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Abstrakt:

V dizertacni praci byly pouzity metody chiroptické spektroskopie (Ramanova opticka aktivita,
elektronovy a vibra¢ni cirkuldrni dichroismus a cirkularné€ polarizovana luminiscence) k ziskani
informaci o struktufe chirdlnich molekul. Ve c¢tyfech hlavnich projektech jsme se zaméfili na
vylepSovéani ptesnosti kvantové-chemickych vypoctlh potiebnych pro interpretaci zmétenych
spekter, zahrnutim anharmonickych korekci, rozpoustédla, flexibility molekul a dynamickych
efekt. V prvnim projektu jsme se vénovali metod€ optimalizace geometrie v normalnich moédech
a nalezli optimalni frekvenéni limit zajiStujici realistické rozSifeni vibrac¢nich past. Dale jsme
zkoumali schopnost harmonickych a anharmonickych vypocetnich ptistupti popsat C-H valenéni
vibrace pro tfi molekuly terpenti a Ctyfi spektroskopické metody. Treti projekt byl zaméten na roli
disperznich sil u riznych organickych rozpoustédel pro konformaéni rovnovahu a dynamiku
cyklickych dipeptidii obsahujicich tryptofan. V poslednim projektu pomohla volna energie ziskana
z molekularné-dynamickych simulaci vysvétlit spektralni intenzity cirkularn€ polarizované

luminiscence a jejich vztah k pozici histidinu v peptidovém fetézci.
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