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Abstrakt:

Tato prace popisuje nase aplikace tfi metod chiroptické spektroskopie pii studiu
chirdlnich  molekul: vibra¢niho cirkularniho dichroismu (VCD), cirkularné
polarizované luminiscence (CPL) a magnetického cirkularniho dichroismu (MCD).
VCD a indukovanou CPL lanthanoidt jsme pouzili ke studiu struktury amyloidnich
fibril vybranych proteint. Zjistili jsme, ze VCD je velmi vhodnou technikou k detekci
proteinovych fibril a jejich supramolekularni chirality. Je schopna rozlisit i ruzné
polymorficke typy fibril. Na druhou stranu, indukovana CPL lanthanoidu reflektuje
spiSe lokalni strukturu. VCD jsme pouzili i ke studiu hydratace a polymorfismu
krystalti nukleosidii. Diky uspotfadani krystalu jsme naméfili silny VCD signal
specificky pro hydratovanou a suchou formu. Posledni ¢ast prace je vénovana MCD a
elektronové struktufe trivalentnich Ln®" iontd. Experimentalni spektra byla
interpretovana pomoci kombinace molekulové dynamiky, teorie krystalového pole
(CFT) a vypoctu vyuzivajicich konfiguracni interakci v tiplném aktivnim prostoru pro
vice stavil s poruchovou teorii druhého fadu (MS-CASPT?2). Bylo zjisténo, Ze CFT
poskytuje lepsi shodu s experimentalnimi energiemi elektronovych prechodt, zatimco

metoda MS-CASPT?2 poskytuje lepsi spektralni intenzity.
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