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Robust Predictive Power of the Electrostatic Term at Shortened 

Intermolecular Distances 

Journal of Physical Chemistry Letters, 3, 2785-2789(2012)   IF=6.213  
Karol M. Langner, Wiktor Beker, W. Andrzej Sokalski 

 
    

Składowa elektrostatyczna  pozwala lepiej niż metody  MP2 lub CCSD(T) prognozować względne  

stabilności  kompleksów  molekularnych dla odległości mniejszych niż równowagowe 



  Physical nature of interactions in charge-inverted hydrogen bonds 

M. Jabłoński, W.A. Sokalski, Chem.Phys.Lett., 552, 156-161(2012) IF=2.337 

 

Multipolowa skladowa oddziaływań elektrostatycznych determinuje kątową strukturę kompleksu 
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Inhibitory ureazy – kwasy aminofosfinowe 

P

O

O H

H 2N

P
O H

O

O H

H 2N

P

O

O H

H
N

K i =  340 M K i =  18  M

K i =  314 M

P

O

O H

N

K i =  0.62 M

P
O H

O

O H

H
N P

O H

O

O H

N

K i =  70 M K i =  13 M

Vassiliou, S.; Grabowiecka, A.; Kosikowska, P.; Yiotakis, A.; Kafarski, P.; Berlicki, Ł. J. Med. Chem. 2008, 51, 5736; 

Berlicki, Ł.; Bochno, M.; Grabowiecka, A.; Białas, A.; Kosikowska, P.; Kafarski, P. Amino Acids 2012, 42, 1937 – 1945. 



Inhibitory ureazy – kwasy aminofosfinowe 

Vassiliou, S.; Grabowiecka, A.; Kosikowska, P.; Yiotakis, A.; Kafarski, P.; Berlicki, Ł. J. Med. Chem. 2008, 51, 5736; 

Berlicki, Ł.; Bochno, M.; Grabowiecka, A.; Białas, A.; Kosikowska, P.; Kafarski, P. Amino Acids 2012, 42, 1937 – 1945. 



THE CANADIAN JOURNAL OF CHEMICAL ENGINEERING| 

Theoretical Studies on the Structure and 

Electronic Properties of Cubic Gold 

Nanoclusters 
D. Majumdar, Szczepan Roszak and Jerzy Leszczynski 









International Journal of Quantum Chemistry 2012, 112, 3046–3051 

The Theoretical Studies of Interactions of 

the OH-(H2O)n Clusters Evolution Toward 

the Hydroxide Anion Hydration 
Rafał Roszak, Robert W. Gora, and Szczepan Roszak 







Materials Chemistry and Physics 131 (2012) 757– 763 

 

Electrochemical characterization of alternate 

conducting carbazole–bisthiophene units 

Mieczysław Łapkowski, Przemysław Data, 

Anna Nowakowska-Oleksy, Jadwiga 

Sołoducho, Szczepan Roszak 
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Exploring Relative Thermodynamic 

Stabilities of Formic Acid and Formamide 

Dimers − Role of Low-Frequency 

Hydrogen-Bond Vibrations 

Michael Cato, D. Majumdar, Szczepan 

Roszak, and Jerzy Leszczynski 






