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Badania spektroskopowe wybranych uktadow z wigzaniami wodorowymi

prowadzone bgda w stanie podstawowym i wzbudzonych stanach elektronowych. Badania

te obejma zaawansowane obliczenia kwantowo-mechaniczne o wysokiej precyzji

wykonane w celu uzyskania informacji o energiach, strukturach i parametrach spektralnych
badanych uktadow.

Projekt obejmuje obliczenia kwantowo-mechaniczne i interpretetacje widm podczerwonych i
ramanaowskich uktadow z wigzaniami wodorowymi, badania teoretyczne fotofizyki dimerow
purynowo-pirymidynowych, wystgpujacych w zasadach nukleinowych, obliczenia metodami
dynamiki molekularnej i badania tunelowana protonu w uktadach z wigzaniami wodorowymi.

Celem przedstawionego projektu jest wyjasnienie natury wiagzan wodorowych i tunelowania protonu.



