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ANALIZA CZYNNIKOW WARUNKUJACYCH STRUKTURE ZWIAZKOW KOMPLEKSOWYCH
PIERWIASTKOW GRUP GLOWNYCH I TWORZONYCH PRZEZ NIE FAZ KRYSTALICZNYCH.
NOWY WEKTOROWY MODEL WALENCYJNOSCI WIAZAN
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Olbrzymi postep ilosciowy 1 jakosciowy w badaniach strukturalnych zwiazkéw
chemicznych wymusza potrzebg rozwijania istniejacych, a takze tworzenia nowych
koncepcji shuzacych chemii strukturalnej do systematycznej analizy czynnikow
warunkujacych struktur¢ zwiazkéw 1 tworzonych przez nie faz krystalicznych.
Prowadzac krystalograficzne badania struktur zwiazkéw chemicznych bedacych
przedmiotem zainteresowania wspotczesnej chemii koordynacyjnej staralem si¢ nie
ogranicza¢ jedynie do okreslenia struktury zwiazku chemicznego, ale dazylem do
pokazania jak na tworzenie zroznicowanych struktur wptywa rodzaj ligandu i natura
centrum koordynacji, oraz do sformulowania ogdlnych relacji strukturalnych.
Korzystajac z tych doswiadczen opracowalem nowy model strukturalny - wektorowy
model walencyjnosci wiazan (bond-valence-vector, BVV), nawiazujacy do skalarnego
modelu walencyjnosci (bond-valence model, BVM), szeroko stosowanego w réznych
galeziach wspotczesnej chemii strukturalnej. Istotna zaleta modelu BV jest prosta
zalezno$¢ pomigdzy dlugoscia wektora walencyjnosci a walencyjno$cia wiazania. Moze
by¢ wykorzystany jako uzyteczne narzedzie do analizy budowy sfer koordynacyjnych w
homo- 1 heteroleptycznych kompleksach pierwiastkow grup gléwnych oraz do
weryfikacji krystalograficznych danych strukturalnych.

W  wykladzie przedstawi¢ zalozenia modelu wektorowego oparte na
elektrostatycznej interpretacji walencyjnosci, ktore pozwolity mi na wyprowadzenie
podstawowej reguly mowiacej o zerowaniu si¢ sumy wektorow walencyjnosci wiazan
dla kompletnych sfer koordynacyjnych (bond-valence-vector sum rule). Zaprezentuje
wyniki analizy danych strukturalnych, przeprowadzonej dla wybranych klas zwiazkow
o roznych liczbach koordynacyjnych celem empirycznego potwierdzenia zasadno$ci
modelu. Pokazeg, ze zaproponowany model umozliwia iloSciowy opis naprezen oraz
identyfikacje oddziatywan w strukturach faz krystalicznych, i co jest szczegdlnie warte
podkreslenia, ilosciowy, wektorowy opis strukturalnego efektu wywotanego obecnoscia
wolnej pary elektronowej centrum koordynacji.
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