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Uplatnenie vysledkov projektu

Vyskum v ramci projektu bol zakladny. Nami navrhnuta metodika umozriuje charakterizovat
prechodne vzniknuté nestabilné i6ny , Struktdru produktov a energetiku fragmentacnych
reakcii. Vybudovany experiment dokonale sleduje elementarne procesy spdsobené zachytom
elektrénu s molekulami. Oba pristupy mozno vyuZit pre Studium dalSich molekul.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Experiment pripraveny v laboratériu v Bratislave umozriuje sledovat produkty vznikajuce po
zrazke elektronu s aminokyselinou. KedZe hmotnostny spektrometer neanalyzuje Strukturu
ale poskytuje len udaj o hmotnosti fragmentovych iénov, kvalitu prace dopifiaju
kvantovochemické vypocty geometrii a prahovych energii moznych vznikajucich fragmentov
jednotlivych reakénych kanalov. Tieto vysledky umozfiuju interpretovat namerané udaje a
navrhnuat Struktiru aj neutralnych fragmentov. Podarilo vyrieSit popis prechodne vzniknutych
nestabilnych negativnych iénov. ACCC pristup upraveny na tuto problematiku, umoznuje
kvalitny popis Sirky rezonancie a tiez rezonanénej energie. Vyriedila sa metodika na popis
nestabilnych negativnych iénov, aplikovali sme ju na molekuly CH3CI- a N2-. Vypogitali sme
charakteristiky aj pre molekuly kyseliny mravcej a jej diméru ako aj nestabilné negativne iény
fragmentacnych reakcii. Charakterizovali sme fragmentacné kanaly interakcie elektrénov

s leucinom , izoleucinom, serinom, dipeptidmi Gly-Gly. Stidium molekul furanézového typu
(3-hydroxytetrahydrofuran 3HTHF, a-tetrahydrofurfuryl alkohol THFA), modelovych zlu€enin
pre vplyv interakcie elektronov s nukleovymi kyselinami ukazalo fragmentacné kanaly tohto
typu biomolekul. Radikaly, ktoré su produktami fragmentacii charakterizovalo Studium
zamerané na migracie centier radikalov.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

Experiment set up in Bratislava allows to determine the products formed after the attachment
of the electrons to amino acids. Mass spectrometry does not analyze the structure, it gives
the mass data. The results are completed by the quantum chemical calculationsof the
geometry and appearance energies of the possible formed fragments. These results allow to
interpret the measured data and to propose the structure of ions and neutral molecules.
ACCC approach adapted to solve this problem enables description of the resonance width as
well as the resonance energy.The methodology of the description of temporary negative ions
has been solved and applied to CH3CI- and N2- molecules. We have calculated the
characteristics of formic acid and its dimer as well as temporary negative ions of the
fragmentation reactions. We characterised the fragmentations channels for electron
attachment to leucine, isoleucine, serine and dimer Gly-Gly. The study of the molecules of the
furanose type (3-hydroxytetrahydrofufane 3HTHF and a-tetrahydrofurfuryl alcohol THFA),
model compounds for the influence of the interactions of electrons with nucleic acids revealed
the fragmentation channels of this type of biomolecules. Radicals, also the products of the
fragmentation, have been characterized by the study oriented to the migration of radical
centers.
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Svojim podpisom potvrdzujem, Ze Udaje uvedené v zaverecnej karte su pravdivé a uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny riesitel Statutarny zastupca prijemcu
prof. RNDr. Jan Urban, DrSc. prof. RNDr. Jozef Masarik, DrSc.
V Bratislave 26.07.2011 V Bratislave 27.07.2011
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