
Impact factor 5.317 







Hemiaminale to   nietrwałe produkty pośrednie reakcji iminacji wg 
„March’s Advanced Organic Chemistry, Reactions, Mechanisms, 
and Structure” (6th Edition, 2007)  
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M. Barys, Z. Ciunik, K. Drabent, A. Kwiecień, New J. Chem. 2010, 34, 2605–2611   



(SR/RS) 

„stretched” 

(SS/RR) rotation on C14 – N4 

and inversion on N4 „twisted” 



Efekt anomeryczny 
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2mox5nbald 

Kryształ   

Wzór sumaryczny 
C10H11N5O4 
  

Masa molowa  265.24 
Układ 
krystalograficzny 

Rombowy 

Grupa przestrz. 
P212121  
  

a (Å)       7.279(3) 
b (Å) 8.428(4) 
c (Å)       18.556(3) 
Kąt  (o) 
  

  

V (Å3) 1138.4(3) 
Z  4 
Dcalc (g cm-3) 1.548 
μ (mm-1) 0.123 
F(000) 552.0 
Pokrój kryształu Bezbarwne igły 





Akceptory wiązań wodorowych 

Donor 

Konformacje: 

Z,Z 

Z,E 

E,E 



1 

2 

3 
4 

Obserwowane 

Refcode: DACETA 

Refcode: TDACETA 



Jeżeli cząsteczki mają nieskomplikowaną budowę to czasem można, np. 
w układzie fenol – DMSO: 



Ale w przypadkach bardziej skomplikowanych, np. kokryształów 
acetamid-diacetamid (1:1) już raczej nie.  

Refcode: DUVHOR10 





Kwas benzoesowy 

Kwas tereftalowy 

Refcode: BENZAC12  

Refcode: TEPHTH12 



Heksagonalne geometrie Kwas 1,3,5-benzenotrikarboksylowy 

Refcode: DAZBIP 



Wiązanie wodorowe jest oddziaływaniem, 

które przyczynia się do utworzenia 

asocjacji kowalencyjnie związanego atomu 

wodoru z jednym lub większą liczbą 

innych atomów, grup atomów lub 

cząsteczek tworzących strukturę agregatu, 

która jest wystarczająco stabilna, aby 

chemik uznał go za niezależny twór 

chemiczny.* 

_____________________________________________ 
*L. Pauling, The Nature of the Chemical Bond, 3rd ed.; Cornell Univ. Press: New York, 1960, p. 5 





Teoria grafów to dział matematyki i informatyki zajmujący się badaniem właściwości 
grafów. Informatyka rozwija także algorytmy wyznaczające pewne właściwości grafów. 
Algorytmy te stosuje się do rozwiązywania wielu zadań praktycznych, często w 
dziedzinach na pozór niezwiązanych z grafami. 

Graf – podstawowy obiekt rozważań teorii grafów, struktura matematyczna służąca do 
przedstawiania i badania relacji między obiektami. W uproszczeniu graf to zbiór 
wierzchołków, które mogą być połączone krawędziami w taki sposób, że każda krawędź 
kończy się i zaczyna w którymś z wierzchołków. 
 
Wierzchołki grafu mogą być numerowane i czasem stanowią reprezentację jakichś obiektów, 
natomiast krawędzie mogą wówczas obrazować relacje między takimi obiektami.  



Dane jest n miast, które komiwojażer ma odwiedzić, oraz odległość pomiędzy każdą  
parą miast. Celem jest znalezienie najkrótszej drogi łączącej wszystkie miasta,  
zaczynającej się i kończącej się w określonym punkcie. 
 

Założenie: odległość z miasta A do B jest taka sama jak z B do A (tzn.  
problem jest symetryczny). 

Kutno Warszawa Poznań Kraków 

Kutno 0 130 180 300 

Warszawa 130 0 320 350 

Poznań 180 320 0 360 

Kraków 300 350 360 0 

https://pl.wikipedia.org/ 



M. C. Etter, Acc. Chem. Res. 1990, 23,120-126 
M. C. Etter, J. C. MacDonald, J. Bernstein, Acta Cryst. 1990, B46, 256-262.  



D 
C(4) 

S(6) 

𝑅2
2(8) 

𝑅4
2(8) 

𝑅 − 𝑟𝑖𝑛𝑔       𝑅𝑑
𝑎(𝑛) 

𝐶 − 𝑐ℎ𝑎𝑖𝑛     𝐶(𝑛) 

𝐷 − 𝑑𝑖𝑚𝑒𝑟 

𝑆 − 𝑖𝑛𝑡𝑟𝑎𝑚𝑜𝑙𝑒𝑐𝑢𝑙𝑎𝑟 

Liczba akceptorów 

Liczba donorów 

Liczba atomów w pierścieniu 





Reguły ogólne 

1 Wszystkie odpowiednie donory i akceptory tworzą wiązania wodorowe. 

2 Preferowane są sześcioczłonowe wiązania wewnątrzcząsteczkowe. 

3 Odpowiednie donory i akceptory nie tworzące wiązań wewnątrzcząsteczkowych 
tworzą wiązania międzycząsteczkowe. 

Reguły dodatkowe: nitroaniliny* 

4 Protony grup aminowych tworzą chętnie wiązania wodorowe z grupami nitrowymi. 

5 Jedno lub więcej międzycząsteczkowych wiązań wodorowych łączy grupy nitrowe i 
aminowe.   

6 Agregaty utworzone z wiązań wodorowych grup w pozycjach meta i para są 
niecentrosymetryczne. 

7 Wiązania między grupami aminową i nitrową są trójcentrowe, 𝑅1
2 4 . 

_________________ 
*Podobne reguły stworzono dla innych grup związków chemicznych 



Słowniczek: 
przestrzeń – zbiór analizowanych cząsteczek 
sieć – jest podzbiorem macierzy, w której każda cząsteczka w sieci jest 
połączona z każdą inną cząsteczką za pomocą co najmniej jednego szlaku 
wiązania wodorowego. Sieć może zawierać dowolną liczbę różnych wiązań 
wodorowych. 
motyw – specyficzna sieć. Jest to zbiór wiązań wodorowych jednego typu. 
Typ odpowiada naturze chemicznej wiązań, np. wiązanie pomiędzy fenolem i 
grupą nitrową jest innego typu aniżeli pomiędzy fenolem a ketonem. Motyw 
tworzą wszystkie wiązania wodorowe jednego typu w sieci. 
 



Analizę grafów zaczynamy od określenia motywów, następnie sieci. Najczęściej 
jeden lub kilka motywów trzeba określić aby odpowiedzieć na pytanie o obraz 
preferowanych agregatów.  
  
Określanie motywu 
1. Identyfikujemy typy wiązań wodorowych. Każdemu z nich przypisujemy 

odpowiedni motyw. 
2. Tworzymy ranking wiązań wodorowych zgodnie z regułami starszeństwa 

Cahna-Ingolda-Preloga (CIP). Jeżeli wodory nie są objęte tymi zasadami, 
muszą być arbitralnie ponumerowane.  

3. Generujemy motyw wybierając wiązanie wodorowe o najwyższym 
priorytecie, H(1) i znajdujemy wszystkie wiązania tego typu. W celu 
zidentyfikowania motywu wybieramy jedną cząsteczkę jako punkt startowy 
i identyfikujemy wszystkie cząsteczki połączone z nią przez H(1). To samo 
powtarzamy z kolejnymi cząsteczkami do czasu gdy trafimy na cząsteczkę 
nie połączoną z kolejną lub gdy zbiór jest nieskończony.  

4. Określamy graf charakteryzujący motyw (przykłady tab. 1) 
5. Powtarzamy kroki 3 i 4 aż opiszemy wszystkie typy wiązań wodorowych. 
 



Tab. 1 



Określanie grafów dla sieci pierwszego rzędu. 

  

Sieć pierwszego rzędu N1 jest sekwencją grafów odpowiadających każdemu 

motywowi w sieci, gdzie M1 jest motywem o najwyższym priorytecie: 

N1=Mj     M3M2M1 

Określanie grafów sieci wyższych rzędów 

  

Grafy wyższych rzędów określamy gdy sieć jest utworzona z kombinacji dwóch lub 

więcej typów wiązań wodorowych. Sieci wyższego rzędu Ni są określane przez 

dodanie nowego grafu. Wiązanie wodorowe najniższego stopnia ma najwyższy 

priorytet i w motywie dodawane jest jako pierwsze. Jeżeli są dwa tego samego 

stopnia wówczas o kolejności decyduje badacz.  

Procedura jest następująca: najpierw identyfikujemy motyw wybierając wiązanie 

wodorowe o najwyższym priorytecie H(1) i posuwamy się wzdłuż aż dojdziemy do 

H(2). Wtedy szukamy ścieżki powrotu do H(1) bez włączania innych atomów 

wodoru. Jeżeli ta sekwencja rozprzestrzenia się to jest akceptowana jako łańcuch itd.  



Określanie starszeństwa wiązań wodorowych 

  

Obowiązują zasady starszeństwa podstawników przyłączonych do atomu węgla 

wg Cahna-Ingolda-Preloga (CIP). Jeśli nie da się ich zastosować, autorzy 

zaproponowali rozszerzenie reguł starszeństwa. 



R2,2(8) 𝑅2
2 8 = 



A. Białońska, Rozprawa habilitacyjna: Mechanizmy rozpoznania molekularnego 
w diastereomerycznych solach brucyny, Wrocław 2015. 



Refcode: IMDIAC 
Układ  jsk. 
polimorf 1 

Refcode: IMDIAC01 
Układ jsk. 
polimorf 3 

Refcode: IMDIAC02 
Układ romb. 
polimorf 2 

J. Bernstein,  J. Chem. Soc. Perkin Trans . 2, 1990, 695- 698 



polimorf 1 



polimorf 2 



polimorf 3 



Sumaryczne grafy pierwszego i drugiego rzędu dla trzech 
polimorfów kwasu aminodioctowego 

Polimorf 1 𝑁1 = 𝐶 5 𝑅2
2 10 𝐶(8) 𝑁2 = 𝑅4

2(14) 

Polimorf 2 𝑁1 = 𝐶 5 𝑅2
2 10 𝐶(8) 𝑁2 = 𝑅4

2(8) 

Polimorf 3 𝑁1 = 𝐶 5 𝐶 5 𝐶(8)   



Kokryształy to ciała stałe, które są krystalicznymi materiałami jednofazowymi 
złożonymi z dwóch lub więcej różnych związków cząsteczkowych i / lub jonowych 
na ogół w stosunku stechiometrycznym, które nie są ani solwatami, ani prostymi 
solami. Pierwszym znanym kokryształem był chinhydron zbudowany z chinonu i 
hydrochinonu. 

Przegląd kokryształów do 2000 r: G. P. Stahly, Crystal Growth & Design, 2009, 9, 4213-
4229 

Refcode: QUIDON01  Friedrich Wöhler w 1844 



Kokryształy: 

• Odziaływania niekowalencyjne (wiązania wodorowe, oddziaływania 
jonowe, oddziaływania van der Waalsa i innne).  
 

• Powstałe struktury krystaliczne mogą generować właściwości fizyczne i 
chemiczne, które różnią się od właściwości poszczególnych składników 
(obejmują temperaturę topnienia, rozpuszczalność, stabilność chemiczną 
i właściwości mechaniczne). 
 

• Uważa się, że niektóre kokryształy istnieją jako polimorfy, które mogą 
wykazywać różne właściwości fizyczne w zależności od postaci kryształu. 
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𝑅1
2(4) 

Izograficzne grupy funkcyjne 

Refcode: FUXNAN 

N-metylo-p-nitroanilina 



Kokryształ N-tlenku p-nitropirydyny i m-aminofenolu 

Refcode: NPOAPL 

Grupa przestrzenna Cc  możliwy materiał dla NLO  









D.R. Turner,  A.J. Edwards, R.O. Piltz, CrystEngComm, 2012, 14, 6447–6451 

𝑅2
1(6) 

Wiązania wodorowe na bazie guanidyny 

mocznik kreatyna 

arginina 

                        TBD 
1,5,7-triazabicyklo[4.4.0]dek-5-en 




