Souhrn

Tato prace se zabyva simulacemi chiroptickych spekter pomoci kombinace molekularné
dynamickych a kvantové chemickych vypoctu. Molekulova dynamika je pouzita ke zkou-
méni konformac¢niho chovani studovanych systému (prevazné proteinu), kvantovd chemie
pro vypocet jejich spektralnich vlastnosti. Vypocetné narocné kvantove chemické metody
jsou vsak omezeny pouze na relativné malé systémy. My jsme piekonali tento problém
zejména pomoci fragmentace systému na sadu mensich, vypocetné zvladnutelnych casti.
Tyto fragmenty jsou pak pouzity pro vypocet spektrdlnich vlastnosti, které jsou nasledné

preneseny zpét na puvodni molekulu.

Studovéna jsou spektra vibracéni optické aktivity (VOA) proteinovych systému (fibrily
poly-L-glutamové (PLGA) kyseliny, prefibrildrni formy insulinu a globuldrni proteiny v na-
tivnim stavu). Simulovana spektra vétsinou uspokojivé souhlasila s experimentem a byla
pouzita k jeho interpretaci. V pripade spekter Vibracneé Cirkuldarniho Dichroismu (VCD)
poly-L-glutamové kyseliny simulovana jen spektra kvalitativné reprodukovala experiment.
Ve vypoctech jsme byli napt. schopni reprodukovat silny pas v oblasti amidu I a slabsi

negativni pés patiici karboxylové skupiné postraniho retézce.

Podobnéa vypocetni procedura byla pak pouzita na soubor vybranych globulédrnich pro-
teinu. Jejich spektra Ramanovy optické aktivity (ROA) poskytla uspokojivou presnost a
simulovand spektra mohla byt pouzita k interpretaci experimentélnich vysledku. Byli jsme
schopni reprodukovat experimentalni rozdily mezi prevazné a-helikalnim lidskym sérovym
albuminem a concanavalinem A obsahujicim prevazne struktury g-sklddaného listu, a nebo
mezi velmi podobnym lidskym a slepi¢im lysozymem. V piipadé insulinovych fibril jsme
zjistili, ze ROA technika je velmi citilivd ke konforma¢énim zménam proteinti a ze spekter

jsme byli schopni extrahovat informace o molekulové strukture.

Déle byly provedeny dvé studie v oblasti spektroskopie elektronového cirkularniho dichro-
ismu (ECD) a cirkuldrné polarizované luminiscence (CPL). Prvni byla zaméfena na to, jak
kovové ionty ovliviiuji ECD spektrum jejich komplexu s Monensinem. Druhé se zabyvala

CPL europiového komplexu indukovanou interakei s aminokyselinou.
Soucasti prace jsou také metodické projekty zahrnujici implementaci helikélnich period-
ickych podminek v molekuldrni dynamice a prenos frekvencné zavislé polarizovatelnosti pro

vypocet UV-vis a ECD spekter velkych systému.
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