il

Abstrakt

Nazev: Urcovdani strukturnich a dynamickych vlastnosti biomolekul pomoci teoretickych

vypoctu parametri spekter NMR
Autor: Ladislav Benda, ladislav.benda@gmail.com
Katedra/ Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.

Vedouci doktorské prace: Dr. Vladimir Sychrovsky, Ustav organické chemie a biochemie

AV CR, v.v.i., vladimir.sychrovsky@uochb.cas.cz

Abstrakt: Predkladana doktorska prace se zaméruje na teoretické modelovani parametru
spekter nuklearni magnetické rezonance (NMR) v peptidech a nukleovych kyselindch. Mo-
delovény byly predevsim zavislosti NMR parametru na molekularni strukture a solvataci.
Velky duraz byl kladen na porovnani vypoctenych dat s experimentem. Studovanymi
modely byly predevsim di-peptid L-alanyl-L-alanin (AA) a fosfatova skupina patere nuk-
leovych kyselin. Na zakladé vypoctu se podarilo uréit konformace vSech tii nabitych
forem AA v roztoku a vysvétlit experimentalné pozorované zmény NMR parametru pti
zménach pH. Byly kalibrovany zavislosti NMR kros-korelovanych relaxacnich rychlosti na
geometrii molekuly AA. 3P NMR parametry ve fosfatu nukleovych kyselin byly systema-
ticky modelovany v zavislosti na konformaci a solvataci fosfatu. Navrhli jsme pravidla pro
kvalitativni strukturni interpretaci dvojvaznych jadernych spin-spinovych konstant 2.Jpc.
Podafilo se modelovat zmény *'P NMR parametrii zptisobené koordinaci iontu Mg®* k

fosfatu nukleovych kyselin. Byly tspésné simulovany nizkofrekvencéni pasy v Ramanovych

spektrech vodnych roztoki solf iontu Mg?™.
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