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Abstrakt: Préace predstavuje sérii studii zabyvajicich se magnetickym cirkularnim
dichroismem (MCD), spektroskopickou metodou, u které v poslednich letech
doslo k intenzivnimu teoretickému rozvoji. Diky vyvoji kvantové-chemickych pro-
gramu se oteviraji nové moznosti vypoctu a interpretace MCD spekter vétsich
a ruznorodéjsich molekul nez bylo doposud mozné. V predstavovanych studiich
jsme vyuzili noveé vyvinutych vypocetnich prostredku k rozsiteni moznych aplikaci
MCD a predstavujeme zde MCD napiiklad jako metodu pro ziskani informace o
struktufe fullerent. Daéle jsme studovali vliv konformace a implicitniho a explic-
itntho rozpoustédla na MCD spektra aromatickych amino kyselin s pomoci nové
implementovaného alternativniho vypocetniho postupu vyuzivajictho sc¢itani pres
excitované stavy. Predstavujeme také teoretické predpovédi spekter nuklearniho
spinové-indukovaného cirkuldrniho dichroismu coby nové strukturné-analytické

metody.
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