, H, ) tworzac rézne syntony supramolekularne. Oddziatywania te
czesto decyduja o specyficznych wtasciwosciach nie tylko samych kwaséw
nitrobenzoesowych, ktoére wystepuja w postaci krystalicznej, ale réwniez
wielosktadnikowych krysztatéw, w tym kokrysztatéw, soli, solwatéw, powstajgcych z ich

udziatem.

W niniejszej pracy przedstawione zostaty wyniki badan obejmujgce analize
i obliczenia teoretyczne oddziatywan miedzyczgsteczkowych, w szczegdélnosci
powstajgcych z udziatem grup nitrowych, w strukturach krystalicznych:
(a) wielosktadnikowych krysztatow z udziatem wybranych kwaséw nitrobenzoesowych
oraz aromatycznych zasad azotowych, zdeponowanych
w bazie CSD, (b) kwasow nitrobenzoesowych podstawionych réznymi grupami
funkcyjnymi (-NO., -NH,, -OH oraz -CHs), zdeponowanych w krystalograficznej bazie
CSD oraz (c) nowo otrzymanych, wielosktadnikowych krysztatéw z udziatem kwaséow
nitrobenzoesowych oraz akrydyny/pochodnych akrydyny, tj. dwéch soli: akrydyny i kwasu
3-metylo-2-nitrobenzoesowego oraz akrydyny i kwasu 2-metylo-3-nitrobenzoesowego,
soli akrydyny z kwasem 2,4-dinitrobenzoesowym (stechiometria 1:2), a takze
monohydratu kokrysztatu soli akryflawiny z kwasem 3,5-dinitrobenzoesowym
(stechiometria 1:2). w ramach rozprawy doktorskiej,
w strukturach analizowanych zwigzkéw zidentyfikowane zostaty syntony
supramoleklarne, w ktére zaangazowane sg rozne grupy funkcyjne, w szczegélnosci
grupy nitrowe oraz zostata policzona ich energia metodami chemii kwantowej.
Przeprowadzona zostata dyskusja otrzymanych wynikéw oraz zaproponowana zostata
klasyfikacja zidentyfikowanych syntonéw, w zaleznosci od oddziatywan,

w ktdre sg zaangazowane grupy nitrowe.



