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Porozuméni molekularni struktuie molekul relevantnich v biochemii zajimavé z funda-
mentalniho hlediska, jelikoz v konetném dusledku tyto molekuly jsou urcujici pro vSechny
role zivych organismu. Ramanova opticka aktivita (ROA) je chiroptickd spektroskopicka
technika s vysokou citlivosti k molekularni struktufe. V této zavérecné praci je prezentovan
uvod ke konceptum dulezitym pro ROA a dva nezavislé projekty, jejichz cilem je rozsiteni
moznosti ROA a to jak z teoretického tak experimentalniho hlediska. Prvni projekt je
konformaé¢ni analyzou dialaninu, dulezitého modelového peptidu. K simulaci spekter byl
pouzit pristup kombinujici kvantové mechanické metody a metody molekulové dynamiky.
Vysledkem byla dfive nedosazend shoda vypoctu s experimentem. Metoda matematického
rozkladu experimentédlniho spektra do spekter vypoctenych pro jednotlivé konformery byla
naprogramovana a otestovana. Jejim cilem je ziskani informaci o rovnovazném zastoupeni
jednotlivych konformertu. Tento piistup se ukdzal byt slibnym. Druhy projekt byl pokusem
o provedeni prukopnickych ROA méfeni amyloidi, které je obtizné méfit kvili jejich ne-
homogenité (nerozpustnost, dvojlom). Vysledkem je vylepseny protokol pfipravy téchto
vzorku. Co se ROA méfeni tyce, byla otestovdna novd rotacni kyveta, u niz byly ob-
jeveny zavazné problémy s fluorescenci. Déle bylo vyzkouSeno méfeni v ruznych polar-
izacnich modech, predbézné vysledky ukazuji, ze SCP usporadani je nejméné nichylné
k falesnym signdlim. Koneéného cile, tedy reprodukovatelného méreni ROA amyloidu,
nebylo dosazeno.



