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Uplatnenie výsledkov projektu 
Nové vyvinuté výpočtové a interpretačne nástroje umožňujú študium NMR a EPR 
parametroch v zlúčeninách obsahujúcich ťažké prvky 

CHARAKTERISTIKA VÝSLEDKOV 

 

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

Bola vyvinutá nová efektívna metóda pre výpočty relativistických NMR spin-spinových 
väzbových konštánt a bola implementovaná do program ReSpect 
Vykonali sme viaceré benchmark výpočty a sformulovali sme praktické odporúčania, aby 
výpočty bežali rýchle a efektívne. Metóda bola aplikovaná tak nami ako aj našimi 
zahraničnými partnermi na štúdium NMR parametrov systémov, obsahujúcich atómy ťažkých 
prvkov.Bol implementovaný model konečného jadra a bol študovaný jeho efekt na vypočítané 
hodnoty spin-spinových konštánt. Boli vyvinuté nové interpretačné nástroje a boli aplikované 
na štúdium NMR parametrov pre rôzne systémy. PhD dizertácia, ktorá bola vypracovaná v 
rámci procesu riešenia LPP-0326-09 projektu, bola úspešne obhájená. 
 

 

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

A new efficient method for relativistic calculations of NMR spin-spin coupling constants was 
developed and implemented into the program ReSpect. Numerous benchmark calculations 
were performed and practical recommendations for running fast and efficient computations 
were formulated. The method was applied by us and also by our foreign partners to study 
NMR parameters of heavy-element compounds. A finite nucleus model for the nuclear 
magnetic moment was implemented and its effect on the calculated values of spin-spin 
couplings was studied. New interpretation tools were developed and applied to study NMR 
parameters for different compounds. .The PhD. work done within the LPP-0326-09 project 
was successfully defended.  
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