Streszczenie rozprawy doktorskiej

Natura wigzania kowalencyjnego jest przedmiotem wielu dyskusji we wspolczesnej
chemii.

Chociaz wzor Lewisa zostal wprowadzony na dlugo przed erg chemii kwantowej,
reprezentacja wielokrotnych wigzan kowalencyjnych (tj. X-X, X=X, X=X) ze wspolnymi
parami elektronow zostala szeroko zaakceptowana i stosowana we wspoétczesnej chemii.
Problem natury wigzan chemicznych polega na polaczeniu wszystkich atoméw w uktadzie
okresowym, cho¢by w aspekcie czysto hipotetycznym.

Straub i wsp. badali wielokrotnos¢ wigzania B-X (X=N, O, F, P, S, Cl) i opisali
korelacje miedzy przewidywang krotnoscig wigzania a jego dtugoscia, zaktadajac obecnosé
o$miu elektronow wokoét boru. Interesujace okazato si¢ zatem zbadanie natury wigzan
tworzonych przez atom boru za pomoca nowoczesnej metody analizy wigzan wywodzacej si¢
z topologii i chemii kwantowej - topologicznej analizy Funkcji Lokalizacji Elektronéw (ELF).

Atom boru ma dwa puste orbitale 2p, dlatego tez mozna rozwazy¢ istnienie
podwojnych 1 potrdjnych wigzan kowalencyjnych B=X, B=X.

Przedstawione w pracy wyniki teoretyczne (obliczeniowe) dotycza lokalnej natury
elektronowej wigzan chemicznych utworzonych przez atom boru z atomami boru (BB), wegla
(BC), azotu (BN), tlenu (BO), fluoru (BF) i chlor (BCI). Przebadano 124 czasteczki
zawierajace wigzania B-X (X =B, C, N, O, F, Cl) w roznych stanach elektronowych (2S+1 =
1,2, 3, 4) oraz w zakresie tadunkoéw formalnych (q = -1, 0, +1). Zbadano 72 mate czasteczki,
znane jedynie z rozwazanh teoretycznych, oraz 52 duze czasteczki charakteryzujace si¢
eksperymentalnie opisang strukturg krystalicznag.

Dla wszystkich badanych wigzan BX (X =B, C, N, O, F, Cl), ktore zostaty opisane
jako kowalencyjne, analiza topologiczna ELF wykazata wigzacy atraktor disynaptyczny
V(B,X).

Generalnie otrzymane warto$ci populacji basenowych sg zblizone do formalnych
wartosci 1, 2, 4 1 6e, natomiast istnieje wiele przypadkow czasteczek, dla ktorych wartosci
wigzan BX nie moga by¢ fatwo zinterpretowane.

Populacje basenow dla wigzan BB, BC i BN wspierajg formalng koncepcj¢ potrojnego
(B=B, B=C, B=N), podwdjnego (B=B, B=C, B=N) i pojedynczego wigzania (B-B, B-N, B-
C). Mozliwos¢ wielokrotnych wigzan B=0O, B=0O, B=F, B=F 1 B=Cl, B=Cl zostata doktadnie

zbadana i sugestia ta nie zostala potwierdzona.



