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Uplatnenie výsledkov projektu 

Metódy a programy vyvíjané v rámci riešenia projektu umožňujú predpovedať, analyzovať a 
vysvetliť NMR a EPR spektrá systémov obsahujúcich ťažký prvok a sú použiteľné vo 
všetkých oblastiach chémie ťažkých prvkov, biochémii a materiálovom výskume, od syntézy 
nových zlúčenín a farmaceutík až po problémy spracovania nukleárneho odpadu. 
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Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v slovenskom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

Program ReSpect na relativistické výpočty NMR a EPR parametrov, ktorý bol ďalej vyvíjaný v 
rámci projektu, teraz možňuje predpovedať NMR a EPR parametre pre stredne veľké 
systémy (okolo 100 atómov) presnejšie a oveľa rýchlejšie než bolo možné doteraz. Ciele 
projektu boli splnené 

 

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov 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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