V této praci byly studovany elektronové preskoky vybranych heterocyklickych systémil a vybranych
karotenoidii pomoci simulaci QM/MM dynamik excitovanych stavil. V téchto simulacich byly pouzita
teorie Tullyho elektronovych preskokti a semiempirické metody OMx v kombinaci s MRCI metodou.
K vypoctim byly pouzity balicky Newton-X, MNDO99, MNDO2020 a Gromacs. Na zakladé téchto
simulaci byly odhadnuty doby zivota excitovanych stavli. Vysledky ukazuji, ze pouzity metody dobie
popisuji Casovy vyvoj excitovanych stavll heterocyklickych molekul. V piipad€ karotenoidli se
podaftilo dobie popsat pouze deexcitaci z prvniho excitovaného stavu do zakladniho stavu.



