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I. Zagadnienia do opracowania

1. Istota zjawiska EPR.

2. Ogolna budowa spektrometru EPR pracujacego w fali ciaglej (cw) z wykorzystaniem
metody podwojnej modulacji.

3. Widma EPR wolnych rodnikéw w cieczach i monokrysztatach

4. Widma EPR jonow grupy 3d" w substancjach mono- i polikrystalicznych.

5. Symulacja widm i optymalizacja parametrow przy pomocy programu Easyspin

z wykorzystywaniem funkcji programu w funkcjach garlic, peper oraz esfit.

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie studentow ze mozliwosciami wykorzystania programu

Easyspin do symulacji widm EPR

II.  Przebieg ¢wiczenia

I1.1. Czynnosci wstepne

1. Program Easyspin jest ddostepny nieodptatnie na stronie www.easyspin.org.

2. Sciagna¢ plik EasySpin.zip z podanej wyzej strony www i rozpakowac do katalogu
np. C:\ lub innego wybranego. Rozpakowany plik programu FEasySpin zawiera
podkatalogi:

o easyspin— wszystkie funkcje programu (toolbox).

o documentation — dokumentacja programu w formacie HTML, plik
poczatkowy dokumentacji index.html.

o examples — wszystkie przyktady, pogrupowane w podkatalogach.

3. Uruchomic program MATLAB (wersja 6.5 lub wyzsza), przej$¢ do menu ,,File — Set
Path”. Dodaj podkatalog easyspin do sciezki MATLAB-a przez kliknigcie na "Add
Folder...", wybierajac podkatalog easyspin katalogu z programem FEasySpin
a nastepnie klinij przycisk "Save" aby program zapamigtat dodany katalog.

4. Dokonaj kompilacji. W tym celu napisz easyspin w oknie polecen MATLAB-a.
Mozesz by¢ poproszony o wybor kompilatora C. W takim przypadku wybierz Lcc
(Windows) lub gcc (Linux, OSX). W oknie polecen pojawi si¢ wydruk w postaci

podobnej do ponizszej:

EasySpin, a MATLAB toolbox for Electron Paramagnetic Resonance
Release: 3.1.0 (17 Jul 2009)

Directory: E:\easyspin-head\easyspin
MATLAB version: 7.8.0.347 (R2009a)



Platform: Microsoft Windows XP [Version 5.1.2600]

System date: 16-Jul-2009 23:18:34
Temp dir: C:\DOKUME~1\abc\LOKALE~1\Temp\
mex-Files: mexw32, ok

I1.2. Symulacja widm EPR
I1.2a Symulacja widm izotropowych przy z wykorzystaniem funkcji garlic.
Zapoznaj sie z ,,garlic tutorial” z dokumentacji pakietu easyspin i dokonaj symulacji

przynajmniej 3 przyktadow widm z kilkoma réwnowaznymi i nierownowaznymi jadrami.

I1.2b Symulacja widm EPR w ciatach stalych z wykorzystaniem funkcji peper
Zapoznaj sie z ,, peper tutorial” z dokumentacji easyspin i dokonaj symulacji przynajmniej 4
przyktadow widm zaro6wno w monokrysztatach jak i proszkach. Jeden z przyktadéw powinien

wykorzystywa¢ funkcje pozwalajace uzyska¢ wykres anizotropii widm.

I1.2¢ Symulacja widm z optymalizacja parametrow przy z wykorzystaniem funkcji esfit
Zapoznaj si¢ z ,, esfit tutorial” z dokumentacji easyspin i dokonaj symulacji przynajmniej 2
przyktadowych widm z optymalizacja parametrow przy pomocy wybranej metody
optymalizacji.

Mozesz w tym celu wykorzysta¢ skrypty programu easyspin, ale dokonaj stosownej ich
modyfikacji m.in. poprzez wybdr innej metody optymalizacji, wartosci parametrow
poczatkowych i zakresu ich zmian, optymalizacji innych parametrow niz zadanych w

przyktadach.

I11. Opracowanie pomiaréw
1. W sprawozdaniu umie$¢ parametry symulowanych widm z wybranych przykladow
symulacji.

2. Wydrukowa¢ kody Zroédtowe skryptow matlab-a i symulowane widma.
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Dokumentacja programu Easyspin (ze strony www.easyspin.org)



