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Uplatnenie výsledkov projektu 

Hlavným výstupom projektu sú zdokonalené, presnejšie a výpočtovo efektívnejšie metód  
predikcie a interpretácie spektroskopických parametrov zlúčenín ťažkých prvkov. Tieto 
metód  implementované v jednom z najlepších relativistických kvantovo-chemických 
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programov sú praktickým nástrojom, ktorý možno použiť v rôzn ch oblastiach chémie 
vrátane vývoja nových materiálov, dizajnu liekov, vývoja nových katal zátorov atď. Program 
 eSpect je voľne dostupný pre akademickú komunitu. 
 
Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v slovenskom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

Najdôležitejšie výsledk  projektu možno zhrnúť ako nasledujúce. 
1   oli v vinuté a implementované nové presné a efektívne relativistické kvantovochemické 
metód  na výpočet spektroskopických parametrov paramagnetických s stémov.Najmä sme 
našli efektívn  spôsob, ako zahrnúť efekt  zmen  obrazu X2  pre dvojelektrónové člen . To 
umožňuje metódam X2  stať sa rýchlou a presnou alternatívou k výpočtovo náročným  -
zložkovým metódam. Na zlepšenie numerickej stabilit  nekolimárn ch funkcionalít GGA 
sme navrhli skríningový prístup pre bod  s malou magnetizáciou. Tretím dôležitým vývojom 
je implementácia prístupu GIAO pre relativistické štvorzložkové výpočt  elektronického g-
tenzora. Starostlivé kalibračné výpočt  preukázali v nikajúcu konvergenciu výsledkov 
získaných týmto prístupom s veľkosťou báz v porovnaní s inými existujúcimi prístupmi. 
2  Novo v vinuté nástroje na analýzu a interpretáciu spektroskopických parametrov 
zahŕňajú: a  koncept relativistickej spin-orbitálnej elektronegativit ; b  analýzu príspevkov 
molekulových orbitálov ku kvadratickým spin-orbitáln m príspevkom ku g-tensoru; c) 
prístup  na rozlíšenie príspevkov  cez priestor“ a  cez väzb “ k nepriam m spin-spinovým 
interakciám; d  spôsob odhadu vpl vu pí-orbitálov na prenos spinovej polarizácie. 
3) Aplikácia v vinutých metód na s stém  praktického chemického záujmu. 
 
Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v anglickom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

The most important results of the project can be summarised as follows. 
1) New accurate and efficient relativistic quantum chemical methods for calculation of 
spectroscopic parameters of paramagnetic systems  were developed and implemented. In 
particular, we found an efficient way to include X2C picture-change effects for two-electron 
terms. This allows X2C methods to become a fast and accurate alternative to 
computationally demanding 4-component methods.  Also, for improving the numerical 
stability of  non-collimear GGA functionals, we suggested a screening approach for  points 
with small magnetization. The third important development is the implementation the GIAO 
approach for relativistic four-component calculations of the electronic g-tensor.  Careful 
benchmark calculations demonstrated an excellent convergence of the results obtained with 
the size of the basis set compared to other existing approaches. 
2) The newly developed tools for the analysis and interpretation of spectroscopic 
parameters include: a) a concept of relativistic spin-orbit electronegativity; b)  analysis of the 
contributions of molecular orbitals to quadratic spin-orbit contributions to the g-tensor; c) 
approaches for distinguishing "through-space" and "through-bonds" contributions to NMR 
spin-spin couplings; d) a method to estimate the effect of pi-orbitals on the transmission of 
spin polarisation. 
3) Applications of the developed methods to systems of practical chemical interest. 
 


