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SUMMARY AND PURPOSE OF THE THESIS

By self-organization of the structure, molecules with single bonds take on different rotameric
forms. It is observed that rotameric freedom can be limited by non-covalent interactions,
which include hydrogen bonds, mutual repulsion of free electron pairs and secondary electrostatic
interactions. Additionally, taking into account the steric effects of rotating fragments, a wide spectrum
of possibilities in the field of modeling the structure of molecules is obtained. It can therefore
be argued that a controlled change in any of these parameters in associated molecules can qualitatively
and quantitatively affect the stability of the complex they form. The purpose of the work is to prove
the above thesis by comparing three publications describing the results of studies on selected
derivatives of azines.

In order to better understand the main research idea, the first part of the dissertation contains
a literature review of works allowing to embed the subject of the author's research in the field
of supramolecular chemistry. Each of the introductory sections deals with a separate research problem,
which has also been included in the author's publications.

The first of the described publications concerns derivatives of acylated diazines and the impact
of the size of substituents used in them on the ability to form a complex with selected molecules.
The second work, based on pyrimidine derivatives, raises the subject of competition between the
formation of intra and intermolecular hydrogen bonds in response to a change in substituent in a guest
molecule. The latest publication describes the results of research onthe qualitative effects
of association onthe tautomeric equlibria of the host molecule, which shows the properties

of the molecular switch.

Each publication describes a method for synthesizing subjected compounds. The research

methodology was based primarily on NMR measurements and quantum-chemical calculations.
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STRESZCZENIE ROZPRAWY DOKTORSKIEJ

Na drodze samoorganizacji struktury, czasteczki posiadajagce wiazania pojedyncze przyjmuja
rézne formy rotameryczne. Obserwuje sig, Ze swoboda rotameryczna moze by¢ ograniczana poprzez
niekowalencyjne oddzialywania, do ktéorych mozna zaliczy¢ m.in. wigzania wodorowe,
wzajemne odpychanie wolnych par elektronowych oraz wtorne oddziatywania elektrostatyczne.
Dodatkowo, uwzgledniajac efekty steryczne rotujacych fragmentow, otrzymuje si¢ szerokie spektrum
mozliwosci w zakresie modelowania struktury czgsteczek. Mozna zatem wysunaé teze,
ze kontrolowana zmiana ktorego$ ze wspomnianych parametrow w czgsteczkach zasocjowanych,
moze jakosciowo i iloSciowo wplyna¢ na trwalos$é utworzonego przez nie kompleksu. Celem pracy
Jjest udowodnienie powyzszej tezy na drodze zestawienia trzech publikacji opisujacych wyniki badan
wybranych pochodnych azyn.

Aby lepiej zrozumie¢ gldwna mysl badawcza, pierwsza czgs¢ dysertacji zawiera literaturowy
przeglad prac pozwalajacych osadzi¢ przedmiot badan autora w dziedzinie chemii supramolekularnej.
Kazdy z podrozdzialdow wstepu porusza osobny problem badawczy, ktory zostal ujety réwniez
w publikacjach autora.

Pierwsza z opisanych publikacji dotyczy pochodnych acylowanych diazyn oraz wplywu
wielkosci zastosowanych w nich podstawnikow na zdolnosé do formowania kompleksu z wybranymi
molekutami. Druga praca. bazujac na pochodnych pirymidyny, porusza temat konkurencji pomigdzy
tworzeniem wewngtrz oraz miedzyczasteczkowych wigzan wodorowych w odpowiedzi na zmiang
podstawnika w czgsteczce goscia. Ostatnia z publikacji opisuje wyniki badan dotyczace jakosciowego
wplywu asocjacji na swobode tautomeryczna czasteczki gospodarza, ktory petni w tym ukiadzie rolg
przelaeznika molekularnego.

W kazdej pracy opisano metode syntezy kluczowych zwiazkéw. Metodyka badan opierata

si¢ przede wszystkim na pomiarach NMR oraz obliczeniach kwantowych.
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