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WPROWADZENIE

1. Wstęp

2. Barwnik 
czerwonego korala

3 Barwnik slimaka

3. Szczegóły

5. Podziękowania



Kilka słów wstępu…

1) Etylen - podstawowy fragment polienow 

-C=C-

2) Polieny: 

- naturalne; retinal, karotenoidy, 

- pigmenty; pióra papug, korale oraz skorupy 
mięczaków

- elektronika; układy przewodzące, rdzenie, lampy

- nanorurki; układy transportujące molekuły

http://pl.wikipedia.org/wiki/Plik:Ethane-staggered-CRC-MW-dimensions-2D.png

4



T. Kupka, M. Stachów, E. Chełmecka, K. Pasterny, M. Stobińska, L. Stobiński and J. KaminskyJ. Chem. Theor. Comput., 9 (2013) 4275 – 4286

Badane obiekty
 Czerwony koral    wykorzystywany 

głównie do wyrobu drogiej 
biżuterii. 

Elementem jego struktury są 
łańcuchy polienowe zawierające 6 
- 12 wiązań podwójnych.

• Ślimak afrykański Helix Aspera 
Maxima ceniony jest przede 
wszystkim ze względu na walory 
smakowe. 

W ciemnych pręgach skorupy 
znajdują się polieny zawierające 
12 – 15 wiązań podwójnych. 5



UB3LYP/6-311++G**   GEOMETRY, FREQ
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Wnioski:

1. Obliczenia DFT dla polienow 1 -16 C=C

2. Metoda UB3LYP/6-311++G**

3. Widma Ramana + modelowanie molekularne

4. Koral i Slimak Helixia

5. Barwnik to all-trans polyen 8-12 C=C
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Podziękowania:

1. ACK Krakow
(oprogramowanie,sprzęt 
komputerowy i pomoc 
techniczna). 

2. Uniwersytet Opolski, 
Wydział Chemii 
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Z Kraju Ryżu, Herbaty i
Tajfunów do ... Zakopane’2014
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Dziękuję za uwagę


