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Analiza widma elektronowego rezonansu paramagnetycznego (EPR) 
z zastosowaniem komputerowych metod obliczeniowych dostarcza wielu cennych informacji o właściwościach fizycznych substancji zawierających rodniki. W niniejszej pracy przeprowadzono analizę widma EPR rodników l – alaniny, które powstają na skutek jonizacji cząsteczki aminokwasu l –alaniny, megaelektronowoltowym promieniowaniem X lub gamma. Zjawisko to znalazło zastosowanie min. w dozymetrii promieniowania jonizującego, w radioterapii onkologicznej [1]. Uzyskane doświadczalnie widmo EPR analizowaliśmy, pod kątem obliczenia parametrów fizycznych rodników l – alaniny, z zastosowaniem pakietu komputerowego Matlab – EasySpin [2]. Analiza kształtu widma i położenia kolejnych linii rezonansowych w widmie EPR pozwala stwierdzić iż mamy do czynienia z dwoma głównymi zjawiskami fizycznymi tj. Efekt Zeemana i oddziaływanie nadsubtelnym, oba te zjawiska powodują degenerację stanów energetycznych rodnika l – alaniny znajdującego się 
w zewnętrznym polu magnetycznym. Efekt Zemana i oddziaływanie nadsubtelne charakteryzują wielkości fizyczne g – stała rozszczepienia spektralnego oraz A – stała struktury nadsubtelnej. W niniejszym przypadku analizowane próbki mają postać proszku co sprawia że mamy do czynienia z ośrodkiem anizotropowym sprawia to, że wielkości fizyczne g i A są tensorami drugiego rzędu gij i Aij. Składowe tensorów gij i Aij wyznaczamy dla głównych osi krystalograficznych grupy P212121, do której należy rodnik l – alaniny. Parametry fizyczne obliczone w niniejszej pracy, pozwoliły na konstrukcję matematyczną modelu operatora energii całkowitej tj. Hamiltonianu dla rodnika l – alaniny co stanowi opis kwantowy zagadnienia.
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