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Badania bedace przedmiotem pracy zwigzane s3 z inzynierig krystaliczng
ukierunkowang na tworzenie ukladow wielosktadnikowych. Kontrolowana krystalizacja
umozliwia uzyskiwanie zwigzkoéw o pozadanych wtasciwosciach fizykochemicznych. Wiele z
komponentow kokrysztatow stanowigcych sktadniki substancji czynnych farmaceutycznie
poprawia ich rozpuszczalno$¢, wchianialno§¢ w organizmie, a niejednokrotnie stanowi

synergistyczny komponent dla aktywnosci leku.

Celem pracy doktorskiej bylo opracowanie metod syntezy oraz charakterystyka
strukturalna kompleksow molekularnych zawierajacych dwie bardzo wazne grupy
modelowych uktadéw: pochodne floroglucyny oraz kwasy fenyloboronowe. Pierwsze z nich
stanowig zwiagzki naturalne o duzym znaczeniu farmakologicznym. Sa stosowane jako
antyoksydanty. Ze wzgledu na swoja budowe moga oddziatywac¢ z wieloma akceptorami
wigzan wodorowych. Drugi modelowy uktad (pochodne kwasdéw boronowych) ma bardzo
szerokie zastosowania w chemii organicznej, w medycynie, farmacji czy chemii materiatowe;.
Uktady te mogg by¢ zar6wno donorem jak i akceptorem wigzania wodorowego. Zrozumienie
tworzenia architektury molekularnej stanowi duze wyzwanie ze wzgledu na szereg
czynnikéw, ktore to warunkujg. Naleza do nich rotacja grupy boronowej, obecnos¢
podstawnikow w pierScieniu fenylowym, oddziatywania steryczne, rowniez obecno$¢
rozpuszczalnika. Partnerami w syntezowanych i badanych przeze mnie kompleksach

floroglucinoli oraz kwaséw boronowych stanowity pochodne bipirydynowe, ich N-tlenki,



etery koronowe, zasady purynowe i1 pirymidynowe, roOwniez wybrane aminokwasy. To
rowniez wazne uktady modelowe o duzym potencjale biologicznym. Oddziatywan
molekularnych w sieci krysztatu, ktére determinujg jego strukture jest wiele. W swojej pracy
skoncentrowalam si¢ przed wszystkim na roli wigzania wodorowego. Podjetam probe
sformutowania ogdlnych regut kieruja tworzeniem si¢ kokrysztatéw wymienionych zwigzkow
oraz okreslitam syntony molekularne pojawiajace si¢ w ich oddziatywaniach. tacznie

zsyntezowanych zostato przeze mnie 61 ré6znych kompleksow.

Glowne techniki badawcze wykorzystane w pracy to rentgenowska analiza
strukturalna na monokrysztale poszerzona badania z uzyciem dyfrakcji proszkowej oraz
obliczenia ab initio na wysokim poziomie zaawansowania teorii. W analizie wystepujacych

oddziatywan positkowatam si¢ m.in. mapami powierzchni Hirshfelda.



