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STRESZCZENIE POPULARNONAUKOWE PROJEKTU BADAWCZEGO
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Spektroskopia magnetycznego rezonansu jadrowego (NMR) jest obecnie jednym z
podstawowych narzedzi do badania struktury elektronowej i geometrii molekut w chemii i
biochemii. Ponadto wykorzystuje si¢ ja w medycynie w jednej z technik obrazowych —
obrazowaniu metodg rezonansu magnetycznego (MRI). Widma uzyskane w eksperymencie
NMR interpretowane sg gtdéwnie na podstawie dwoch parametrow: statych ekranowania i
jadrowych statych sprzezenia spinowo-spinowego. Coraz czesciej do analizy widm NMR
wykorzystuje si¢ kwantowochemiczne obliczenia tych parametréw. Niestety nie zostaty jeszcze
zbadane wszystkie czynniki, ktore wptywaé moga na doktadno$¢ otrzymanych wynikow.

Celem projektu jest opracowanie metody bardziej doktadnego obliczania statych
sprzezenia spinowo-spinowego jader o duzym tadunku, dla ktérych wazne sa zaréwno efekty
relatywistyczne (z powodu znacznej predkosci elektronéw), jak i tak zwane efekty wibracyjne,
wynikajace z drgan molekul (z powodu znacznej zaleznosci statych sprzezenia od geometrii
molekuly). Do tej pory osobno byly obliczane efekty relatywistyczne i osobno wibracyjne, a
nasze badania wstgpne dowodza, ze powinny by¢ uwzglednione facznie, jako ze
nierelatywistyczne obliczenia poprawek wibracyjnych moga w przypadku statych sprzezenia
niektorych cigzkich jader nawet blednie odda¢ znak, czyli pogorszy¢ jako$¢ obliczen zamiast
ja polepszy¢. Zamierzamy zatem opracowa¢ metod¢ obliczenia poprawek wibracyjnych z
uzyciem relatywistycznego hamiltonianu Diraca-Coulomba i dotaczy¢ ich do rozprowadzanego
darmowo programu Dirac. Opracowana w ten sposéb metoda zostanie przetestowana na kilku
prostych przykladach molekut zawierajacych jadra o duzym tadunku. Zagadnienie jest do$¢
istotne, jako ze jadrowe state sprze¢zenia spinowo-spinowego maja znaczenie w badaniach
strukturalnych. Opracowana metoda pozwoli rowniez na relatywistyczne obliczenia czgstosci
drgan matych molekut, ktore do tej pory nie byty wykonywane.



