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Abstrakt: Molekularni flexibilita vyrazg ovliviuje intenzitu a polohu pas
v Ramanovych spektrech a kipadt ROA spekter i znaménka gasProto je nezbytné
ve vypatech spekter zohlednit dynamické aspekty chovandostanych molekul
v roztoku progdednictvim konforméniho stedovéani. Prvni ze studovanych sysiém
histidin, hraje diky svému imidazolovému kruhtleZitou roli v metaloenzymech &ip
sbalovani proteiin Na ROA aparatie vybudované na Fyzikalnim Ustavu UK v Praze
byla znetena ROA spektra histidinufipnékolika hodnotach pH, komplexu histidinu
s medi a dipeptid His-Gly a Gly-His jako pedstupé k dalSimu studiu. Druhy systém,
cyklicky hexapeptid c-(Phe-D-Pro-Gly-Arg-Gly-Aspiedstavuje model pro studiufa
ototek a antiparalelniho skladanélflalistu a byl jiz studovan pomoci VCD & |
spektroskopie. Z molekul&ndynamickych simulaci bylo vybrano 10 konformaaio p
které bylaab initio spaiitana Ramanova a ROA spektra. Pro modelovy fragikatD-
Pro, jehoz fispivek je v Ramanay spektru dominantni, bylo provedeno Boltzmannovo
stredovani pispsvka od 36 konformaci.
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