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"Stipendium SASPRO2 predstavuje
pre mria jedinecnu prileZitost
venovat'sa vyskumnym aktivitam v
oblasti molekulovych a
materidlovych viastnosti
vychddzajicich zo spin-orbitdlnej
interakciou, a tak napomahat’
experimentalnej komunite
navrhovat'nové a jedinecné
materily. Rovnako zodpovednost za
vyucbu a vedenie Studentov mi
umoZiuje pribliZit moderny vyskum
v relativistickom modelovani
vysokoskoldkom a postgradudlnym
studentom.”

BIOGRAFIA

Michal Repisky ziskal Ph.D. titul na Slovenskej akadémii vied v roku 2009 a stravil 3
roky ako postdoktorand v Tromsg (Nérsko) v skupine Prof. Kennetha Ruuda, predtym
neZ zacal svoju profesiondinu kariéru ako mlady vyskumnik na Katedre chémie
Univerzity v Tromsg. Od roku 2022 zastdva poziciu hlavného vyskumnika v
Hylleraasovom centre pre kvantovo-molekulové vedy, nérskom centre excelentnosti.

Hlavnym vyskumnym zdujmom Michala Repiského je vyvoj a aplikicia modernych
relativistickych metdd elektronovej Struktdry zalozenych na formalizme Pauliho a
Diraca pre $tudium molekulovych a materidlovych vlastnosti, s osobitnym zameranim
na javy magnetickej rezonancie. Medzi jeho dalSie zdujmy patri tedria odozvy,
elektrénové dynamika v redlnom case a vyvoj softvéru pre superpocitace. Je tiez
veducim timu, ktory stoji za vyvojom DFT programu pre relativistickd kvantovu chémiu,
ReSpect (www.respectprogram.org).

ZHRNUTIE PROJEKTU

EPR and NMR spektroskopia spin-orbitalne
spriahnutych paramagnetickych tuhych latok
Nesparované elektrony hraju klticovt rolu v mnohych chemickych a fyzikalnych procesoch, ako
napriklad prenos elektronu v litiovych alebo sodikovych batéridch zalozenych na baze oxidov
prechodnych kovov, ¢i katalyticky aktivnych miestach v kovovo-organickych Struktirach
(MOF). Pre optimalizovanie efektivity tychto materidlov je potrebné urcit vztah medzi ich
Struktdrou a vlastnostami. Elektronova paramagnetickd rezonancia (EPR) a paramagnetickd
jadrovd magnetickd rezonancia (pNMR) st spektroskopie umoziujice urcovat Struktiru
paramagnetickych materidlov, Stadium ktorych je ¢asto podporované teoretickymi vypoctami
napomahajticimi ndjst vztah medzi experimentalnymi spektrami a elektronovou Struktirou, a
tymto spdsobom napomdct ku ndvrhu efektivnejSich materidlov. Napriek tomu, Ze teoretické
modelovanie EPR a NMR spektier je dobre preskimané pre molekuly v plynnej a kvapalnej
faze, v sticasnosti neexistuje relativisticky pristup pre vypocet NMR spektier paramagnetickych
tuhych latok. Toto vytvdra velki medzeru v schopnosti vypoctovej chémie/fyziky prispiet ku
racionalizacii vztahu medzi Struktdrou a vlastnostami paramagnetickych materidlov.
Predkladany projekt si preto kladie za ciel vyplnit tito medzeru vyvojom plne-elektrénovej
relativistickej dvoj- a Stvor-komponentnej metddy zalozenej na tedrii funkciondlu hustoty
(DFT) pre vypocet EPR a NMR spektier paramagnetickych tuhych Iatok. Projekt bude stavat na
vlastnom Stvor-komponentnom DFT programe pre tuhé latky a expertize s relativistickymi
vypoctami EPR a pNMR spektier molekdl, s ciefom dosiahnut vyznamny pokrok v modelovani
magnetickych tuhych Iatok. Projekt tak umozni pokrocit vo vyuZivani EPR a pNMR pri $tudiu
paramagnetickych materidlov, zatial' ¢o zahrnutie relativistickych efektov zasa umozni
spolahlivo popisat paramagnetické latky s tazkymi prvkami, ako si napriklad oxidy
prechodnych kovov, relevantné ako materidly pre litiové alebo sodikové batérie.
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