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Wiele z powszechnie uzywanych lekow zawiera w strukturze pierscien piperazyny.
Obiektami badan sg takze pochodne fenylopiperazyny, szczegodlnie jesli chodzi o
wtasciwosci  analgetyczne!”. W ramach pracy magisterskiej wykonatam badania
konformacyjne szesciu szczawiandw pochodnych 1-fenylopiperazyny. Ponadto zbadatam
wpltyw podstawnika halogenowego na upakowanie tych soli oraz okreslitam wptyw rodzaju i
ilosci podstawnikéw halogenowych na oddzialywania w czasteczkach. Zastosowanymi
metodami badawczymi byty analiza konformacyjna, optymalizacja geometrii, analiza
oddziatywan oraz energii dimerow wykonane na podstawie danych z pomiaréw
dyfrakcyjnych.

W wyniku badah ustalitam, ze wszystkie badane zwigzki, pomimo réznych podstawnikéw
halogenowych, cechujg sie podobnym rodzajem upakowania i tworzonych oddziatywan.
Dodatkowo stwierdzitam, ze typ i rozmiar zastosowanego podstawnika halogenowego nie
wplywa znaczgco na oddziatywania wewnatrzczgsteczkowe, ale odgrywa duzg role w
przypadku oddziatywah miedzyczgsteczkowych. Ponadto konformacja badanych zwigzkow
w krysztale znaczaco odbiega od ich konformacji w fazie gazowej w wyniku tworzacych sie
oddziatywan, jak wigzania wodorowe, oddziatywnia elektrostatyczne z anionem, dipol — dipol
i oddziatywania halogenowe.
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