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Wsréd stabo rozpoznawanych w $wiecie naukowym i wcigz intensywnie badanych
zjawisk fizykochemicznych wskaza¢ mozna tzw. dichroizm magnetyczno-chiralny (MChD —
magneto-chiral dichroism). Rozumiany jako wielko$¢ fizyczna, jest on réwny niewielkiej
zmianie we wspoétczynniku absorbcji  $wiatta o dowolnej polaryzacji (rowniez
niespolaryzowanego), ktére pada na ztozony z chiralnych czgsteczek osrodek, gdy pojawia
sie zewnetrzne pole magnetyczne o indukgcji rownolegtej do wektora propagacji swiatta.
Zmiana ta ma te samg wartosé, lecz przeciwny znak, gdy pole magnetyczne i Swiatlo sg
antyrownolegte albo os$rodek ziozony jest z przeciwnego enancjomeru. Ze wzgledu na
charakterystyke zjawiska, umozliwiajgcego rozréznienie enancjomerow na podstawie ich
interakcji ze Swiattem niespolaryzowanym, jest ono szczegdlnie interesujgce jako potencjalne
wyjasnienie homochiralnosci. Wiasnos¢ ta, inaczej zwana czystoscig enancjomeryczna,
cechuje wiele wystepujgcych w naturze zwigzkéw (np. praktycznie wszystkie naturalne
monosacharydy posiadajg konfiguracje wzgledng D) i, cho¢ znana jest od lat, nie posiada
jednoznacznego wyjasnienia, co daje dodatkowg motywacje do gtebszej analizy MChD.

Projekt oparty jest na wczesniejszej pracy, ktérej celem byto sprawdzenie, czy prolina ma
wykrywalne eksperymentalnie sygnaty MChD oraz zbadanie wptywu uzytego funkcjonatu —
B3LYP, CAMB3LYP — na uzyskane wyniki. Wymodelowano cztery najtrwalsze konformacje
czgsteczki proliny w programie Avogadro i dla kazdej z nich, po optymalizacji geometrii,
osobno obliczono widma MChD dla obu funkcjonatow w programie DALTON. Korzystajgc z
rozktadu Boltzmanna, ustalono, ze dwie z konformacji wystepujg w réwnowagowej probce w
pomijalnym stopniu i dla dwdch pozostatych obliczono, odpowiednio usrednione (z
uwzglednieniem utamkéw molowych), widma MChD. Wyniki potwierdzity, Zze prolina posiada
przekraczajagcy limit detekcji sygnat MChD, ponadto zauwazono, ze widma obliczone w
funkcjonale B3LYP przesuniete sg w kierunku fal diuzszych wzgledem widm w funkcjonale
CAMB3LYP. Celem niniejszego projektu jest rozszerzenie wyzej oméwionej pracy tak, by
modelowany ukifad byt zblizony do rzeczywistego, np. poprzez uwzglednienie efektéw
rozpuszczalnikowych lub wykonanie obliczen dla uwodnionej proliny.
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