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Abstrakt: Práce představuje sérii studíı zabývaj́ıćıch se magnetickým cirkulárńım

dichroismem (MCD), spektroskopickou metodou, u které v posledńıch letech

došlo k intenźıvńımu teoretickému rozvoji. Dı́ky vývoji kvantově-chemických pro-

gramů se otev́ıraj́ı nové možnosti výpočt̊u a interpretace MCD spekter větš́ıch

a r̊uznoroděǰśıch molekul než bylo doposud možné. V představovaných studíıch

jsme využili nově vyvinutých výpočetńıch prostředk̊u k rozš́ı̌reńı možných aplikaćı

MCD a představujeme zde MCD např́ıklad jako metodu pro źıskáńı informace o

struktuře fulleren̊u. Dále jsme studovali vliv konformace a implicitńıho a explic-

itńıho rozpouštědla na MCD spektra aromatických amino kyselin s pomoćı nově

implementovaného alternativńıho výpočetńıho postupu využ́ıvaj́ıćıho sč́ıtáńı přes

excitované stavy. Představujeme také teoretické předpovědi spekter nukleárńıho

spinově-indukovaného cirkulárńıho dichroismu coby nové strukturně-analytické

metody.
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