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Chemicy wykazali, ze azot moze byc¢
hipertowarzyski
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cho¢ wystepuje powszechnie, wiazania
chemiczne tworzy mechetme, zwlaszcza z wiecej niz czterema atomami. Chemicy

przewiduja jednak, ze w odpowiednio dobranych warunkach moze pojawic sie azot, jakiego
nikt jeszcze nie widzial: zdolny do uformowania nawet szesciu wiazan chemicznych.

Symulacje komputerowe sugeruja ze azot - pierwiastek doskonale znany - na dodatek z reputacja
reagujacego niechetnie, przy odpowiednio wysokim ci$nieniu mogtby ztamac¢ chemiczne reguly i sta¢
sie nadzwyczaj towarzyski: jego pojedynczy atom bytby wéwczas w stanie utworzy¢ nawet szes¢
wigzan chemicznych.

Zaskakujacego odkrycia dokonali naukowcy z Instytutu Chemii Fizycznej Polskiej Akademii Nauk
(IChF PAN) w Warszawie i Centrum Nowych Technologii Uniwersytetu Warszawskiego (CeNT UW),
ktorych badania finansowane sa z grantow Narodowego Centrum Nauki.

Chemicy od dawna wiedza, ze azot moze niekiedy przyjmowac wartosciowo$¢ rowna piec, co oznacza,
ze potencjalnie jest zdolny do uformowania wiazan z piecioma innymi atomami. Podobne cechy
wykazuje fosfor, ktory sasiaduje z azotem w uktadzie okresowym pierwiastkow.

»Azot zachowuje sie jednak inaczej niz fosfor: w praktyce pie¢ wigzan tworzy co najwyzej z czterema
innymi atomami, a jeszcze czesciej z trzema, jak w przypadku popularnego kwasu azotowego. My
postanowiliSmy zbada¢ metodami komputerowymi mozliwo$¢ otrzymania zwiazku, w ktérym
pieciowartosciowy azot taczylby sie z piecioma sasiadami za pomoca wiazan kowalencyjnych, czyli
chemicznych. PrzeanalizowaliSmy tysiace struktur krystalicznych zwiazkéw azotu z fluorem,
powstajacych w wysokich ci$nieniach. MieliSmy nadzieje zobaczy¢ jakie$ struktury zawierajace
czasteczki pentafluorku azotu NH5" - mowi dr Patryk Zaleski-Ejgierd z IChF PAN. Nie byli jednak
przygotowani na to, ze w jednym z krysztatow natrafia na jony o wzorze NF6, w ktérych atom azotu
jest zwigzany z az szeScioma atomami fluoru.

Dr Dominik Kurzydtowski wspotautor publikacji w czasopismie ,Scientific Reports”, tak ttumaczy
istote odkrycia: ,Do uformowania pojedynczego wigzania kowalencyjnego potrzeba dwdch
elektronow. Klopot z azotem polega na tym, ze tworzac réznorakie zwiazki, tak +handluje+ on
elektronami, zeby zawsze mie¢ ich wokot siebie osiem, co wystarcza na wigzania z nie wiecej niz
czterema atomami. Nam jako pierwszym udato sie znalez¢ stabilny krysztal, w ktorym azot tamie
regule oktetu - czyli 6w wymdg posiadania dokladnie o$Smiu elektronow - i formuje wiazania
z udzialem lacznie az dwunastu elektronow”.



Zwiazki, w ktérych jaki$ pierwiastek tamie regute oktetu, sa nazywane hiperwalencyjnymi. Tworzy je
wiele pierwiastkow: fosfor, siarka, rézne metale. Zjawisko jest korzystne, poniewaz znaczaco
poszerza mozliwo$ci wigzania atomoéw w zwiazki chemiczne. Na przykiad gdyby nie
hiperwalencyjnos¢, siarka nie tworzytaby kwasu siarkowego, a fosfor nie moégtby by¢ jednym
z budulcow DNA.

Obliczenia i symulacje zwiazane z poszukiwaniami hiperwalencyjnego azotu przeprowadzono w IChF
PAN z uzyciem teorii funkcjonatu gestosci elektronowej, a wiec metoda standardowo stosowana
w badaniach ciata statego. Autorzy odkrycia skorzystali jednak z jednego z bardziej zaawansowanych
wariantéw tej teorii - funkcjonatu hybrydowego. Umozliwia on bardzo dokladny opis wigzan
chemicznych, co jednak wiaze sie z wielokrotnym wydluzeniem czasu obliczen.

»,Badane przez nas zwiazki, a takze warunki, w jakich dochodzito do ich formowania, byly bardzo
egzotyczne. Dokladnos¢ rachunkéw miata wiec znaczenie absolutnie priorytetowe i to z tego powodu
zdecydowaliSmy sie na obliczenia z wykorzystaniem funkcjonatu hybrydowego" - méwi dr
Kurzydtowski i podkresla, ze przeprowadzenie symulacji w rozsadnym czasie byto mozliwe dzieki
wspotpracy z Interdyscyplinarnym Centrum Modelowania Matematycznego i Komputerowego
Uniwersytetu Warszawskiego.

»Nie stawialbym na to zbyt wielkich pieniedzy, ale nie mozna catkowicie wykluczy¢, ze przewidziane
przez nas krysztaly z unikatowymi jonami NF6 - kiedy$s mozna bedzie po prostu wzia¢ do reki. Gdyby
okazaly sie az tak stabilne, kto wie, moze udatoby sie znalez¢ dla nich ciekawe zastosowania?” -
zastanawia sie dr Zaleski-Ejgierd.

Jednak chwytanie w dton krysztatu z jonami NF6 prawdopodobnie nie nalezatoby do najlepszych
pomystow. Juz trifluorek azotu jest silnym utleniaczem, ktéry trzeba magazynowac¢ w stalowych
butlach. Krysztal pentafluorku azotu z domieszka NF6 bylby utleniaczem jeszcze silniejszym i mozna
przypuszczac, ze nawet samo skonstruowanie pojemnika pozwalajacego bezpiecznie go
przechowywac¢ mogtoby przysporzy¢ inzynierom sporych trudnosci.

Zrédto: www.naukawpolsce.pap.pl
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