l l a PV V Agentura na podporu vyskumu a vyvoja
A 4

Formular ZK

Zaverecna karta projektu

Nazov projektu Eviden¢né ¢&islo projektu  APVV -0483-10

Relativistické vypoéty parametrov NMR a EPR spektroskopie pre zliéeniny obsahujtce
t'azké prvky: pokraéovanie metodologického vyvoja a aplikacie
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Uplatnenie vysledkov projektu

Metody a programy vyvijané v ramci rieSenia projektu umoznuju predpovedat, analyzovat a
vysvetlit NMR a EPR spektra systémov obsahujucich tazky prvok a su pouZzitelné vo
vSetkych oblastiach chémie tazkych prvkov, biochémii a materialovom vyskume, od syntézy
novych zliu€enin a farmaceutik az po problémy spracovania nuklearneho odpadu.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Program ReSpect na relativistické vypocty NMR a EPR parametrov, ktory bol dalej vyvijany v
ramci projektu, teraz moznuje predpovedat NMR a EPR parametre pre stredne velké
systémy (okolo 100 atémov) presnejSie a ovela rychlejSie nez bolo mozné doteraz. Ciele
projektu boli splnené

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

The program ReSpect for relativistic calculations of NMR and EPR parameters, which was
further developed in the framework of the project , now allows one to predict NMR and EPR
parameters for systems of moderate size (around 100 atoms) more accurately and much
faster that was possible before. The goals of the project were fulfilled.
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Svojim podpisom potvrdzujem, ze Uudaje uvedené v zavereénej karte su pravdivé a Uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny riesitel Statutarny zastupca prijemcu

Dr. Vladimir Malkin, DrSc. doc. Ing. Miroslav Boc¢a, PhD.

V Bratislave 28. 11. 2014 V Bratislave 28. 11. 2014

" podpis zodpovedného riesitela podpis Statutarneho zastupcu prijemeu
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