
STRUKTURA I WŁASNOŚCI  

ZŁOŻONYCH UKŁADÓW 

AROMATYCZNYCH.  

OBLICZENIA METODAMI DFT  
dr hab. Marcin Stępień, Wydział Chemii UWr 

http://www.mstepien.edu.pl 



PROBLEMATYKA BADAWCZA 

 Nowe strategie syntezy związków aromatycznych 

 układy skondensowane zawierające motywy 

heterocykliczne 

 układy naprężone/niepłaskie 

 reakcje katalizowane metalami przejściowymi 

 reakcje utleniającego sprzęgania 

 Właściwości fizyczne 

 struktura elektronowa 

 aromatyczność i widma NMR 

 samoorganizacja i chemia supramolekularna 



PORFIRYNY Z ROZBUDOWANĄ KONIUGACJĄ 

PI-ELEKTRONOWĄ 

 Nowe fenantroporfiryny 

Myśliwiec, D.; Donnio, B.; Chmielewski, P. J.; Heinrich, B.; Stępień, M. 

Peripherally Fused Porphyrins via the Scholl Reaction: Synthesis, Self-assembly, and Mesomorphism 

J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 4822-4833 



PORFIRYNY Z ROZBUDOWANĄ KONIUGACJĄ 

PI-ELEKTRONOWĄ 

 Nowe fenantroporfiryny – modelowanie DFT 

(B3LYP/6-31G(d,p)) 



PORFIRYNY Z ROZBUDOWANĄ KONIUGACJĄ 

PI-ELEKTRONOWĄ 

 Tetrakis(benzochryzeno) porfiryna 



PORFIRYNY Z ROZBUDOWANĄ KONIUGACJĄ 

PI-ELEKTRONOWĄ 

 Diagramy MO: B3LYP/6-311G(d,p)//B3LYP/6-

31G(d,p) 



PORFIRYNY Z ROZBUDOWANĄ KONIUGACJĄ 

PI-ELEKTRONOWĄ 

 Oddziaływania międzycząsteczkowe 

 agregacja w roztworze 

 mezofazy 

 ωB97XD/6-31G(d,p) 

 



CHRYZAOROLE 

 Synteza przez zawijanie (fold-in) 

Myśliwiec, D.; Stępień, M. 

The Fold-In Approach to Bowl-

Shaped Aromatics. Synthesis 

of Chrysaoroles 

Angew. Chem. Int. Ed. 2013, 

52, 1713–1717 



CHRYZAOROLE 

 [3]Chryzaorol i heksahydro[3]chryzaorol: synteza 



CHRYZAOROLE 

 Obliczenia DFT 



CHRYZAOROLE 

Chrysaora quinquecirrha 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Six-Sea-Nettles.jpg 



CHRYZAOROLE 

 DFT a widma NMR: symulacja sprzężeń 

skalarnych 



POZOSTAŁE PRACE 

Gońka, E.; Myśliwiec, D.; Lis, T.; 

Chmielewski, P. J.; Stępień, M. 

Synthesis of Bis(phenanthropyrroles) via a 

Tandem Scholl Oxidation 

J. Org. Chem. 2013, 78, 1260–1265 

Bin, L.; Li, X.; Xu, X.; Stępień, M.; 

Chmielewski, P. J. 

3-(Dialkoxyphosphoryl)-N-confused 

Phlorin and Porphyrin and Its Zinc, 

Cadmium, and Nickel(II) Complexes. 

Synthesis and Stereochemistry 

J. Org. chem. 2013, Article ASAP  

Grocka, I.; Latos-Grażyński, L.; Stępień, 

M. 

Ruthenocenoporphyrinoids: Conformation 

Determines Macrocyclic  pi Conjugation 

Transmitted Across a d-Electron 

Metallocene 

Angew. Chem. Int. Ed. 2013, 52, 1044-

1048 
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