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Chiralnos¢ zwykle rozumie sig jako wifaSciwoS¢ binarng: czgsteczka moze byc¢
chiralna albo nie. Roéwnoczesnie w spektroskopii dichroizméw, w przypadku indukowania
chiralnosci w samoistnie niechiralnych uktadach, moéwi sie o zaleznosci sity sygnatu
od blisko$ci centrum chiralnego i od wiasciwosci tego centrum chiralnego!™.

Mozna wyobrazi¢ sobie eksperyment myslowy, w ktérym do niechiralnej czgsteczki
zblizamy z nieskoriczono$ci chiralny uktad tadunkow punktowych, indukujgc w tej czgsteczce
chiralnos¢ w coraz wiekszym stopniu. W takiej czgsteczce sygnaty spektroskopowe,
istniejgce tylko dla ukftadéw chiralnych (spektroskopia dichroizmu'®), powinny zalezec
od odlegtosci tego uktadu tfadunkéw, poniewaz indukujemy chiralnoS¢ w tej czgsteczce
w coraz wiekszym stopniu.

Podobnie, taka sita sygnatu spektroskopowego bedzie sie zmienia¢ wraz ze zmiang
potozenia jednego z tadunkdéw w uktadzie, co odpowiada zmianie Konfiguracji centrum
chiralnego.

Przedmiotem niniejszych badan jest sprawdzenie, czy dostepne w literaturze
parametry opisujgce stopienn chiralnoSci korelujg ze zmianami tych wtaSciwosci
spektroskopowych poprzez komputerowe modelowanie uktadéw molekularnych. Jest
to istotne ze wzgledu na stworzenie mozliwosci projektowania materiatow z silnymi
sygnatami w spektroskopii dichroizmu, co stanowi obecnie wyzwanie.

Dla potwierdzenia powyzszych hipotez przeprowadzono obliczenia w programie
Dalton. Wymodelowano za pomocg teorii odpowiedzi widmo elektronowego dichroizmu
kotowego atomu helu z indukowang chiralnoscig przy pomocy trzech punktowych tadunkoéw.
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Sity rotacyjne w zaleznosci od relatywnej odlegtosci
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