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Spektroskopické metody (jako UV-Vis absorpce, IR absorpce či Ramanův 

rozptyl) patří mezi klíčové nástroje pro nedestruktivní charakterizaci

chemického složení přírodních vzorků. Tyto techniky umožňují zkoumat

materiály bez nutnosti jejich chemické úpravy nebo poškození – což je

zásadní např. u vzácných biologických či kulturních artefaktů.

Spektroskopie je mimořádně citlivá na molekulární strukturu a umožňuje

jak kvalitativní identifikaci přítomných sloučenin, tak i jejich

kvantitativní analýzu. Významně tak přispívá k pochopení chemických

vlastností přírodních látek v jejich původním prostředí.

Náplní projektu bude teoretická výpočetní studie molekul zodpovědných 

za výrazné zbarvení papouščího peří – psitacofulvinů - pomocí ab-initio

kvantově mechanických simulací a metody teorie funkcionálu

hustoty. Bude provedena konformační analýza, prozkoumán vliv 

koncových skupin a charakterizovány význačné spektrální pásy. Výsledky

simulací budou porovnány s experimentálními daty.

Student se seznámí s principy kvantové teorie molekul a osvojí si základy

práce na výpočetním klastru.
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