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Efekty towarzyszace powstaniu

wigzania wodorowego typu ,,red-shifting”:

1) wydtuzenie wigzania X-H,

2) obnizenie czg¢stosci drgania
rozciagajacego X-H (red shift),

3) znaczny wzrost intensywnosci pasma w
IR zwiazanego z drganiem rozciagajacym
X-H.
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Efekty towarzyszace powstaniu
wigzania wodorowego typu ,,blue-shifting”:

1) skrocenie wigzania X-H,

2) wzrost czestosci drgania rozciggajacego
X-H (blue shift),

3) zmiejszenie intensywnosci pasma w IR
zwigzanego z drganiem rozciagajacym X-H.



ENF-Ac (A) ENF-Ac (B) Kompleksy pomigdzy enfluranem a
acetonem potaczone wigzaniem
wodorowym typu ,,blue-shifting” C-H---O.
Poziom obliczen MP2/6-311++G(d,p) .
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t.adunki na atomach wegla C1 1 C4 oraz wodoru H5 1 HI2 w izolowanym
enfluranie oraz ich zmiany wywotane kompleksowaniem z acetonem.

C1-H5 bond in ENF-Ac (A)
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C4-H12 bond in ENF-Ac (B)
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W wyniku kompleksowania z acetonem
polarnos¢ wiazania C1-H5 wzrasta (wzrost intensywnosci),
podczas gdy polarnos¢ wigzania C4-H12 maleje (intensywnos¢ maleje).



Halogen Bonded Complexes Between Volatile Anaesthetics
(Chloroform, Halothane, Enflurane, Isoflurane) and

Formaldehyde: Theoretical Study

Zierkiewicz W., Wieczorek R., Hobza, P., Michalska, D.

Physical Chemistry Chemical Physics, 2011, 13 (11), pp. 5105-5113



kompleks halotanu z formaldehydem

Energie stabilizacji kompleksow: chloroformu, halotanu, enfluranu 1
izofluranu z formaldehydem policzone na poziomie CCSD(T)/CBS
wyniosty od -4.21 do -2.83 kcal/mol.

We wszystkich przypadkach zaobserwowano skrocenie wigzania
C-X (X=Cl, Br) wywotane kompleksowaniem.

Jaka jest przyczyna skrocenia wigzania C-X ?



Przyczyna skrocenia wiazania C-X jest odpychanie pomig¢dzy wolnymi
parami elektronowymi tlenu oraz atomu chloru lub bromu.
A

o*(C.CL) LP(2)0,

kompleks chloroformu z formaldehydem

LP2)CL, LP(1)0,
[

Kontury wybranych orbitali
atomowych na ptaszczyznie

przechodzacej przez atomy:
C1, Cl2i O4.




