STRESZCZENIE

Intensywna emisja zwigzkow fluorowcoéw do atmosfery ziemskiej jest jedna z gldwnych
przyczyn postepujacej degradacji srodowiska naturalnego. Wsrod tych zwiazkoéw szczegdlng
role odgrywaja chlorowcopochodne n-alkandow. Jest to spowodowane wielkoskalowag produk-
cja tych substancji w procesach przemystowych oraz ich wysoka reaktywnoscia chemiczng.

Dezaktywacja chloroalkanéw w atmosferze ziemskiej jest przedmiotem coraz intensyw-
niejszych badan réznych gatezi chemii srodowiska. Obecnie najlepiej zapowiadajaca si¢ me-
toda neutralizacji tych zwigzkow jest ich utlenianie w reakcjach rodnikowych z uzyciem ato-
moéw chloru. Procesy te, w swej najistotniejszej czesci sprowadzaja si¢ do usuniecia atomu
wodoru z czasteczek chloroalkanu. Reakcje tego typu charakteryzuja si¢ znacznie wigksza
szybkoscig anizeli te, w ktorych role utleniacza peini np. rodnik hydroksylowy.

W pierwszej czgsci niniejszej rozprawy przedstawiono wyniki badan teoretycznych doty-
czacych mechanizmu, termodynamiki oraz kinetyki rodnikowych reakcji usunigcia atomu
wodoru oraz deuteru z czterech wybranych chloroalkanow tj. chloroetanu, 1,2-dichloroetnanu,
2-chloropropanu i 1-chloropropanu. Przebieg modelowych procesow przeprowadzono
w symulowanej prozni przy zastosowaniu zaawansowanych metod chemii kwantowe;.

Wigzanie halogenowe (XB) jest jednym z trzech glownych specyficznych oddzialywan
niewigzacych. Pomimo jego niezaprzeczalnie wielkiego znaczenia w przyrodzie, zwlaszcza
w prawidlowym funkcjonowaniu uktadow biologicznych jest ono najmniej zbadanym oddzia-
tywaniem tego typu.

Druga cz¢$¢ rozprawy dotyczyla teoretycznych badan natury oddzialywania poprzez wig-
zanie halogenowe, glownie z punktu widzenia jego energii. Uzyskane wyniki zostaty opisane
w czwartej publikacji zalaczonej do niniejszego przewodnika. Przedmiotem badan bylo szes¢
modelowych kompleksow o liniowej strukturze i wzorze O=C:--X—Y. X—Y oznacza odpo-
wiednio: Br—Br, CI—Cl, F—F, Br—Cl, Br—F 1 CI—F. W dodatku charakteryzuje je wyrazne
XB. Uklady otrzymane w wyniku optymalizacji struktury geometrycznej poddano procedurze
rozkladu energii oddzialywania metoda LMOEDA (ang. localised molecular orbital energy
decomposition). Pozwala ona na wyodrebnienie i petng analiz¢ wszystkich skladowych cat-

kowitej energii oddzialywania.



