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Nadawany tytut doktor

Tytul rozprawy w jezyku polskim

Spektroskopia Elektronowego Rezonansu Spinowego
dla kompleksow metali przejéciowych w roztworach

i deuteronowa spekiroskopia Rezonansu Jgdrowego -
analogie opisu teoretycznego

Slowa kluczowe
(maksymalnie 5)

Elektronowy Rezonans Spinowy, rozszczepienie w polu
zerowym, kwadrupolowy rezonans jgdrowy,
wysokospinowe uktady paramagnetyczne

Streszczenie rozprawy
(maksymalnie 1 400 znakéw)

Rozprawa poswiccona jest analizie teoretycznej ksztattu
widm Elektronowego Rezonansu Spinowego (ESR) dla
ukladéw paramagnetycznych o wysokim spinie, S > 1,
oraz deuteronowej Spektroskopii Rezonansu Jadrowego.
Praca koncentruje si¢ na czterech zagadnieniach.
Pierwsze z nich dotyczy rozszerzenia modelu ksztaltu
linii ESR w ujeciu perturbacyjnym dla spinu, 8=7/2,
polegajacego na uwzglednieniu cztondéw czwartego rzedu
w oddziatywaniu ZFS. Drugie zagadnienie to
wykorzystanie metod chemii kwantowej do obliczenia
parametréw ZFS - osiowej 1 rombowej skladowej tensora
ZFS. Poréwnano wyniki metod wykorzystujacych teorie
funkcjonaléw gestosci oraz opartych na funkeji falowej.
Obliczenia wykonano dla uktadéw modelowych oraz
kompleksow niklu (I1).

Trzecie zagadnienie dotyczy rozszerzenia teorii ksztattu
linii ESR opartej na Stochastycznym Réwnaniu Liouvilla
(SLE) przy zalozeniu izotropowej dynamiki rotacyjnej,
dla spinu 8=7/2, polegajacym na wprowadzeniu bardziej
zlozonych mechanizméw fluktuacji oddziatywania ZFS
tzw. ,,free diffusion” (dyfuzja swobodna) i ,,jump
diffusion” (dyfuzja skokowa). Czwarte zagadnienie to
adaptacja teorii opartej na SLE do opisu widm Jadrowego
Rezonansu Kwadrupolowego (NQR). Ze wzgledu na
duzg czuloéc, metoda NQR jest szeroko stosowana w
badaniach dynamiki molekularnej. Prezentowana teoria
pozwala na opis widm dla posredniej skali czasowej, jak
réwniez zastosowanie réznych modeli ruchu.
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Electron Spin Resonance spectroscopy for transition
metal complexes in solution and 2H Nuclear Magnetic
Resonance spectroscopy - line of theoretical analogies

Stowa kluczowe
(maksymalnie 5)

Electron Spin Resonance, Zero Field Splitting, Nuclear
Quadrupole Resonance, high spin paramagnetic
systems

Streszczenie rozprawy
(maksymalnie 1 400 znakow)

In the thesis theoretical aspects of calculating Electron
Spin Resonance (ESR) and Nuclear Quadrupole
Resonance (NQR) lineshapes are presented. The thesis
addresses four main subjects. The first one is the
extension of the ESR lineshape analysis based on the
perturbation theory for the electron spin quantum
number S=7/2. This extended approach involves the 4th
order term of the ZFS. In the second part of the thesis
quantum chemistry calculations of the Zero Field
Splitting (ZFS) are presented. Calculations have been
performed using multi-configurational wavefunctions
methods and Density Functional Theory for Ni ()
complexes. The third topic concentrates on an extension
of Stochastic Liouville Equation approach to ESR
lineshape calculations for high spin systems, S=7/2,
including more advanced mechanisms of the ZFS
fluctuations, called jump and free diffusion. The Iast
part of the thesis focuses on implementation of SLE
approach to describe NQR lineshape. NQR lineshapes
are highly sensitive to the mechanism of motion. Thus,
NQR spectroscopy is widely used as a source of
information on dynamics of molecular systems. The
presented theory allows to describe NQR lineshapes for
arbitrary of the molecular dynamics and apply different
kinds of motional models.
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* Jezeli rozprawa jest napisana w jezyku polskim wystarczy wypetni¢ pierwszg rubryke.



