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Abstrakt: Předkládaná doktorská práce se zaměřuje na teoretické modelováńı parametr̊u

spekter nukleárńı magnetické rezonance (NMR) v peptidech a nukleových kyselinách. Mo-

delovány byly předevš́ım závislosti NMR parametr̊u na molekulárńı struktuře a solvataci.

Velký d̊uraz byl kladen na porovnáńı vypočtených dat s experimentem. Studovanými

modely byly předevš́ım di-peptid l-alanyl-l-alanin (AA) a fosfátová skupina páteře nuk-

leových kyselin. Na základě výpočt̊u se podařilo určit konformace všech tř́ı nabitých

forem AA v roztoku a vysvětlit experimentálně pozorované změny NMR parametr̊u při

změnách pH. Byly kalibrovány závislosti NMR kros-korelovaných relaxačńıch rychlost́ı na

geometrii molekuly AA. 31P NMR parametry ve fosfátu nukleových kyselin byly systema-

ticky modelovány v závislosti na konformaci a solvataci fosfátu. Navrhli jsme pravidla pro

kvalitativńı strukturńı interpretaci dvojvazných jaderných spin–spinových konstant 2
JPC.

Podařilo se modelovat změny 31P NMR parametr̊u zp̊usobené koordinaćı iontu Mg2+ k

fosfátu nukleových kyselin. Byly úspěšně simulovány ńızkofrekvenčńı pásy v Ramanových

spektrech vodných roztok̊u soĺı iontu Mg2+.
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