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Pomimo wielkiego znaczenia oddziatywan miedzyczasteczkowych, klasyfikacja krysztatow
na ich podstawie ogranicza sie prawie wytacznie do jakoSciowych podziatéw,
np. na krysztaty molekularne, czy jonowe. Celem tej pracy jest zaprezentowanie
parametréow pozwalajacych na iloSciowy opis krysztatdw w oparciu o odzialywania

miedzyczasteczkowe:

1. parametru kontaktu 6, opisujacego odlegto$¢ miedzy sferami van der Waalsa;
2. rzedu kontaktu n, bedacego liczba porzadkowa okreslajaca pozycje danego kontaktu

na liScie uszeregowanej wedtug wzrastajgcego parametru kontaktu 6;

oraz zastosowanie ich do analizy statystycznej modeli struktur zdeponowanych
w  Cambridge Structural Database. Pozwolito to wuzyska¢ dane dotyczace
najpopularniejszych typéw kontaktow oraz potwierdzono istnienie nowej grupy
krysztatéw (luzne krysztaly, ang loose crystals). Badania te sa niezwykle wazne nie tylko
z krystalograficznego punktu widzenia, ale takze ze wzgledu na ich praktyczne
zastosowanie. Pelniejsze zrozumienie oddzialtywan miedzyczasteczkowych, ich
zachowania, stabilnosci, czy prawdopodobienstwa wystgpienia moga znaleZ¢ zastosowanie

w tworzeniu nowych materiatéw oraz walidacji modeli struktur.



