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WPROWADZENIE

1. Wstep

2. Barwnik
czerwonego korala

3 Barwnik slimaka
3. Szczegoly

5. Podziekowania




Kilka stow wstepu...

1) Etylen - podstawowy fragment polienow Hg\ﬂ_? /H 08.7 om
-C=C- /C‘_Q\
H 133.9 pm H
2) Polieny:

naturalne; retinal, karotenoidy,

pigmenty; piora papug, korale oraz skorupy
mieczakow

elektronika; uktady przewodzgce, rdzenie, lampy

nanorurki; uktady transportujgce molekuty



Badane obiekty

Czerwony koral wykorzystywany
gtownie do wyrobu drogie;
bizuterii.

Elementem jego struktury sg

tancuchy polienowe zawierajgce 6
- 12 wigzan podwaojnych.

Slimak afrykanski Helix Aspera
Maxima ceniony jest przede
wszystkim ze wzgledu na walory
smakowe.

W ciemnych pregach skorupy
znajdujg sie polieny zawierajgce
12 — 15 wigzan podwajnych.



UB3LYP/6-311++G™ GEOMETRY, FREQ
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Small nano objects
Fullerene

RHF, OFT
STO-3G, 6-31C",

(]
& Small and
- Middle size molecules It
s RHF, MP2, DFT &
@ Carbazole £
< ]
2313 &
Diatomics e, &0

MP2, CCSD(T), (DFT?)
very large basis sets, CBS
aug-cc-pvxZ, X= 2,3,456
pc-n, n=2,3 4

Aloms Ne

Scheme 1. ‘Jacob’s Ladder’ explaining a compromise between system size and theory level.
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Etylen

:ﬁﬂ“z@“ﬁ B3LYP/ | B3LYP/ BLYP/ BLYP/ MPY MPY | :
| 6311++G** | 631G* | 6:311++G=* | 6-31G* | 631G | 631G+ | =P gas[1]
cH 1.0850 1.08749 |  1.00148 100484 | 108546 | 1.08513 |1.081(2)
C=C 1.3289 133004 | 133838 134085 | 133918 | 133632 |1334(2)
HCC 121 74 121 87 121.79 12101 121 44 12171 | 121.32(33)
16230
HC=C) 1683 81 172042 | 1629.04 | 166460 | 167408 | 171877 | 16308
1625.414
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Badane struktury

k=

Cl o~
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Etylen oraz trans/cis polieny
2-14 C=C 14



Diugosc¢ wigzania C=C

Zaleznosc dl. wiazania C=C od ilosci wiazan w lancuchu trans-polienow.

Metoda DFTIB3ILYP baza f 6-311++G** | b
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Dlugoscwiazania C
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Zaleznosc dl. wiazania C-C od ilosciwiazan w lancuchu trans-polienow.

Diugosc wigzania C-C

Metoda DFT/B3LYP baza f.6-311++G**

Dlugosc wiazania C-C

¥,
t r

=]

3 4 3 G T 8 3 10 11

llosc wiazan pojedynczych €-C w strukturze
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=1

Break frem 1,37 lo 1,42

L - - s




| 1[1628,93]
| 2162993
| 3] 160724
| 4158256
| 5| 155942
| 6| 153825
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Imtensywnoes Ramanal® amu '

Intensywnosc drgan C-C i C=C

3 5% BLYP/6-311++5G "
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Polieny zakonczone grupami tert-butylowymi

opublikowane czestosci spektroskopii Ramanadlan=6-12

CH,
HgCK‘
= /C%
H3C CH ™ C—CH,
H,c CHa

nN=0,/,8:9.10 1112
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Whnioski:

1. Obliczenia DFT dla polienow 1 -16 C=C

2. Metoda UB3LYP/6-311++G**

3. Widma Ramana + modelowanie molekularne
4. Koral i Slimak Helixia

5. Barwnik to all-trans polyen 8-12 C=C
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2. Uniwersytet Opolski,
Wydziat Chemi

25



Acknowledgments

M. N. and M. 8. are recipients of a Ph.D. fellowship from a project funded by the European

Social Fund Stypendia doktoranckie-inwestycja w kadre naukowa wojewodztwa opolskiego.
T. K. was supported by the Faculty of Chemistry., University of Opole [grant number

8/WCH/2013-S]. L. S. was supported by Grant Narodowego Centrum Badan 1
Rozwoju (PBS1/A5/15/2012, GRAF-TECH/NCBR/10/29/2013). Samples of snail

shells (Helixia Maxima) were supplied from Helixia Company. Lewin Brzeski (special
thanks to R. Nabrdalik and J. Grala). The calculation facilities and software in the
Supercomputing and Networking Center ACK CYFRONET AGH in Krakow within a
calculation grant MNiSW/SGI3700/ UOpolski/061/2008 and calculation facilities and

software at the Supercomputing and Networking Center in Wroclaw are also acknowledged.

26



Z Kraju Ryzu, Herbaty i
. Tajfunow do ... Zakopane’2014

=
&

a5 o —————
]



Dziekuje za uwage
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