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„

Michal Repiský získal Ph.D. titul na Slovenskej akadémii vied v roku 2009 a strávil 3 
roky ako postdoktorand v Tromsø (Nórsko) v skupine Prof. Kennetha Ruuda, predtým 
než začal svoju profesionálnu kariéru ako mladý výskumník na Katedre chémie 
Univerzity v Tromsø. Od roku 2022 zastáva pozíciu hlavného výskumníka v 
Hylleraasovom centre pre kvantovo-molekulové vedy, nórskom centre excelentnosti. 

Hlavným výskumným záujmom Michala Repiského je vývoj a aplikácia moderných 
relativistických metód elektrónovej štruktúry založených na formalizme Pauliho a 
Diraca pre štúdium molekulových a materiálových vlastností, s osobitným zameraním 
na javy magnetickej rezonancie. Medzi jeho ďalšie záujmy patrí teória odozvy, 
elektrónová dynamika  v reálnom čase a vývoj softvéru pre superpočítače. Je tiež 
vedúcim tímu, ktorý stojí za vývojom DFT programu pre relativistickú kvantovu chémiu, 
ReSpect (www.respectprogram.org). 

ZHRNUTIE PROJEKTU

EPR and NMR spektroskopia spin-orbitálne 
spriahnutých paramagnetických tuhých látok
Nespárované elektróny hrajú kľúčovú rolu v mnohých chemických a fyzikálnych procesoch, ako 
napríklad prenos elektrónu v lítiových alebo sodíkových batériách založených na báze oxidov 
prechodných kovov, či katalyticky aktívnych miestach v kovovo-organických štruktúrach 
(MOF). Pre optimalizovanie efektivity týchto materiálov je potrebné určiť vzťah medzi ich 
štruktúrou a vlastnosťami. Elektrónová paramagnetická rezonancia (EPR) a paramagnetická 
jadrová magnetická rezonancia (pNMR) sú spektroskopie umožňujúce určovať štruktúru 
paramagnetických materiálov, štúdium ktorých je často podporované teoretickými výpočtami 
napomáhajúcimi nájsť vzťah medzi experimentálnymi spektrami a elektrónovou štruktúrou, a 
týmto spôsobom napomôcť ku návrhu efektívnejších materiálov. Napriek tomu, že teoretické 
modelovanie EPR a NMR spektier je dobre preskúmané pre molekuly v plynnej a kvapalnej 
fáze, v súčasnosti neexistuje relativistický prístup pre výpočet NMR spektier paramagnetických 
tuhých látok. Toto vytvára veľkú medzeru v schopnosti výpočtovej chémie/fyziky prispieť ku 
racionalizácii vzťahu medzi štruktúrou a vlastnosťami paramagnetických materiálov. 
Predkladaný projekt si preto kladie za cieľ vyplniť túto medzeru vývojom plne-elektrónovej 
relativistickej dvoj- a štvor-komponentnej metódy založenej na teórii funkcionálu hustoty 
(DFT) pre výpočet EPR a NMR spektier paramagnetických tuhých látok. Projekt bude stavať na 
vlastnom štvor-komponentnom DFT programe pre tuhé látky a expertíze s relativistickými 
výpočtami EPR a pNMR spektier molekúl, s cieľom dosiahnuť významný pokrok v modelovaní 
magnetických tuhých látok. Projekt tak umožní pokročiť vo využívaní EPR a pNMR pri štúdiu 
paramagnetických materiálov, zatiaľ čo zahrnutie relativistických efektov zasa umožní 
spoľahlivo popísať paramagnetické látky s ťažkými prvkami, ako sú napríklad oxidy 
prechodných kovov, relevantné ako materiály pre lítiové alebo sodíkové batérie.

"Štipendium SASPRO2 predstavuje 
pre mňa jedinečnú príležitosť 
venovať sa výskumným aktivitám v 
oblasti molekulových a 
materiálových vlastností 
vychádzajúcich zo spin-orbitálnej 
interakciou, a tak napomáhať 
experimentálnej komunite 
navrhovať nové a jedinečné 
materiály. Rovnako zodpovednosť za 
výučbu a vedenie študentov mi 
umožňuje priblížiť moderný výskum 
v relativistickom modelovaní 
vysokoškolákom a postgraduálnym 
študentom."

www.respectprogram.org
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Tento pprojekt získal financovanie z výskumného a inovačného programu 
Európskej únie Horizont 2020 v rámci Marie Skłodowska-Curie Dohody o 
grante č. 945478.  
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