
EPR of Transition Metal Ions
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d-Orbitale
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d1-Systeme und d9-Systeme
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d9-Spinsysteme

Döscher et al. Org. Mag. Res. (1984) 22, 658
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d2-Systeme
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d3-Systeme
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d5-Systeme
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Simulation von Hochspinsystemen wie 
Mn2+ nicht einfach:
Basissatz im Spinhamiltonian ist 36 x 36

Verbotenen Übergänge dmI≠0, dmS>1

Quantenmechanische Berechnung von 
G-Tensoren und hf-Tensoren ebenfalls 
nicht einfach:

Spin-Bahn-Kopplung
Relativistische Effekte
d-Orbitale mit mehreren ungepaarten 
Spins
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Beispiel: p21 ras G-protein

GDP

Thr35 Gly12

Asp57 Ser17

Lys16 Mg
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relative magnetic field B [G]
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Fe-S Centre

Beispiel: FeS centres of complex I
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