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Spektroskopické metody (jako UV-Vis absorpce, IR absorpce ¢i Ramanuv
rozptyl) patfi mezi klicové nastroje pro nedestruktivni charakterizaci
chemického slozeni prirodnich vzorku. Tyto techniky umoznuji zkoumat
materialy bez nutnosti jejich chemické Upravy nebo poskozeni — coz je
zasadni napr. u vzacnych biologickych ¢i  kulturnich  artefakta.
Spektroskopie je mimoradné citliva na molekularni strukturu a umoznuje
jak kvalitativni identifikaci pritomnych sloucenin, tak i jejich
kvantitativni analyzu. Vyznamné tak pfispiva k pochopeni chemickych
vlastnosti prirodnich latek v jejich plvodnim prostredi.

Naplni projektu bude teoreticka vypocetni studie molekul zodpovédnych
za vyrazné zbarveni papousciho peri — psitacofulvinl - pomoci ab-initio
kvantové mechanickych simulaci a metody teorie funkcionalu
hustoty. Bude provedena konformacni analyza, prozkouman vliv
koncovych skupin a charakterizovany vyznacné spektralni pasy. Vysledky
simulaci budou porovnany s experimentalnimi daty.

Student se seznami s principy kvantové teorie molekul a osvoji si zaklady
prace na vypocetnim klastru.

Fyzikalni Ustav UK

Oddéleni fyziky biomolekul

Aldehyde psittacofulvin (C16)
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