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Aniony superhalogenowe to zwigzki chemiczne o wyjatkowych wiasciwosciach, ktére mozna
opisa¢ prostym wzorem ogolnym MXk+1~ (M oznacza centralny atom metalu, X to atom z grupy
fluorowcow, a k to maksymalna warto$ciowos$¢ atomu M). Charakteryzujg si¢ one niezwykle duzymi
wartosciami wertykalnej energii odrywania elektronu (VDE), czyli wielkos$ci, ktora okresla jak
mocno dana czgsteczka wigze nadmiarowy elektron. Powinowactwo elektronowe oboje¢tnych
superhalogené6w znacznie przewyzsza analogiczne wielko$ci wyznaczone dla najbardziej
elektroujemnych pierwiastkow z uktadu okresowego — fluoru i chloru. Z tego wilasnie powodu
superhalogeny tak chetnie i mocno wigza nadmiarowy elektron i potrafig ,,wyrwac¢” go z niemal
kazdej czasteczki chemicznej, ktéra znajdzie si¢ w ich otoczeniu (nawet tak stabilnych i stabo
reaktywnych zwigzkoéw jak woda, benzen 1 niektore gazy szlachetne, takie jak ksenon i1 krypton).
Dotychczas poznano juz wiele rodzajow anionéw superhalogenowych, na przyktad: aniony
jednocentrowe (zawierajace jeden atom centralny) i wielocentrowe (wiele atomdéw centralnych),
alternatywne aniony superhalogenowe (w roli atomu centralnego wystgpuje niemetal), czy tez
hiperhalogeny (rol¢ podstawnikow pelnig inne superhalogeny). Ze wzgledu na dalszy rozwoj chemii
gazow szlachetnych i pozostalych niemal biernych chemicznie czasteczek (na przyktad metanu),
uzasadnione jest poszukiwanie kolejnych superhalogenéw, ktéorych powinowactwo elektronowe
bedzie jeszcze wyzsze niz warto$ci odkryte dla dotychczas poznanych zwigzkow.

Celem projektu jest zaprojektowanie i opisanie nowych aniondw superhalogenowych (w tym
aniondéw nano-superhalogenowych oraz aniondw mieszanych), ktorych wartosci wertykalnej energii
odrywania elektronu mogg by¢ wyzsze niz 13,87 eV (najwyzsza do tej pory oszacowana energia
VDE). Odkrycie tak silnie zwigzanych anionéw moze umozliwi¢ jonizacje kolejnych gazow
szlachetnych, takich jak argon i neon. Ze wzgledu na swoj nietypowy ksztatt (puste w Srodku
przestrzenne struktury) i rozmiar, aniony nano-superhalogenowe beda mogty takze petnié¢ rolg
putapek molekularnych i no$nikow zdolnych do transportu innych zwigzkéw chemicznych w swoim
wnetrzu.

Badania zaplanowane w projekcie zostang wykonane za pomoca metod chemii teoretycznej —
obliczen komputerowych. Nowe aniony superhalogenowe zostang zaprojektowane przy uzyciu
odpowiedniego programu graficznego, nastepnie ich geometria zostanie zoptymalizowana w celu
znalezienia minimum energetycznego (najbardziej stabilnej struktury). Analiza otrzymanych
wynikow pozwoli na doktadne opisanie wtasciwosci otrzymanych zwigzkow oraz ich potencjalnych
zastosowan. Uzyskane dane teoretyczne beda mogly takze stanowi¢ inspiracje do dalszych badan
eksperymentalnych tego typu anionow.



