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Uplatnenie výsledkov projektu 
Výsledky projektu základného výskumu predstavujú prínos v oblasti poznania a ich súčasná  
implementácia významne posúva hranice aplikovateľnosti vyvinutých teoretických prístupov  do 
oblasti chemicky zaujímavých molekulových systémov. 

CHARAKTERISTIKA VÝSLEDKOV 

 

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v slovenskom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

V priebehu riešenia projektu sa vyvinuli alternatívne prístupy pre výpočty energií a vlastností 
molekúl, tak aby sa zvýšila schopnosť efektívne popísať systémy s vysokým stupňom 
nedynamickej  elektrónovej korelácie. Cieľom bolo tiež dosiahnuť čo najnižšiu úroveň 
škálovania výpočtovej náročnosti s rastúcou veľkosťou systému. Nové metódy zahŕňajú 
multireferenčné prístupy v rámci explicitne korelovanej teórie spriahnutých klastrov, explicitne 
korelovanú teóriu spriahnutých klastrov s excitáciami s dvojnásobne obsadených orbitalov, a 
tiež metódy na báze teórie funkcionálu hustoty so zahrnutím relativistických efektov v rámci 
štvor-komponentnej schémy. Cieľovo boli orientované na výpočty excitačných energií, 
parametre EPR spektier vrátane praktickej vizualizácie g-tenzorovej hustoty, a  možnosti 
vizualizácie ciest aštruktúry hyperjemného spriahnutia v týchto spektrách. Tieto prístupy 
pomohli pri objasňovaní konštánt C-C spin-spinových interakcií sprostredkovaných cez 
“ťažké” atómy. Teoretické výpočty boli tiež využité  pre interpretáciu spektier elektrónového aj 
vibračného cirkulárneho dichroizmu, ako aj samotných vibračných spektier stereoizomérov 
komplexov vanádu(V) so Schiffovými bázami. 

 

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v anglickom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

In the course of this project, alternative approaches to calculations of molecular energies and 
properties have been developed that have contributed to effective description of systems with 
high degree of non-dynamical electron correlation. At the same time,  those have been aimed 
to achieve possibly low computational scaling with the size of the system. Novel approaches 
include multi-reference methods within the explicitly correlated coupled cluster theory, 
explicitly correlated doubly occupied pairs coupled cluster theory but also method based on 
the density functional theory treating relativistic effects within the four-component scheme. All 
these have been aimed toward computations of excitation energies, parameters of EPR 
spectra including practical  visualization of the g-tensor densities or a possibility to visualize 
the EPR hyperfine structure coupling pathways. Aforementioned approaches have been 
successfully used for elucidation of the C-C spin-spin coupling constants related to paths over 
heavy atoms. Theoretical calculations have been used in interpretation of both electronic and 
vibrational circular dichroism, as well as pure vibrational (IR/Raman) spectra of stereoisomers 
of vanadium(V) complexes with Schiff bases. 
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