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Juz w XIX w. zaobserwowano, ze niektore osrodki skrecajg ptaszczyzne swiatla
spolaryzowanego, a inne wykazujg ten efekt po umieszczeniu ich w zewnetrznym polu
magnetycznym [1]. Pierwszy z efektow wigze sie z obecnoscig osrodka chiralnego,
natomiast drugi z obecnoscig pola magnetycznego. Rozwdj mechaniki kwantowej pozwolit
na podanie powigzan pomiedzy obecnoscig tych czynnikéw i efektami optycznymi na
poziomie opisu struktury elektronowej czasteczek. Z czasem zaczeto rozwazania nad
zjawiskiem, w ktérym obecne bytyby oba te czynniki, ale uzyte $Swiatto bytloby
niespolaryzowane. Zjawisko nazwano dichroizmem magneto-chiralnym. Pod koniec XX w.
udato sie opisa¢ to zjawisko teoretycznie i przeprowadzono eksperyment, w ktéorym je
zaobserwowano [2]. Ze wzgledu na trudnosci eksperymentalne, zaréwno ze strony
przygotowania badanego materiatu jak i samego pomiaru, raporty odnosnie tego efektu i
mozliwos$ci jego zastosowania sg ograniczone do kilku publikacii [3].

W tej pracy pokazano jak narzedzia chemii teoretycznej i obliczeniowej petnig funkcje
wspomagajgcg dla eksperymentu, to jest wskazanie uktadow, w ktérych efekt bedzie

wyraznie obserwowany i wymodelowanie widma, ktére bedzie odniesieniem dla
eksperymentu. Celem pracy jest stworzenie protokotu obliczeniowego, ktéry bedzie sie
charakteryzowat prostotg uzycia i bedzie wymagat zasobdéw obliczeniowych

nieprzekraczajgcych mozliwosci uzytkownikow. Ze wzgledu na obserwowang czystosc
enencjomeryczng aminokwasoéw, ich powszechnos¢ w uktadach biologicznych i stosunkowo
prostg strukture zdecydowano sie na wymodelowanie widma dichroizmu magneto-chiralnego
dla fenyloalaniny. Pierwszym etapem jest znalezienie konformerow, ktére daja
niezaniedbywalny wktad do widma. W tym celu znaleziono ogdélnodostepne biblioteki
czgsteczek i zoptymalizowano ich geometrie. Nastepnie wymodelowano widmo. Ze wzgledu
na stopien skomplikowania formalizmu obliczeniowego przedyskutowano mozliwosé
podzielenia widma na mniejsze zakresy, a takze uzycie teorii funkcjonatu gestosci, jako
niedrogiej metody uwzgledniajgcej korelacje elektronowg. Przedyskutowano réwniez
wielko$¢ bazy funkcyjnej, ktéra pozwoli na otrzymanie jakosciowo dobrych wynikow, a
jednoczesnie nie zwiekszy znacznie zasobdw obliczeniowych.
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