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Porozuměńı molekulárńı struktuře molekul relevantńıch v biochemii zaj́ımavé z funda-
mentálńıho hlediska, jelikož v konečném d̊usledku tyto molekuly jsou určuj́ıćı pro všechny
role živých organismů. Ramanova optická aktivita (ROA) je chiroptická spektroskopická
technika s vysokou citlivost́ı k molekulárńı struktuře. V této závěrečné práci je prezentován
úvod ke koncept̊um d̊uležitým pro ROA a dva nezávislé projekty, jejichž ćılem je rozš́ı̌reńı
možnost́ı ROA a to jak z teoretického tak experimentálńıho hlediska. Prvńı projekt je
konformačńı analýzou dialaninu, d̊uležitého modelového peptidu. K simulaci spekter byl
použit př́ıstup kombinuj́ıćı kvantově mechanické metody a metody molekulové dynamiky.
Výsledkem byla dř́ıve nedosažená shoda výpočtu s experimentem. Metoda matematického
rozkladu experimentálńıho spektra do spekter vypočtených pro jednotlivé konformery byla
naprogramována a otestována. Jej́ım ćılem je źıskáńı informaćı o rovnovážném zastoupeńı
jednotlivých konformer̊u. Tento př́ıstup se ukázal být slibným. Druhý projekt byl pokusem
o provedeńı pr̊ukopnických ROA měřeńı amyloid̊u, které je obt́ıžné měřit kv̊uli jejich ne-
homogenitě (nerozpustnost, dvojlom). Výsledkem je vylepšený protokol př́ıpravy těchto
vzork̊u. Co se ROA měřeńı týče, byla otestována nová rotačńı kyveta, u ńıž byly ob-
jeveny závažné problémy s fluorescenćı. Dále bylo vyzkoušeno měřeńı v r̊uzných polar-
izačńıch módech, předběžné výsledky ukazuj́ı, že SCP uspořádáńı je nejméně náchylné
k falešným signál̊um. Konečného ćıle, tedy reprodukovatelného měřeńı ROA amyloid̊u,
nebylo dosaženo.
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