Streszczenie

Izosymetryczne przejicia fazowe (IPTs) sa przemianami w stanie stalym, ktére sg
trudne do wykrycia, poniewaz w trakcie przejScia zachowana zostaje ta sama grupa
przestrzenna, mimo istotnych zmian w konfiguracji molekularnej, topologii wigzan
wodorowych oraz stabilnosci termodynamicznej. Zrozumienie IPTs ma istotne znaczenie dla
chemii ciala stalego oraz chemii farmaceutycznej, poniewaz nawet niewielkie zmiany
polimorficzne moga wplywac¢ na wlasciwosci fizykochemiczne krysztatéw molekularnych.

Celem niniejszej rozprawy doktorskiej bylo zbadanie izosymetrycznych przejs¢
fazowych w wybranych krysztalach molekulamych oraz okreslenie strukturalnych i
termodynamicznych czynnikéw odpowiedzialnych za ich wyst¢powanie z wykorzystaniem
metod modelowania molekularnego. Jako uklady modelowe wybrano kwas sulfaminowy,
rezorcyng oraz L-seryng, reprezentujgce rozne typy zachowania IPTs. Do analizy badanych
ukladéw zastosowano periodyczne obliczenia w ramach teorii funkcjonatu gestosci (DFT),
obejmujace optymalizacj¢ struktury, analiz¢ energii sieci krystalicznej w funkcji cisnienia,
obliczenia fononowe oraz symulacj¢ widm Ramana.

Uzyskane wyniki wykazaly, ze IPTs nalezy traktowac jako rzeczywiste przejscia
fazowe pierwszego rodzaju, a nie jako niewielkie deformacje w obrebie jednej struktury
krystalicznej. We wszystkich analizowanych ukfadach przemiany byly zwigzane ze zmianami
stabilno§ci termodynamicznej, niecigglo§ciami parametréw sieci oraz obecnoscig barier
energetycznych pomiedzy blisko spokrewnionymi fazami.

Prawidlowa identyfikacja izosymetrycznych przejé¢ fazowych wymaga
kompleksowego podejécia, obejmujacego rowniez metody modelowania molekularnego. Na
podstawic uzyskanych wynikéw zaproponowano ramy metodologiczne umozliwiajgce
przewidywanie IPTs z wykorzystaniem periodycznych metod DFT. Podejscie to poglebia
zrozumienie subtelnych przemian w stanie stalym 1 moze wspiera¢ dalsze badania nad

krysztatami molekularnymi.
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