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Pro vyzkum a charakterizaci chemickych sloucenin s farmakologickymi
ucinky je vyuzivana cela rada fyzikalnich metod. Jednou z nich je
vibracni spektroskopie, nedestruktivni metoda zalozena na interakci
elektromagnetického zareni se vzorkem, ktera umoznuje velice presnou
identifikaci studované latky (kvalitativni analyza) i stanoveni mnozstvi
teto latky ve vzorku (kvantitativni analyza). Nezbytnou soucasti O
kvalitativni analyzy jsou i kvantové mechanické simulace, které angle ()
umoznuji detailni charakterizaci studovanych latek a interpretaci
experimentalnich spekter.

Naplni  projektu bude teoreticka vypocetni studie vybraneé
farmakologicky vyznamné molekuly pomoci ab-initio kvantové
mechanickych simulaci a metody teorie funkcionalu hustoty. Bude
provedena konformacni analyza, simulace spekter nejvice
zastoupenych konformerl a charakterizace vyznacnych spektralnich
pasU. Vysledky simulaci budou porovnany s experimentalnimi daty.

Student se seznami s principy kvantové teorie molekul a osvoji si 1000 1500 1 S B B i %ar 56
zaklady prace na vypocetnim klastru. Wavenumber (cm ) PO
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