Streszczenie rozprawy doktorskiej mgr Weizhao Cai

»CiSnieniowe przemiany agregatow supramolekularnych”

W ramach niniejszej pracy badalem wplyw ci$nienia na zmiany strukturalne
substancji organicznych oraz polimerow koordynacyjnych. Skupitem si¢
glbwnie na przemianach fazowych badanych zwigzkow oraz ich
wiasciwosciach.

Wybralem trzy rdézne mieszaniny racemiczne w celu potwierdzenia
prawidlowosci reguty Wallacha. Jako pierwszy zwigzek zbadalem (+)-trans-1,2-
diaminocykloheksan (DACH), ktory krystalizuje w tej samej formie co zbadane
krysztaly w niskiej temperaturze. Natomiast racemat kwasu migdatlowego ulega
przemianie fazowej w ci$nieniu 0.65 GPa. Otrzymalem rowniez dwa krysztaty
2-chlorobutanu w cisnieniu 2.37 1 2.85 GPa. Po wykonaniu pomiarow
dyfraktometrycznych okazato si¢, ze badany zwigzek tworzy mieszaning
enancjomerow.

Wykonalem rowniez wysokoci$nieniowe badania dla kwasu benzoesowego
do 2.21 GPa, ktore wykazaty zalezno$ci miedzy zmianami wigzan wodorowych
a orientacjg czasteczek.

Benzoesan metylu krystalizuje w fazie a pomiedzy 0.35 a 0.54 GPa
przyjmujac niestabilng konformacje czasteczek. Powyzej 0.54 GPa zachodzi
izostrukturalna przemiana fazowa z niewielkg zmiang objetosci. Czasteczki w
nowej fazie posiadajg energetycznie stabilng ptaskg konformacje.

Wykonatem rowniez wysokocisnieniowe badania diwodorofosforanu potasu.

Okreslitem strukturg r6znych odmian tego zwigzku oraz wykonalem obliczenia
metodami DFT.
N-tlenek 3-metylo-4-nitropirydyny wykazuje silnie ujemng liniowa $cisliwos¢
do okoto 0.12 GPa, natomiast powyzej tego ciSnienia wystepuje dodatnia
scisliwos¢ az do 3.57 GPa. Ujemng liniowg $lisliwos¢ zauwazytem rowniez dla
koordynacyjnego polimeru serbra(l).



