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2.0. POPIS PRUBEHU RESENI

Mezi nejvyznamnéjsi védecké vysledky Centra za rok 2005 patfi:
Za spolufesitele UOCHB AV CR, Praha:

1) Pfesné vypocty stabilizacnich energii aminokyselin v hydrofobnim jadfe proteinu rubredoxinu ukazaly, Ze
sbalovani proteinli neni, jak se dosud uvadi, fizeno jen entropicky . Enthalpicka stabilizace aminokyselin v
jadre hraje vyznamnou tlohu, kterou nelze zanedbat.

i1) Urceni struktury peptidll v plynné fazi predstavuje velmi komplikovany ukol a 1ze jej vyfesit jen aplikaci
nejpresnéjsSich metod vypocetni chemie. Klicovym problémem je vyznamné uplatnéni disperzni energie,
ktera stabilizuje vybrané izomery peptidu. Disperzni energie neni zahrnuta v metodach DFT, které se pro
konformacni ucely hojné pouzivaji.

11i1) Byla srovndna afinita iontl (napf. sodiku, cholinu, chloridu, a sulfatu) k povrchu hydratovaného proteinu
a k rozhrani voda-vzduch. Vypocty ukazaly, ze afinita téchto iontd k proteinim neni analogicka jejich
chovani na vodnych povrsich.

iv) Byly provedeny prvni molekulové dynamické simulace vysolovani z mrznoucich vodnych roztok NaCl.
Molekulové porozuméni tomuto déji ma vyznam pro déje v atmosféfe (nabijeni bourkovych mrakil, zamrzani
polarnich mofti) 1 pro technologie (desalinace).

v) Kombinace experimentalnich technik s pfesnymi vypocty spektroskopickych charakteristik molekul
adsorbovanych na iontovych centrech v zeolitech ptispéla k pochopeni vlatnosti adsorpénich a katalyticky
aktivnich center v molekulovych sitech.

vi) Pomoci hybridnich QM/MM (quantum mechanics-molecular mechanics) metod byly studovany reakéni
mechanismy nékolika riznych tfid enzymti: multi-copper oxidaz, superoxid dismutéz, serinové racemazy, a
glutamat karboxypeptidazy II (posledné jmenovany projekt je rozvijen ve spolupraci s experimentalnim
pracoviStém v ramci tohoto centra). Byla pfedpovézena a nasledné pak na spolupracujicim experimentalnim
pracovisti potvrzena struktura katalyticky relevantnich intermediati, ktera slouzi k lepSimu pochopeni funkce
a reaktivity téchto systému.

vii) Ve spolupraci teoretického a experimentalniho pracovisté v rdmci tohoto centra byl nalezen dosud
nejucinnéjsi inhibitor serinové racemasy z mysiho mozku, dilezitého cile farmaceutického zasahu.
Stereoisomer téze slouCeniny je pritom dosud nejucinngj$im identifikovanym substratem tohoto enzymu.
arylnitrenti a mechanismy fotochemickych reakci se zaméfenim na inverzni vliv tézkého atomu. Ziskané
poznatky umoziuji lepsi pochopeni a porozuméni fotochemickym procestim.

ix) Byla studovana elektronova struktura symetricky methylovanych carboranovych aniont, molekul s
perspektivou pouziti v nanotechnologiich.

x) Byla vyvinuta novéa metodika syntéz C-nukleosidi nesoucich substituované benzeny a pyridiny jako
nahrady nukleobaze. Tyto latky budou déle studovany jako potencidlni nova pismena pro rozsiteni genetické
abecedy.

xi) [zomeriza¢ni reakce aromatickych oligoacetylenovych latek za katalyzy komplexy kobaltu vedly ke
vzniku helikalnich aromatt. Tyto molekuly se skladaji z jedenacti cyklickych jednotek a pfedstavuji novy typ
helicent. Byla demonstrovana moznost kontroly helicity s vyuzitim diastereoselektivni syntézy. Fyzikalné
chemické vlastnosti uvedenych sloucenin, které souviseji s molekularni vodivosti, budou déle studovany.

Za spolufesitele VSCHT, Praha:

Pracovisté spolufesitele je tvoreno jednak teoretickym tymem (laboratof statistické termodynamiky, LST),
jednak tymem experimentalnim (LMR).

LST:

1) V souladu s navrhem projektu Centra jsme se zabyvali zakladnim vyzkumem v oblasti molekulovych
interakct, vnitini struktury kapalin, plyni a jejich smési a z ni vyplyvajiciho chovani zakladnich modelovych
systémd.



i1) Za "highlight" svého Usili v roce 2005 povazujeme vypocet viridlnich koeficientli az do devatého, coz je
dosavadnim "svétovym rekordem" ; vypocty byly zaloZeny na automatické pocitacové algebie a topologické
analyze (publikace, konferen¢ni vystupy).

ii1) DalSim vystupem, na ktery jsme hrdi, jsou nové teoretické vysledky u systému tzv. penetrabilnich kouli
(publikace, konferencni piispevek).

iv) Pokracujeme ve vyzkumu tzv. mistkové funkce, zakladni veli€iny v teorii integralnich rovnic
(konferenéni pfispévky, publikace v ptiprave).

v) V neposledni fadé si cenime ditkazu neanalyti¢nosti stavové rovnice (publikace, konferenéni ptispevek).
LMR:

Zékladnim piinosem LMR VSCHT Praha pro feseni byl navrh, syntéza a studium novych strukturnich
motivi pro interakci s biopolymery, s dirazem na nalezeni sekvencné specifickych receptorti pro intearkci s
dsDNA a vybranymi proteiny, piedevsim isoformami NOS: eNOS, nNOS, iNOS. K tomuto zvolenému cili
sméfovaly nové strukturni motivy zaloZené na expandovanych porfyrinech, predevSim pentapyrrolovém
derivatu safzrinu, jehoz ve vod¢ rozpustné derivaty (dosazeno vhodnou periferni substituci) jsme
identifikovali jako vhodné fluorescenéni receptorové systémy pro bioplymery. Vedle toho jsme zjistili
pozoruhodné vlastnosti téchto systémi, které 1ze charakterizovat jako chemické nukledzy. Zatimco vétSina
syntetickych modelti enzym $tépicich fosfodiesterovou vazbu obsahuje kation kovu, nds systém je jednim y
mala piikladl, dosud v literatufe uvedenych, kdy chemicka nukle4za efektivné pracuje i bez pfitomnosti
kovového kationtu. Tento vysledek byl publikovéan v ¢asopise JACS.

Vedle toho jsme pfipravili fadu porfyrinovych konjugatl, ptedevsim s alkaloidy, které budou testovany v
tomto ohledu, jejich schopnost interakce s DNA a oligonukleotidy jiz byla prokdzana. Analoga distamycinu
specificky se vaziciho na DNA byla sméfovana do oblasti bis a tetrakis derivatt, kde cilem bylo zjisténi
kooperativity pfi interakci s DNA a také zavedeni fluorescenéni jednotky do molekuly receptoru, ktery by
umoznil snadno detekci vazebného procesu. Plivodné zvoleny spacer, Trgerova baze, nevykazal zel
o¢ekavané zvyseni selektivity a afinity.

Druhou skupinou navrzenych a testovanych strukturnich motivi reprezentuji nové derivaty karboranti a
metalokarborantl, které dosud v bioorganické a medicinalni chemii nebyly prakticky vyuZivany. NaSe
aktivita sméfovala do oblasti nalezeni novych typti molekul schopnych regulace produkce NO, tedy
piedevsim moznost regulace krevniho tlaku. Z mechanistického hlediska se jedné o nov¢ identifikované latky
se specifickou interkaci s isoformami enyzmu NOS. Bylo dosaZeno takové periferni modifikace, ktera
poskytuje

efektivni inhibici a v nékterych ptipadech i aktivaci v isoform specifickém modu. Vysledky jsou
pripravovany k publikaci, dosud jsme popsali agrega¢ni chovani zékladnich typi karboranti a
metalokarboranti ve vodném prostiedi- (viz publikace Langmuir)

Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

V ramci vyzkumného centra se nase ¢innost, v souladu s navrhem projektu, v prvém roce feseni sousttedila
na charakterizaci kationtovych center ve vysokosilikatovych zeolitech typu MFI a FER s kationtové
vyménénymi ionty Cu+, Li+, Na+ a K+. Pomoci teplotné programovanych technik a IC spektroskopie byla
studovana energetika interakce molekul CO s Cu+ ionty a vibrace vazeb C-O v takto vzniklych povrchovych
karbonylech. IC spektra mono- a di-karbonyli a TPD kiivky byly méfeny a modelovany pro systémy MFI a
FER zeoliti. Na zéklad¢ TPD dat byly detekovany tfi typy Cu+ center, které se 1i$i adsorp¢ni energii. Ve
spolupraci s teoretickym pracovistém fesitele-koordinatora byly na zéklad¢ velmi dobré shody
experimentalné zjisténych a teoreticky napocitanych hodnot interak¢énich energii ziskany udaje o lokalizaci a
koordinaci jednotlivych kationtovych center Cu+ ionti. IC spektra ziskana na stejnych materialech jasné
prokézala, ze lokalizace Cu+ iontl ovliviiuje rovnovaznou konstantu pfemény monokarbonylu na dikarbonyl,
ale neovliviiuje frekvenci fundamentélni vibrace C-O na téchto iontech, jak bylo potvrzeno teoretickymi
studiemi na pracovisti fesitele-koordinatora. Porovnani experimentalnich spekter karbonylli na iontech
alkalickych kovii s pfesnymi vypocty spektroskopickych charakteristik molekul CO adsorbovanych na
iontovych centrech v zeolitech MFI a FER pfispélo k pochopeni vlastnosti adsorp¢nich center v
molekulovych sitech a k interpretaci jednotlivych vibrac¢nich past.

Za spolufesitele Univerzita Palackého, Olomouc:



Pracovisté se v ramci Centra vé€novalo vyzkumu proteint a to v oblastech sbalovani proteinti, interakce
protein-protein, interakce protein-inhibitor a v neposledni fad¢ enzymovou katalyzou. Vysledky teoretickych
vypocti na modelovém systému p18INK4c ukédzaly, dominantni tlohu disperznich sil pfi stabilizaci sbalené
struktury proteinu. Na lidskych cyklin-dependentnich kinasach (CDK2 a CDKS5) jsme studovali interakce s
jejich regulacnimi podjednotkami (p25 a Cyklinem A), abychom vysvétlili specifitu vazby kinasa/regulacni
podjednotka a také vysvétlili odliSny mechanismus aktivace obou enzymi. Dosazené vysledky byly
akceptovany pro publikaci v prestiznim Casopise JBC.

Vyznamna skupina inhibitorii lidskych cyklin-dependentnich kinas se silnym cytotoxickym t¢inkem je
odvozena od N6-substituovanych derivati adeninu. Inhibi¢ni vlastnosti t€chto sloucenin jsou dale zvySovany
jejich koordinaci na vybrané ionty piechodnych kovi. Struktura, elektronické vlastnosti a stabilita téchto
inhibitord a jejich komplexii byly studovany metodami na Grovni DFT v kombinaci s dostupnymi modely
implicitniho solventu.

Béhem zahrani¢ni stdze M. Otyepky na spolupracujicim pracovisti (SISSA/ISAS, Trieste, Italy) byla
aplikovéna technika hybridni QM/MM kvantové dynamiky (Car-Parinello MD) na druhy reakéni krok
hydrolytické dehalogenace katalyzovanou enzymy z rodiny haloalkan dehalogenas. Na zéklad¢ teoretickych
vypocti byla odhadnuta velikost aktivacni bariéry a byla diskutovana v kontextu racionalniho proteinového
inZzenyrstvi enzymt haloalkan dehalogenas pro jejich praktické vyuziti.

Za spolufesitele FZU AV CR, Praha:

1) Navrhli a ukazali jsme novy pfistup k mikroskopii v blizkém poli vyuzitelny v Sirokém frekvencnim pasmu
od mikrovln po terahertzovou oblast a vhodny pro mikroskopii a spektroskopii biologickych objekti.
Postavili jsme zcela novy experiment pro tuto metodu

i1) Studovali jsme fotoioniza¢ni mechanismy v plynném kysliku excitovaném fokusovanymi
femtosekundovymi pulsy. Ukézali jsme, Ze dominantnim fotoionizaénim mechanismem pfi excitaci u 400
nm je vicefotonova absorpce, zatimco pfii excitaci u 800 nm prevlada generace plazmatu vlivem silného
elektrického pole.

ii1) Pomoci terahertzové spektroskopie jsme studovali emisi terahertzového zateni vzniklého optickym
usmérnénim femtosekundovych laserovych pulst na tenkych zlatych vrstvach. Experimenty umoznily urcit
slozky tenzoru nelinearni susceptibility a dok4zaly nelokélni charakter nelinearni odezvy.

2.1.0. KOMENTAR K TYMU

Za spolufesitele VSCHT, Praha:
V roce 2006 bude tym rozsifen o RNDr. Petra Slavicka, PhD.
Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

Na feSeni projektit zahrnutych do vyzkumného centra se mimo ¢lenti fesitelského tymu z fad zaméstnanct
UPA podilel v ramci své disertacni prace také student doktorského programu Univerzity Pardubice Ing. Karel
Frolich. V roce 2006 bychom chtéli rozsifit fesitelsky tym o Ing. Libora Capka, Ph.D. a to kviili
planovanému zakoupeni a zprovoznéni unikatniho zatizeni (nizkoteplotniho izotermélniho
mikrokalorimetru). Zprovoznéni takového zatizeni je ¢asove i odborné naro¢na zalezitost, a proto bychom
radi posilili na§ velmi maly tym o Ing. Capka, ktery ma dlouhodobé zkugenosti se zeolitovymi materialy a
jejich studiem a do budoucna pocitame s tim, ze by mél mikrokalorimetrickou laboratof na starosti.



2.1.1. PROJEKTOVY TYM

IC organizace

Obchodni jméno - nazev
Zkratka nazvu

Role organizace

Vazba na organizaci

Druh organizace

Adresa sidla, spojeni na organizaci

- ulice, ¢p./C.or.
- PSC, obec
- stat
- telefon
- http://
Bankovni spojeni

-DIC
- banka koéd, nazev
- Cislo uctu, sp.symbol

Statutarni zastupce

- titul pfed, jméno, pfijmeni, titul
za

- funkce
- telefon
- mobil
- fax

- email

406

Ustav organické chemie a biochemie AV CR
UOCHB AV CRE

pfijemce - koordinator

406

Statni prispévkova organizace (zakon ¢. 219/2000 Sb.)

Flemingovo namésti /2
16610 Praha 6

Ceska republika

+420 220 183 111

www.uochb.cas.cz

CZ61388963
0710 - CNB
11338031,

RNDr. Zdenék Havlas DrSc.

feditel ustavu

+420 220 183 333

+420 220 183 578
director@uochb.cas.CZE
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Univerzita Palackého v Olomouci

UP OIomoucEI

pfijemce
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Vefejna nebo statni vysoka Skola (zdkon €. 111/1998 Sb., o vysokych Skolach a

0 zmeéné a doplnéni dalSich zakonu (o vysokych skolach)

KFizkovského 8/
77146 Olomouc
Ceska republika
585 631 001

www.upol.cz

0100 - KB Olomouc
19-1096330227,

Prof. MUDr. PhDr. Jana Macakova CSc.

rektorka
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		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- email &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->

, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Způsob účtování</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->


IC organizace 404

Obchodni jméno - nazev Univerzita Pardubice

Zkratka nazvu UPAE

Role organizace pfijemce

Vazba na organizaci 404

Druh organizace Vefejna nebo statni vysoka Skola (zdkon €. 111/1998 Sb., o vysokych Skolach a

0 zmeéné a doplnéni dalSich zakonu (o vysokych skolach)
Adresa sidla, spojeni na organizaci
- ulice, ¢p./€.or. Studentskd 95/
-PSC, obec 53210 Pardubice
-stat Ceska republika
- telefon 466036553
- http://  www.upce.cz
Bankovni spojeni
-DIC
- banka kéd, ndzev 0100 - KB Pardubice
- Cislo uctu, sp.symbol 37030561,
Statutarni zastupce

- titul pfed, jméno, pfijmeni, titul Prof. Ing. Miroslav Ludwig CSc.

za
- funkce  rektor
- telefon 466036553
- mobil
-fax 466036466
- email rektor@upce.CZE


, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=100% valign=top class=NadpisPole colspan=2>2. Statutární zástupce</TD>

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- titul před, jméno, příjmení, titul za &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk>&nbsp;

																&nbsp;

																&nbsp;

																</td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- funkce&nbsp; </TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- telefon &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- mobil &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- fax &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- email &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->

, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Způsob účtování</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->


IC organizace 405

Obchodni jméno - nazev Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze

Zkratka nazvu VSCHTE

Role organizace spolupfijemce

Vazba na organizaci 405

Druh organizace Vefejna nebo statni vysoka Skola (zéakon €. 111/1998 Sb., o vysokych Skolach a

0 zméné a doplnéni dalSich zakonu (o vysokych Skolach)
Adresa sidla, spojeni na organizaci
- ulice, €p./C.or. Technicka /5
-PSC, obec 16628 Praha 6 - Dejvice
-stat Ceska republika
- telefon 220 441 111
- http://  www.vscht.cz
Bankovni spojeni
-DIC
- banka kdd, nazev 0300 - CSOB Praha
- ¢islo Uctu, sp.symbol 130197294, 556040600
Statutarni zastupce

- titul pfed, jméno, pfijmeni, titul Prof. Ing. Vlastimil RGzi¢ka CSc.

za
- funkce  rektor
- telefon 220 444 116
- mobil
-fax 220445018
- email vlastimil.ruzicka@vscht.czE


, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=100% valign=top class=NadpisPole colspan=2>2. Statutární zástupce</TD>

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- titul před, jméno, příjmení, titul za &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk>&nbsp;

																&nbsp;

																&nbsp;

																</td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- funkce&nbsp; </TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- telefon &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- mobil &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- fax &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=right	width=30% valign=top class=NadpisPoleR>- email &nbsp;</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->

, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Způsob účtování</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->


2.1.2. RESITELSKY TYM

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Pfislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Pfislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Banas Pavel

Clen feSitelského tymu

Univerzita Palackého v Olomouci

- 100%

Brettlova Pavlina CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 10%

Hrobarik Tomas SK
Clen feSitelského tymu
hrobarik@uochb.cas.cz
Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 10%

Mil¢éochova Petra CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 68%

Pluhac¢kova Kristyna

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 10%

Sklenovsky Petr

Clen feSitelského tymu

Univerzita Palackého v Olomouci

- 100%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Alexandrova Zuzana, Mgr.

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Bendova Lada Mgr.

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Bludsky Ota RNDr. CSc. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 38%

Bulanek Roman Ing. PhD. CZ
fesitel
466037048

Univerzita Pardubice

roman.bulanek@upce.cz

kmenovy pracovnik organizace - 40

Cajan Michal RNDr. Ph.D. CZ

Clen feSitelského tymu

Univerzita Palackého v Olomouci

- 40%

Capek Petr Mgr.

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Cerny Jifi Ing. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Chalupsky Jakub Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce - 45%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Dobes Petr Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Drobna Helena Ing. CZ
Clen FeSitelského tymu
466037052

Univerzita Pardubice

helena.drobna@upce.cz

kmenovy pracovnik organizace - 50%

Fanfrlik Jindfich Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Fekete Ladislav Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Fyzikalni ustav AV CR
- 30%

Havlas Zdenék RNDr. DrSc. CZ

Clen feSitelského tymu

220183 333  havlas@uochb.cas.cz
Ustav organické chemie a biochemie AV CR
- 38%

Hobza Pavel Prof.Ing. DrSc. CZ

fesSitel - koordinator (LC)

+420 220 410 311 +420 220 410 320 pavel.hobza@uochb.cas.cz
Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Hocek Michal Ing. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni hocek@uochb.cas.cz
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce - 38%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu

Jirdskova Jana Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 68%

Jungwirth Pavel Doc. Mgr. CSc. CZ
Clen FeSitelského tymu

220410 314

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Kabelaé¢ Martin Mgr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Kadlec Filip Mgr. PhD. 7105230209 CZ
Clen feSitelského tymu

266052176  kadlecf@fzu.cz

Fyzikalni ustav AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 35%

Klusadk Vojtich Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Kolafa Jifi Doc. RNDr. CSc. CZ
Clen FeSitelského tymu
jiri.kolafa@vscht.cz
Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

kmenovy pracovnik organizace - 50%

Konvalinka Jan Doc. RNDr. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni 220183 218  konvalinka@uochb.cas.cz
PfisluSnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 38%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Kozisek Milan RNDr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Kral Vladimir Prof. RNDr. CSc CZ

Clen feSitelského tymu

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

kmenovy pracovnik organizace - 50%

Kubai Tomas Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR
- 45%

Kucera Jan Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Kuchafr Martin Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Kuzel Petr RNDr. PhD. 6705110390 CZ
fesitel

266052176 28689 0415 kuzelp@fzu.cz
Fyzikalni ustav AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 35

Kyvala Mojmir Mgr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 38%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Labik Stanislav Prof.Ing. CSc. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 50%

Malijevsky Anatol Prof.Ing. CSc. CZ
fesitel

anatol.malijevsky@vscht.cz
Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

kmenovy pracovnik organizace -

Mikulova Adriana Mgr. SK

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Minofar Babak Mgr. IR

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Misek Jifi Mgr. CZ

Clen Fesitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Mucha Martin Mgr. SK

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Muchova Eva RNDr. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 45%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Nachtigall Petr Doc. RNDr. PhD. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Nachtigallova Dana RNDr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Némec Hynek Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Fyzikalni ustav AV CR
- 27%

Otyepka Michal RNDr. PHd.
feditel

otyepka@aix.upol.cz
Univerzita Palackého v Olomouci

Paces Ondiej Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Pokorna Jana Ing CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 60%

Reha David Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 20%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Rejnek Jaroslav Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Rezaé Jan Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Roeselova Martina RNDr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Ronen Shai Mgr. IL

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Rosenberg Ivan Ing. CSc. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 15%

Rovenska Miroslava Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 68%

RuliSek Lubomir Mgr. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 38%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Sacha Pavel Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 68%

Schneider Bohdan Ing. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 19%

Sedivcova Tereza Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Sehnal Petr Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Silhar Peter Mgr. SK

Clen Fesitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Spirko Vladimir Ing. DrSc. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Sponer Jifi Doc. RNDr. DrSc. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 19%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

PFislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu

Stambasky Jan Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

- 45%

Stara Irena RNDr. CSc. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Stary Ivo RNDr. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

StriSovsky Kvido Ing. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Svozil Daniel Mgr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Vacha Robert Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Vondrasek Jifi RNDr. CSc. CZ

Clen feSitelského tymu



Spojeni
Prisludnost k organizaci Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Pracovniho pomér, funkce kmenovy pracovnik organizace - 38%



Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi fedeni projektu
Spojeni

Prislusnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi feSeni projektu
Spojeni

PFisluSnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Celé jméno, RC

Role osoby pfi FeSeni projektu
Spojeni

Pfisludnost k organizaci

Pracovniho pomér, funkce

Vrabel Milan Mgr. CZ

Clen FeSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Vrbka Lubo$ Mgr. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%

Zd'anska Petra Mgr. PhD. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 38%

Zendlova Lucie Ing. CZ

Clen feSitelského tymu

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

kmenovy pracovnik organizace - 45%



2.2. PLNENI DILCICH CIiLU

Za spolutesitele UOCHB AV CR, Praha:

1) Teoretické studium sbalovani proteint

Projekt pokracuje uspésné, publikovali jsme jednu studii v JACS, dalsi prace jsou ptipraveny k odeslani.

i1) Teoretické studium DNA

Projekt pokracuje spésné, prvni publikace popisujici interakci ligandu s DNA vyjde v lednu 2006 v Chem.
Eur. J., dalsi studie popisujici interakce analogl bazi je v tisku ve stejném Casopise.

ii1) Urceni konformace peptida

Projekt pokracuje uspésné, prvni publikace vysla v Chem. Eur. J. a byla ocenéna jako ,,Very important
paper®, dalsi studie jsou rozpracovany.

iv) Teoretické studium interakce ligand — protein, protein-protein

Projekt pokracuje uspesné a prvni studie popisujici interakci roscovitinu s proteinem je v recenznim fizeni v
Chem. Eur. J.

v) Afinita iontd k vodnym rozhranim

Projekt se uspésné rozsituje. Zavery, tykajici se rozhrani voda-vzduch byly shrnuty do ptehledného ¢lanku v
Chem. Rev. (v tisku). Publikace tykajici se vazby iontl k proteiniim je v recenznim fizeni v J. Phys. Chem.
Probihaji prvni vypocty afinity iontd k fosfolipidovym membréanam a v pfiprave je projekt vazby iontl k
RNA.

vi) Koordinace a distribuce iontil kovii v molekulovych sitech

Uzké propojeni experimentalniho piistupu se uspésné rozviji. V roce 2005 byla publikovana jedna spole¢na
experimentalni a teoreticka prace, dalsi spole¢né prace jsou pfipravovany.

vii) Popis reak¢nich mechanismti metaloproteinii

Projekt ispésné pokracuje v tésné spolupraci se dvéma experimentalnimi pracovisti, z nichz jedno je soucasti
centra. Prace byly publikovany Inorg. Chem., Biochemistry a J. Comput. Chem.

viil) Studium fotochemickych reakei

Projekt pokracuje uspésné a v planovaném rozsahu. Vysledky byly publikovany v Mol. Phys. a rozsahly
souhrnny ¢lanek se objevil jako samostatna kapitola v knize Computational Methods in Photochemistry.

ix) Vyvoj novych nukleobazi a nukleosidi

Projekt pokracuje uspesné zatim vyvojem metodiky syntéz C-nukleosidi. Vysledky ¢aste¢né publikovany v
Eur. J. Org. Chem. a dalsi rukopis se ptipravuje.

x) Modifikované a znacen¢ oligonukleotidy

Projekt pokracuje Gspésné zatim vyvojem metodiky syntéz monomerti a studiem inkorporace. Publikace
budou az pozdéji.

xi) Pfiprava novych helikalnich aromata a studium vodivosti jejich derivata

V tvodni ¢asti projektu byl kladen diiraz na rozvoj syntetické metodologie pro pfipravu vysSich helicent v
racemické 1 neracemické forme. Tato Cast bude publikovéana v Pure Appl. Chem. (pfijato do tisku) a dalsi dvé
publikace jsou pfipravovany k odeslani do tisku. Byly zahajeny vypocty struktury a energie helicentl a jejich
derivati a vysledky jsou pfipravovany ke zvetejnéni.

Za spolufesitele VSCHT, Praha:

1) Studium vnitini struktury a termodynamickych vlastnosti tekutin

Pod pojmem vnitini struktura tekutin se rozumi primérné vzajemné rozmisténi molekul plyni, kapalin a
jejich smési. Struktura je prerekvizitou termodynamického chovani. Projekt se usp&$né rozviji, o cemz sveédei
vystupy v roce 2005 a prace ptipravené ke zverejnéni v roce 2006. V roce 2005 jsme zvetejnili 5 ¢lankt v
prestiznich mezinarodnich ¢asopisech. Dalsi 4 ¢lanky jsou v ptipravé. Vedle toho jsme prezentovali 4
ptispévky na mezinarodni konferenci EMLG/JMLG tykajici se vySe uvedené tématiky. TémuZz tématu byly
vénovany 3 zvané piednasky (2 ve Spanélsku, 1 v Némecku).

i1) Pocitacova studie vodivosti iontovych kapalin

Novy, uspéiné se rozvijejici projekt. Clanek je v piipravé.



ii1) Molekulova dynamika polarizovatelnych modeld

Rovnéz novy, Gspésné se rozvijejici projekt. Zatim jedna prednéska, ¢lanek je v ptiprave.

iv) Byly navrzeny a syntetizovany ve vodé rozpustné derivaty porfyrini a expandovanych porfyrinii pro
studium interakci s DNA a ODN za fyziologickych podminek

v) Byla zjisténa schopnost safyrinovych derivata interagovat s fosfodiesterovou vazbou a

vi) usnadiiovat jeji hydrolyzu

vii) Byly navrZeny a pfipraveny konjugaty porfyrini s alkaloidy a studovana specifita jejich interkace s
vybranymi modelovymi proteiny a DNA

viii) Byly pfipraveny bis a tetrakis derivaty distamycinu a studovan vliv spojovaciho segmentu na specificitu
interakce s DNA a AT, versus CG oligonukleotidovych duplexti.

ix) Byly pfipraveny a testovany fluorescencné znacené distamycinové derivaty jako receptory pro tvorbu
optickych biosensora

x) Bylo studovana agregacni chovani modelovych karboranovych ametalokarboranovych struktur

xi) Byla pfipravena serie karboranovych a metalokarboranovych derivati s cilem vytvofit specifické
inhibitory enzymu NOS

xii) Byla studovana isoform specifickd inhibice enzymu nitric oxide syntazy NOS pomoci porfyrinovych
konjugat

xiii) Byla studovana isoform specifickd inhibice enzymu nitric oxide syntdzy NOS pomoci derivati
karboranti a metalokarborani

xiv) Byly pfipraveny kvarternizované oligoTrogerovy baze jako nové strukturni jednotky pro interakcei s
biopolymery

Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

1) Charakterizace kationtovych center zeolitii pomoci teplotné programovanych technik

Projekt se spésné rozviji. Byly pfipraveny sady Cu-MFI a Cu-FER zeolita a prostudovany jejich TPD a TPR
kiivky. Informace ziskané z kinetickych modelovéani experimentalnich kiivek a srovnadni vysledkl s kvantové
mechanickymi modely byly publikovany v jednom odborném ¢lanku a presentovany na dvou mezindrodnich
konferencich. Dalsi odborny ¢lanek je pfipravovan.

ii) IC spektroskopie ,,probe molekul* adsorbovanych na Me+-zeolitech

Projekt se isp&sné rozviji. IC spektroskopie byla pouZita pro studium karbonyli na Cu+, Li+, Na+ a K+
iontech v MFI a FER zeolitech. Porovnani experimentalnich spekter karbonylii s pfesnymi vypocty
spektroskopickych charakteristik ptispélo k pochopeni vlastnosti adsorpcnich center v molekulovych sitech a
k interpretaci jednotlivych vibra¢nich past. Vysledky jsou soucasti jednoho ¢lanku, jednoho piispévku ve
sborniku z konference a tii prezentaci na mezinarodnich konferencich. V soucasné dob¢ je dalsi prace
piipravovana a jedna je zaslana do tisku.

ii1) Mikrokalorimetrické méteni adsorpcnich tepel

Projekt je v ptipravé. Pofizeni mikrokalorimetru z investi¢nich zdroji vyzkumného centra je planovano na
rok 2006. V roce 2005 byla zapocata stavba vakuové napousteci linky a podniknuta zahrani¢ni cesta spojena
s ndvstévou pracovist’ zabyvajicich se mikrokalorimetrii a ziskdnim praktickych zkuSenosti s provozem
tohoto zatizeni.

Za spolufesitele Univerzita Palackého, Olomouc:

1) Stabilizace terciarni struktury proteinti

Na modelovém systému p18INK4c jsme posoudili vyznam jednotlivych pfispévki ke Gibbsové stabilizacni
energii, vysledky projektu jsou v recenznim fizeni v J. Phys. Chem. B

i1) Interakce protein-protein, protein-inhibitor

Projekty v oblasti interakci cyklin-dependentnich kinas s jejich regulacnimi podjednotkami a purinovymi
inhibitory navazali na nas$ piedchozi vyzkum, vysledky ziskané v této oblasti byly pfijaty do tisku v J. Biol.
Chem.

ii1) Studium enzymové¢ katalyzy

V roce 2005 jsme zahajili spolupraci se zahranicnim partnerem (skupina prof. P. Carloniho, SISSA/ISAS,
Triste, Italie) a jejim ramci je studovéana hydrolyticka dehalogenace katalyzované enzymy haloalkan
dehalogenasami. Vysledky préace se piipravuji pro odeslani k recenznimu fizeni.



Za spoluiesitele FZU AV CR, Praha:

1) THz mikroskopie biologickych struktur v blizkém poli

Navrhli a ukazali jsme novy pfistup k mikroskopii v blizkém poli vyuzitelny v Sirokém frekvencnim pasmu
od mikrovln po terahertzovou oblast a vhodny pro mikroskopii a spektroskopii biologickych objektt. Pti
experimentech jsme doséhli prostorového rozliSeni 20 mikronii v Siroké spektralni oblasti (coz odpovida
lambda/200 pro 80 GHz). Vystupy: patentova piihlaska, odborny ¢lanek, nékolik konferenénich ptispévki,
byl postaven novy experiment

i1) Nelinearni procesy fotoionizace plynii a jejich dynamika

Poprvé jsme ukazali, Ze Casové rozliSend terahertzova spektroskopie je vhodnym nastrojem pro pfimé
pozorovani fotoionizace a generace elektronového plazmatu v plynech. Plasma bylo vytvofeno v plynném
kysliku excitovaném fokusovanymi femtosekundovymi pulsy. Ukazujeme, Ze dominantnim fotoioniza¢nim
mechanismem pii excitaci u 400 nm je vicefotonova absorpce, zatimco pfi excitaci u 800 nm prevlada
generace plazmatu vlivem silného elektrického pole. Vystupy: ¢lanek, prednaSka na konferenci

iii) Dynamika pfenosu elektroni v polarnich kapalinach bezprostfedné po fotoionizaci

Experimenty jsou v piipravé

iv) THz emise z polymernich systému a adsorbovanych molekuldrnich vrstev na povrchu kovii

Pomoci terahertzové spektroskopie jsme studovali emisi terahertzového zareni vzniklého optickym
usmérnénim femtosekundovych laserovych pulst na tenkych zlatych vrstvach. Experimenty umoznily urcit
slozky tenzoru nelinearni susceptibility a dokdzaly nelokalni charakter nelinearni odezvy. Vystupy: 2
prednasky na konferencich

Vysledky feSeni projektu za sledované obdobi
V tomto komentafi piikladame plné citace vSech publikaci uvedenych v tabulce:
Za spolufesitele UOCHB AV CR, Praha:

1. Tima, L. - Jenicek, D. - Jungwirth, Pavel
Propensity of heavier halides for the water/vapor interface revisited using the Amoeba force field.
Chemical Physics Letters. Ro¢. 411, - (2005), s. 70-74.

2. Winter, B. - Weber, R. - Hertel, I. V. - Faubel, M. - Jungwirth, Pavel - Brown, E. C. - Bradforth, S. E.
Electron binding energies of aqueous alkali and halide ions: EUV photoelectron spectroscopy of liquid
solutions and combined ab initio and molecular dynamics calculations.

Journal of the American Chemical Society. Ro¢. 127, €. 19 (2005), s. 7203-7214.

3. Petersen, P. B. - Saykally, R. J. - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel

Enhanced concentration of polarizable anions at the liquid water surface: SHG spectroscopy and MD
simulations of sodium thiocyanide.

Journal of Physical Chemistry. B. Ro¢. 109, - (2005), s. 10915-10921.

4. Zierkiewicz, W. - JureCka, Petr - Hobza, Pavel
On differences between hydrogen bonding and improper blue-shifting hydrogen bonding.
Chemphyschem. Ro€. 6, €. 4 (2005), s. 609-617.

5. Gopalakrishnan, S. - Jungwirth, Pavel - Tobias, D. J. - Allen, H. C.
Air-liquid interfaces of aqueous solutions containing ammonium and sulfate: Spectroscopic and molecular

dynamics studies.
Journal of Physical Chemistry. B. Roc. 109, - (2005), s. 8861-8872.

6. Minofar, B. - Vrbka, Lubo$ - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel - Yang, X. - Wang, X. B. - Fu, Y. J. -
Wang, L. S.



Interior and interfacial aqueous solvation of benzene dicarboxylate dianions and their methylated analogues:
A combined molecular dynamics and photoelectron spectroscopy study.
Journal of Physical Chemistry. A. Ro¢. 109, - (2005), s. 5042-5049.

7. Brown, E. C. - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel - Tobias, D. J.

Structure and vibrational spectroscopy of salt water/air interfaces: Predictions from classical molecular
dynamics simulations.

Journal of Physical Chemistry B. Ro¢. 109, - (2005), s. 7934-7940.

8. Kabela¢, Martin - Zendlova, Lucie - Reha, David - Hobza, Pavel
Potential energy surfaces of an adenine-thymine base pair and its methylated analogue in the presence of one

and two water molecules: Molecular mechanics and correlated ab initio study.
Journal of Physical Chemistry. B. Roc. 109, - (2005), s. 12206-12213.

9. Winter, B. - Weber, R. - Hertel, I. V. - Faubel, M. - Vrbka, Lubos - Jungwirth, Pavel
Effect of bromide on the interfacial structure of aqueous tetrabutylammonium iodide: Photoelectron

spectroscopy and molecular dynamics simulations.
Chemical Physics Letters. Ro¢. 410, - (2005), s. 222-227.

10. Crews, B. - Abo-Riziq, A. - Grace, L. - Callahan, M. - Kabela¢, Martin - Hobza, Pavel - Vries de, M. S.
IR-UV double resonance spectroscopy of guanine-H2O clusters.
Physical Chemistry Chemical Physics. Roc. 7, - (2005), s. 3015-3020.

11. Mrazkova, Eva - Hobza, Pavel - Bohl, M. - Gauger, D. R. - Pohle, W.

Hydration-induced changes of structure and vibrational frequencies of methylphosphocholine studied as a
model of biomembrane lipids.

Journal of Physical Chemistry B. Ro¢. 109, - (2005), s. 15126-15134.

12. Vieceli, J. - Roeselova, Martina - Potter, N. - Dang, L. X. - Garrett, B. C. - Tobias, D. J.
Molecular dynamics simulations of atmospheric oxidants at the air-water interface: Solvation and

accommodation of OH and O3.
Journal of Physical Chemistry. B. Roc. 109, - (2005), s. 15876-15892.

13. Rejnek, Jaroslav - Hanus, Michal - Kabel4¢, Martin - Ryjacek, Filip - Hobza, Pavel
Correlated ab initio study of nucleic acid bases and their tautomers in the gas phase, in a microhydrated

environment and in aqueous solution. Part. 4. Uracil and thymine.
Physical Chemistry Chemical Physics. Ro€. 7, - (2005), s. 2006-2017.

14. Cemy, Jifi - Hobza, Pavel
The X3LYP extended density functional accuratelydescribes H-bonding but fails completely for stacking.
Physical Chemistry Chemical Physics. Roc. 7, - (2005), s. 1624-1626.

15. Horn, Martin - MareSova, Lucie - RuliSek, Lubomir - Masa, Martin - Vasiljeva, O. - Turk, B. - Gan-
Erdene, T. - Baudys, Miroslav - Mares, Michael

Activation processing of cathepsin H impairs recognition by its propeptide.

Biological Chemistry. Ro¢. 386, - (2005), s. 941-947.

16. Farnik, Michal - Nahler, N. H. - Buck, U. - Slavicek, Petr - Jungwirth, Pavel
Photodissociation of HBr on the surface of Ar-n clusters at 193 nm.
Chemical Physics. Roc. 315, 1-2 (2005), s. 161-170.

17. Vrbka, Lubos - Jungwirth, Pavel
Brine rejection from freezing salt solutions: A molecular dynamics study.
Physical Review Letters. Roc. 95, - (2005), s. 14851-4.



18. Zahradnik, Rudolf - Srnec, Martin - Havlas, Zden¢k
Electronic spectra of conjugated polyynes, cumulenes and related systems: A theoretical study.
Collection of Czechoslovak Chemical Communications. Roc. 70, - (2005), s. 559-578.

19. Hocek, Michal - Pohl, Radek - Klepetafova, Blanka
A new modular and practical methodology for the synthesis of 4- or 3- substituted phenyl C-nucleosides.
European Journal of Organic Chemistry. -, €. 21 (2005), s. 4525-4528.

20. Rulisek, Lubomir - Solomon, E. I. - Ryde, U.
A combined quantum and molecular mechanical study of the O2 reductive cleavage in the catalytic cycle of

multicopper oxidases.
Inorganic Chemistry. Roc€. 44, ¢. 16 (2005), 5612-5628.

21. RuliSek, Lubomir - Sebek, P. - Havlas, Zdenék - Hrabal, R. - Capek, P. - Svatos, Ales
An experimental and theoretical study of stereoselectivity of furan-maleic anhydride and furan-maleimide

Diels-Alder reactions.
Journal of Organic Chemistry. Roc. 70, ¢. 16 (2005), 6295-6302.

22. Zdanska, Petra - Moiseyev, N.
Hartree-Fock orbitals for complex-scaled configuration interaction calculation of highly excited Feshbach

resonances.
Journal of Chemical Physics. Ro¢. 123, - (2005), 1941051-1941058.

23. Bludsky, Ota - Silhan, Martin - Nachtigall, Petr - Bucko, T. - Benco, L. - Hafner, J.

Theoretical investigation of CO interaction with copper sites in zeolites: Periodic DFT and hybrid quantum
mechanical/interatomic potential function study.

Journal of Physical Chemistry. B. Ro¢. 109, - (2005), 9631-9638.

24. Bludsky, Ota - Nachtigallov4, Dana - Bulanek, R. - Nachtigall, Petr

Combined theoretical and experimental study of the site-specificity of vibrational dynamics of CO adsorbed
on monovalent metal cations in zeolites.

Studies in Surface Science and Catalysis. Roc. 158, - (2005), 625-632.

25. Alexandrova, Zuzana - Stary, Ivo - Stara, Irena - Sehnal, Petr - Saman, David
Synthetic studies leading to helically chiral compounds.
Chemické listy. Ro¢. 99, ¢. 11 (2005), s. 829.

26. Andronova, Angelina - Stard, Irena - Stary, Ivo
Syntéza nového typu neracemickych helicenim podobnych latek se dvéma chiralnimi centry.
Chemické listy. Ro¢. 99, ¢. 11 (2005), 829-830.

27. Migek, Jiii - Teply, Filip - Staré, Irena - Stary, Ivo - Saman, David
Synthesis of helically chiral heteroaromatics: an easy access to azahelicene derivatives.
Chemické listy. Roc€. 99, ¢. 11 (2005), s. 860-7.

28. Sehnal, Petr - Stary, Ivo - Stara, Irena - Saman, David - Alexandrova, Zuzana
Diastereoselective synthesis of [11]helicene-like molecules via double [2+2+2] cycloisomerization.
Chemickeé listy. Roc. 99, €. 11 (2005), s. 867-8.

29. Kucera, Jan - Nachtigall, Petr

27A1 NMR chemical shifts do not correlate with average T-O-T angles: Theoretical study of MCM-58
zeolite.

Studies in Surface Science and Catalysis. Ro¢. 158, - (2005), 917-924.

30. Kucera, Jan - Nachtigall, Petr - Nachtigall, Petr



A simple correlation between average T-O-T angles and 27A1 MAS NMR chemical shifts does not hold in
high-silica zeolites.
Microporous and Mesoporous Materials. Ro€. 85, - (2005), 279-283.

31. Wahab, A. - Mahiuddin, S. - Hefter, G. - Kunz, W. - Minofar, Babak - Jungwirth, Pavel

Ultrasonic velocities, densities, viscosities, electrical conductivities, Raman spectra, and molecular dynamics
simmulations of aqueous solutions of Mg(OAc)2 and Mg(NO3)2: Hofmeister effects and ion pair formation.
Journal of Physical Chemistry. B. Ro¢. 109, - (2005), 24108-24120.

32. SttisSovsky, Kvido - Jiraskova, Jana - Mikulovéa, Adriana - RuliSek, Lubomir - Konvalinka, Jan

Dual substrate and reaction specificity in mouse serine racemase: Identification of high-affinity dicarboxylate
substrate and inhibitors and analysis of the beta-eliminase activity.

Biochemistry. Ro¢. 44, ¢. 39 (2005), 13091-13100.

33. Caffrey, C. R. - Plach4, L. - Bafinka, Cyril - Hradilek, Martin - Dostal, Jiii - Sajid, M. - McKerrow, J. H.
- Majer, P. - Konvalinka, Jan - Vondrasek, Jifi

Homology modeling and SAR analysis of Schistosoma japonicum cathepsin D (SjCD) with statin inhibitors
identify a unique active site steric barrier with potential for the design of specific inhibitors.

Biological Chemistry. Ro¢. 386, ¢. 4 (2005), 339-349.

34. Fanfrlik, Jindfich - Rejnek, Jaroslav - Hanus, Michal - Hobza, Pavel

Hydration Gibbs energies of nucleic acid bases determined by Gibbs energy perturbation, continuous and
hybrid approaches.

Collection of Czechoslovak Chemical Communications. Ro¢. 70, €. 11 (2005), 1756-1768.

35. Reha, David - Valdés, H. - Vondrasek, Jiii - Hobza, Pavel - Abu-Riziq, A. - Crews, B. - Vries de, M. S.
Structure and IR spectrum of phenylalanyl-glycyl-glycine tripetide in the gas-phase: IR/UV experiments, ab
initio quantum chemical calculations, and molecular dynamic Simulations.

Chemistry European Journal. Ro¢. 11, ¢. 23 (2005), 6804-6817.

36. Dabkowska, I. - JureCka, Petr - Hobza, Pavel

On geometries of stacked and H-bonded nucleic acid base pairs determined at various DFT, MP2, and
CCSD(T) levels up to the CCSD(T)/complete basis set limit level.

Journal of Chemical Physics. Ro¢. 122, €. 20 (2005), 204322-1-204322-9.

Za spolufesitele VSCHT, Praha:

1. Krél, Vladimir - Lang, Kamil - Kralova, Jarmila - Dvoték, Michal - Martasek, Pavel -Chin, Aileen O. -
Andrievsky, Andrei - Lynch, Vincent - Sessler, Jonathan L.

Polyhydroxylated Sapphyrins: Multisite Non-metallic Catalyst for Activated Phosphodiester Hydrolysis.
Journal of the American Chemical Society (2005), accepted.

2. Matgjicek, P. - Cigler, P. - Prochazka, K. - Kral, V.
Molecular Assembly of Metallacarboranes in Water.
Langmuir (2005), accepted.

3. Malijevsky, Alexander - Santos, Andrés
Structure of penetrable-rod fluids: Exact Properities and Two Analytic Theories.
The Journal of Chemical Physics (2005), in press.

4. Moravek, Pavel - Kolafa, Jifi - Hujo, Tomas - Labik, Stanislav
Excess volume of homonuclear diatomic mixtures.
The Journal of Molecular Liquids (2005), available online 27 December.

5. Labik, Stanislav - Kolafa, Jifi - Malijevsky, Anatol



Virial coefficients of hard spheres and hard disks up to the ninth.
Physical Review E 71, 021105 (2005).

6. Kolafa, Jifi
Nonanalytical Equation of State of the Hard Sphere fluid
Physical Chemistry, Chemical Physics (2005), available on line 21 November, DOI: 10.1039/b511999¢

7. Kolafa, Jifi - Labik , Stanislav
Density expansion of the radial distribution and bridge functions of the hard sphere fluid.
Physical Chemistry, Chemical Physics, accepted.

8. Kolafa, Jifi
Gear formalism of the always stable predictor-corrector method for the molecular dynamics of polarizable

molecules.
The Journal of Chemical Physics, 122, 164105 (2005).

Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

1. Nachtigall, Petr - Bludsky, Ota - Nachtigallovéa, Dana - Ci¢manec, Pavel - Drobna, Helena - Bulanek,
Roman

Characterization of the Cu+ sites in FER Zeolites. Combined Computational and Experimental TPD Study.
Studies in Surface Science and Catalysis, Ro¢. 158, (2005), 925-932

2. Drobna, Helena - Bulanek, Roman
FTIR study of CO adsorption on Cu+ ions in FER zeolites
Proceedings 7th AIZ Conference on Zeolite Science and Technology (editor G. Giordano), (2005), 63-66.

Za spolufesitele Univerzita Palackého, Olomouc:

1. Bartova, 1., Otyepka, M., Ktiz, Z., Koca, J.

The mechanism of inhibition of the cyclin-dependent kinase-2 as revealed by the molecular dynamics study
on the complex CDK2 with the peptide substrate HHASPRK

Protein Sci. 14, (2005), 445-451

2. Otyepka, M., Bartova, I, Ktiz, Z., Koca, J.

Different mechanisms of CDKS5 and CDK2 activation as revealed by CDKS5/p25 and CDK2/Cyclin A
dynamics

J. Biol. Chem. (2005) accepted

Za spoluiesitele FZU AV CR, Praha

1. Klein, N. - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr - Lahl, P. - Poppe, U.
A metal-dielectric antenna for terahertz near-field imaging
J. Appl. Phys. 98, 014910 (2005)

2. Jin, B. B. - Kuzel, Petr - Kadlec, Filip - Dahm, T. - Pogrebnyakov, A. V. - Redwing, J. M. - Xi, X. X. -
Klein, N.

Terahertz surface impedance of epitaxial MgB2 thin film

Applied Physics Letters 87, 092503 (2005).

3. Kuzel, Petr
Terahertzova spektroskopie a jeji aplikace
Ces. Cas. Fyz. 55, 321-324 (2005).

4. Mics, Zoltan - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr - Jungwirth, Pavel - Bradforth, S. E. - Apkarian, V. A.



Nonresonant ionization of oxygen molecules by femtosecond pulses: plasma dynamics studied by time-
resolved terahertz spectroscopy
J. Chem. Phys. 123, 104310 (2005)

5. Klein, N. - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr
Nahfeldsonde
patentova piihlaska ¢. 10 2004 056 541.5 (Némecky patentovy uiad)



2.3.0. ZDUVODNENI VYNALOZENYCH PROSTREDKU

Za spolutesitele UOCHB AV CR, Praha:

Provozni naklady ve vysi 3,1 mil K¢ byly spotfebovany zejména na dvé velké polozky — drobny hmotny
material (1,5 mil K¢) a cestovné (0,9 mil. K¢). DHM byl realizovan jednak na opravy, Gipravy a udrzbu
hmotného jméni (ptiblizn€ 350 osobnich pocitach a pocitach v klastrech), jednak na nakup nové vypocetni
techniky (10 ks AMD Athlon64 X2, 1 ks Opteron Dual s 24GB opera¢ni paméti RAM, 8 ks osobnich
pocitact véetné LCD monitortl). Vyznamné prostiedky alokované na cestovné nam dovolily realizovat
navstévu dilezitych svétovych konferenci pro nase studenty (9 studentii navstivilo konference v USA).
Osobni zkuSenost s nejvyznaméj§imi védeckymi konferencemi povazujeme za vyznamnou soucast vychovy
PhD studentti. Je samoziejmé, Ze ve vSech piipadech byla navstéva konference spojena s aktivni védeckou
realizaci (nejméné formou plakéatového sdéleni). Za 0,3 mil. K¢ byl realizovan nakup software, 47 tis. K¢
bylo v€novano na nakup literatury a 56 tis. Na opravy.

Mzdova polozka v centru je zanedbatelna a 22,6 tis. K& bylo vyplaceno jako odména feSiteli projektu.

Za spolufesitele UFCH/VSCHT Praha:
Osobni naklady byly pouZity k financovani Mgr. Malijevského, PhD (préce v oblasti DFT a MC simulaci).

Dalsi provozni naklady slouZily pfedevSim pro upgrade PC clusteru (3xAthlon), klimatizaci pro pocitacovou
mistnost a mensi ¢ast na bézné kancelarské potieby (papir, tonery, CD) a nakup literatury.

Cestovné a konferencni poplatky zahrnovaly konferenci Thermodynamics 2005 v Portugalsku a dale
EMLG/JIMLG v Praze.

Dale byl hrazen pobyt Dr. Krasky (Univ. Regensburg, SRN), Dr. Tscheliessniga (Univ. fuer Bodenkultur,
Rakousko) a Prof. Fernanda del Rio Haza (Univ. Autonoma Metropolitana, Mexiko).

Naklady na zvetejnéni jsou na 1 publikaci v J. Chem. Phys. (J. Kolafa: JCP 122, 164105 (2005)).

Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

Prostfedky na provozni néklady ve vysi 269 tis. K¢ byly pouzity pro ndkup tlakovych méficich sond,
vakuovych kohoutl a ventilt pro stavbu vakuové napoustéci linky, dale pro pro hrazeni nakladi na
zakoupeni zeolitovych matric, chemikalii a drobnych laboratornich potteb pro syntézu studovanych
materiali. Dale byly také zakoupeny plynové lahve s CO pro studium interakce CO se studovanymi
materialy. Osobni ndklady byly v planované vysi vyplaceny dle pravidel jako odmény spolufesiteli-
koordinatorovi (doc. Bulanek). Cestovni naklady byly cerpany ve vysi 70 tis. K¢ pro hrazeni aktivnich ucasti
¢leni fesitelského tymu na téchto konferencich: 3rd FEZA Conference, srpen 2005, Praha (Bulanek,
Drobnd), XXXVII Symposium on Catalysis, Praha, listopad 2005 (Bulanek, Drobna), 7th AIZ Zeolite
Science and Technology Conference joint with the 1st Czech-Italian Workshop on Catalysis and Zeolites,
cerven 2005, Camigliatello Silano, Italie (Drobna), International Symposium Catalytic processes on
advanced micro- and mesoporous materials, zati 2005, Nessebar, Bulharsko (Drobna). Dale byla podniknuta
cesta na dvé védecka pracovisteé v Némecku (Department of Inorganic Chemistry, Fritz-Haber-Institut der
Max-Planck Gesellschaft, Faradayweg 4-6, 14195 Berlin, Germany (Dr. Sabine Wrabetz) a Laboratory for
Thermophysical Properties (LTP GmbH), Institute at the University of Oldenburg, D-26111 Oldenburg,
Germany (Prof. Kai Fischer )) kde jsou instalovany experimentalni aparatury s mikrokalorimetry. Na téchto
pracovistich jsme ziskéavali praktické zkuSenosti s pfistrojem, ktery planujeme v pfistim roce koupit z
investi¢nich prostiekll. Vzhledem k tomu, ze dotace na projekt byly k dispozici az v druhém ¢tvrtleti roku



2005 nebylo mozné vycerpat cestovné prostfedky zcela. Cast finanénich prostiedkii byla pouzita pro nakup
drobného hmotného majetku a chemikalii. Néklady na zvetejnéni vysledkl byly pouzity pro tisk postert.
Rezie byla ¢erpéna dle planu a v souladu s pravidly financovani vyzkumného centra.

Za spolufesitele Univerzita Palackého, Olomouc:

Prostfedky na provozni ndklady ve vysi 187,5 tis. K¢ byly pouZity zejména na nakup vypocetni techniky a
potiebného prislusenstvi. Domaci cestovné bylo ¢erpano na sluzebni cesty na spolupracujici pracovisté a na
dvoutydenni pobyt studenta (P. Sklenovsky) na pracovisti koordinatora. Zahrani¢ni cestovné bylo vyuzito na
Gastené pokryti nakladi spojenych s konferenci DFT 2005 v Zenevé, kterou jsme navitivili za aéelem zisku
zahrani¢nich kontaktt. Jeden ziskany kontakt poskytl moznost staze M. Otyepky na pracovisti prof.
Carloniho v SISSA/ISAS Trieste v Italii (listopad 2005). Dalsi finan¢ni prostfedky byly ¢erpany na spravu
vypocetnich zdroju a nakladl spojenych s publikaci vysledki. Odména fesiteli a rezie byly ¢erpany dle planu
a v souladu s pravidly financovani vyzkumného centra.

Za spoluiesitele FZU AV CR, Praha:

Investi¢ni prostfedky byly ureny k vybudovani nového experimentalniho uspotfadani pro mikroskopii v
blizkém poli. Misto ptivodné planovaného méti¢e vykonu byla zakoupena kamera s vysokym rozliSenim
Infinity X DeltaPix. Tato zména byla odsouhlasena ministerstvem (dopis z 28. ¢ervna 2005).

Z provoznich nakladi byl hrazen nakup nasledujicich polozek: pocitac k fizeni experimentu (70 tis.), sada IC
ochrannych optickych bryli a zobrazovac IC svazkii(98 tis.), krystal LBO pro ¢erpaci laser Nd:YLF (120
tis.), dalsi optické, mechanické a elektronické prvky pro experiment (153 tis.).

Prostiedy vyhrazené na cestovné nam umoznily navstivit nékolik vyznamnych konferenci: GDR-E THz
Montpellier, Dyproso 2005 Cesky Krumlov, IRMMW-THz 2005 Williamsburg, INOG 2005 Chambéry;
kazda ucast byla spojena s prezentaci vysledki formou pfednasky nebo panelu. Déle byla v navrhu projektu
odsouhlasena polozka "Néklady na mezinarodni spolupraci” ve vysi 60 tis. K¢. Tato polozka se ve
formulatich pro tuto zpravu nevyskytuje, proto jsme ji v tabulkach zahrnuli téz do cestovnich ndklada. Tyto
prostiedky umoznily zaplatit 3 tydenni pobyt dr. N. Kleina z Jiilichu v nasi laboratofi a usporadat
mezinarodni pracovni schlizku s pfedstaviteli spolupracujicich laboratoti o budoucim rozvoji THz
mikroskopie v blizkém poli.

Nékladl na udrzbu hmotného majetku bylo pouZito k hrazeni opravy cerpaciho laseru.
23 tis. K¢ bylo vyplaceno jako odména feSiteli projektu.

Z poskytnuté Géelové podpory zbylo 872,23 K¢&, které byly vraceny MSMT.



2.3.1. NAKLADOVE TABULKY ZA JEDNOTLIVE ORGANIZACE

Rok 2005
Organizace

Role organizace

pfijemce

Fyzikalni astav AV CRE

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. Ké

Uznané naklady

schvalené
tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucelové
podpory
tis. K¢

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
ktefi

projektu a

zaméstnance, se podileji na

feSeni jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné
pridély do FKSP

314

314

31

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

390

390

390

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

300

290

20

F4. - DalSi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

434

441

441

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

F6. -

zvefejnéni vysledk( projektu véetné

Naklady nebo vydaje na

naklad( nebo vydaju na zajisténi prav k
vysledkiim vyzkumu

30

30

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

210

212

212

F8. - Doplfikové (rezijni) ndklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni

naklady, naklady na pomocny personal

a infrastrukturu, enegii a sluzby

135

135

135
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neuvedené vyse

F9. CELKEM

1813

1812

1229




Rok 2005@

Organizace

Role organizace

pfijemce

Univerzita Palackého v OlomouciEI

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. K¢

Uznané naklady

schvalené
tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucéelové
podpory
tis. Ké

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
zameéstnance, ktefi se podileji na

feSeni projektu a jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné

piidély do FKSP

258

697

12

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

F4. - DalSi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

225

278

188

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

22

22

F6. -

zvefejnéni vysledk( projektu véetné

Naklady nebo vydaje na

nakladu nebo vydaju na zajisténi prav k

vysledkim vyzkumu

30

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

83

64

64

F8. - Doplfikové (rezijni) naklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni
naklady, naklady na pomocny personal
a infrastrukturu,

enegii a sluzby

neuvedené vyse

36

36

36

F9. CELKEM

632

1097

322
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Rok 2005@

Organizace

Role organizace

pfijemce

Univerzita PardubiceE

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. K¢

Uznané naklady

schvalené
tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucéelové
podpory
tis. Ké

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
zameéstnance, ktefi se podileji na

feSeni projektu a jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné

piidély do FKSP

247

247

31

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

F4. - DalSi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

225

269

269

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

F6. -

zvefejnéni vysledk( projektu véetné

Naklady nebo vydaje na

nakladu nebo vydaju na zajisténi prav k

vysledkim vyzkumu

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

113

70

70

F8. - Doplfikové (rezijni) naklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni
naklady, naklady na pomocny personal
a infrastrukturu,

enegii a sluzby

neuvedené vyse

55

55

55

F9. CELKEM

642

642

426
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Rok 2005@

Organizace

Role organizace

pfijemce

Vysoka Skola chemicko-technologicka v PrazeE

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. K¢

Uznané naklady

schvalené

tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucéelové
podpory
tis. Ké

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
zameéstnance, ktefi se podileji na

feSeni projektu a jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné

piidély do FKSP

711

711

255

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

F4. - DalSi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

225

225

225

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

F6. -

zvefejnéni vysledk( projektu véetné

Naklady nebo vydaje na

nakladu nebo vydaju na zajisténi prav k

vysledkim vyzkumu

15

15

15

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

285

285

285

F8. - Doplfikové (rezijni) naklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni
naklady, naklady na pomocny personal
a infrastrukturu,

enegii a sluzby

neuvedené vyse

84

84

84

F9. CELKEM

1320

1320

864
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		</TR>

		-->

, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Typ</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk>skutečné</TD>

		</TR>

		-->





Rok 2005@

Organizace

Role organizace

pfijemce

Ustav organické chemie a biochemie AV CRE

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. K¢

Uznané naklady
schvalené
tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucéelové
podpory
tis. Ké

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
zameéstnance, ktefi se podileji na
feSeni projektu a jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné
pridély do FKSP

2621

2621

31

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

3470

3470

3414

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

F4. - DalSi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

2925

3317

3317

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

14

14

F6. - Naklady nebo vydaje na
zvefejnéni vysledk( projektu véetné
nakladu nebo vydaju na zajisténi prav k

vysledkim vyzkumu

23

23

23

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

1816

1410

1410

F8. - Doplfikové (rezijni) naklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni
naklady, naklady na pomocny personal
a infrastrukturu,

enegii a sluzby

neuvedené vyse

762

762

762

F9. CELKEM

11617

11617

8971



, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Způsob účtování</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk><select id='TypUctovani' name='TypUctovani' size='1'><option value=''>&nbsp</option><option value='AC'>AC - Dodatečné náklady</option><option value='FC'>FC - Úplné náklady</option></select></td>		

		</TR>

		-->

, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Typ</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk>skutečné</TD>

		</TR>

		-->








2.3.2. NAKLADOVA TABULKA ZA PROJEKT

Rok 2OOSE

POLOZKA UZNANYCH NAKLADU
tis. K¢

Uznané naklady
schvalené
tis. K¢

Naklady skute¢né
vynalozené
tis. K¢

z toho skute¢né
hrazené z ucéelové
podpory
tis. Ké

F1. - Osobni naklady nebo vydaje na
zaméstnance, ktefi se podileji na
feSeni projektu a jim odpovidajici
povinné zakonné odvody a pfipadné
pridély do FKSP

4151

4590

360

F2. - Naklady nebo vydaje na pofizeni
hmotného a nehmotného majetku

(investice, kapitalové)

3860

3860

3804

F3. - Naklady nebo vydaje na provoz

a udrzbu hmotného majetku

pouzivaného pfi FeSeni projektu

300

290

20

F4. - Dalsi provozni naklady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

4034

4530

4440

F5. - Naklady nebo vydaje na sluzby

vyuzivané v pfimé souvislosti s

feSenim projektu

36

36

F6. -

zvefejnéni vysledk( projektu vcéetné

Naklady nebo vydaje na

nakladu nebo vydaju na zajisténi prav k

vysledkim vyzkumu

100

69

39

F7. - Cestovni nahrady vzniklé v

pfimé souvislosti s feSenim projektu

2507

2041

2041

F8. - Doplfikové (rezijni) naklady nebo
vydaje vzniklé v pfimé souvislosti s
feSenim projektu, napf. administrativni
naklady, naklady na pomocny personal
a infrastrukturu,

enegii a sluzby

neuvedené vyse

1072

1072

1072

F9. CELKEM

16024

16488

11812



, 01/25/06
<!-- <TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Typ</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk>skutečné</TD>

		</TR>



		<TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Organizace</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></TD>

		</TR>



		<TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Způsob účtování</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>



		<TR>

			<TD align=left	width=30% valign=top class=NadpisPole>Role organizace</TD>

			<TD align=left	width=70% valign=top class=BodyTisk></td>		

		</TR>

		-->








2.3.3. Seznam hmotného a nehmotného majetku porizeného za sledované obdobi

Poradi 01

Nazev Chromatograf Sp1 Biotage
Podil uziti majetku pro feSeni v % 100

Pofizovaci cena v tis. K& 760

Uznany naklad v tis. K& 760

Uhrazeno z dotace v tis. KE 760

Datum dodani 28.7.2005

Datum zprovoznéni 1.8.2005

Poradi 02

Nazev Chromatograf Sp1 Biotage

Podil uziti majetku pro feSeni v % 100

Pofizovaci cena v tis. K& 760

Uznany naklad v tis. K& 760

Uhrazeno z dotace v tis. K& 760

Datum dodani 28.7.2005

Datum zprovoznéni 1.8.2005

Poradi 03

Nazev Lyofilizator Labconco
Podil uziti majetku pro feSeni v % 100

Pofizovaci cena v tis. K& 518

Uznany néklad v tis. K& 518

Uhrazeno z dotace v tis. K& 518

Datum dodani 1.8.2005

Datum zprovoznéni 1.8.2005

Poradi 04

Nazev Vakuova centrifuga Labconco

Podil uziti majetku pro feseni v %

Pofizovaci cena v tis. K&

100
513



Uznany néklad v tis. K& 513

Uhrazeno z dotace v tis. K& 513

Datum dodani 1.8.2005

Datum zprovoznéni 1.8.2005

Poradi 05

Nazev Hlubokomrazici box Sanyo

Podil uziti majetku pro FeSeni v %
Pofizovaci cena v tis. K&

Uznany naklad v tis. K&
Uhrazeno z dotace v tis. K&
Datum dodani

Datum zprovoznéni

Poradi
Nazev

Podil uziti majetku pro FeSeni v %

100

313

313

313
11.11.2005
1.11.2005

06
Paralelni syntezatory Radley's

100

Pofizovaci cena v tis. K& 442

Uznany néklad v tis. K& 442

Uhrazeno z dotace v tis. KE 442

Datum dodani 5.12.2005

Datum zprovoznéni 1.12.2005

Poradi 07

Nazev Prislusenstvi pro Sp1 Biotage

Podil uziti majetku pro FeSeni v %
Pofizovaci cena v tis. K&

Uznany néklad v tis. K&
Uhrazeno z dotace v tis. K&
Datum dodani

Datum zprovoznéni

Poradi
Nazev

Podil uziti majetku pro feSeni v %

100

98

98

98
11.8.2005
1.8.2005

08

Disk 200 GB Maxtor - pfisl. pro zalohovani dat klastru

100



Pofizovaci cena v tis. K&
Uznany ndklad v tis. K&
Uhrazeno z dotace v tis. K¢
Datum dodani

Datum zprovoznéni

Pofadi

Nézev

Podil uziti majetku pro feseni v %
Pofizovaci cena v tis. K&

Uznany ndklad v tis. K&
Uhrazeno z dotace v tis. K¢
Datum dodani

Datum zprovoznéni

Poradi
Nazev

Podil uziti majetku pro Feseni v %

10

10

10
23.12.2005
1.12.2005

09

Kamera Infinity X DeltaPix
100

116

116

116

3.6.2005

1.6.2005

10
Lock-in zesilova¢ SR 850 a gated integrator SR 250
100

Pofizovaci cena v tis. K& 254

Uznany néklad v tis. K& 254

Uhrazeno z dotace v tis. K& 254

Datum dodani 6.6.2005

Datum zprovoznéni 1.6.2005

Poradi 11

Nézev PFisluSenstvi pro Infinity X

Podil uziti majetku pro FeSeni v %
Pofizovaci cena v tis. K&

Uznany naklad v tis. K&
Uhrazeno z dotace v tis. K&
Datum dodani

Datum zprovoznéni

100

20

20

20
21.11.2005
1.12.2005







2.4. PREHLED ZMEN, KTERE NASTALY

P¢. Typ Popis



2.5. PLNENI SMLOUVY O SPOLUPRACI

Vsechny smlouvy byly plnény v souladu se zadanim.




2.6. PLNENI PODMINEK PROGRAMU

Za spolutesitele UOCHB AV CR, Praha:

Na ¢innosti centra se podileji tito studenti doktorskych studijnich programii:

Kvantové chemické vypodty: Mgr. David Reha, Mgr. Jaroslav Rejnek, Ing. Lucie Zendlova, Mgr. Tomas
Kubat, Mgr. Eva Mrazkova, Mgr. Jindfich Fanfrlik, Mgr. Jan Reza¢, Mgr. Shai Ronen
Teoretické vypodty: Ing. Jiti Cerny

Modelovani bazickych zeolith: Mgr. Jan Kucera

Solvatace v porech molekulovych sit: Mgr. Lubo§ Vrbka

Vypocty interakci proteini s inhibitory: Mgr. Petr Dobes

Kvantové molekulova dynamika: Mgr. Martin Mucha

Simulace molekulové dynamiky: Mgr. Babak Minofar

Vypocty volné energie: Mgr. Robert Vacha

Vibraéni dynamika: Mgr. Tereza Sedivcova

Syntézy modifikovanych nukleobazi a nukleosidii: Mgr. Petr Capek, Mgr. Peter Silhar, Mgr. Jan Stambasky,
Mgr. Milan Vrabel, Mgr. Martin Kuchat

Syntézy oligonukleotidii Mgr. Ondfej Paces

Slabé mezimolekulové interakce v proteinech: Mgr. Vojtéch Klusak

Kvantova bioanorganicka chemie: Mgr. Adriana Mikulova

Kvantoveé chemické vypocty excitovanych stavl: Mgr. Jakub Chalupsky

Teoreticky popis organické reaktivity: Mgr. Lada Bendova

Syntéza helikalnich aromati: Mgr. Petr Sehnal

Syntéza distribuovanych helicénli: Mgr. Zuzana, Alexandrova

Syntéza tetrasubstituovanych helicéni Mgr. Jiti Misek

Exprese enzymil metabolismu neurotransmiterti: Mgr. Jana Jiraskova

Studium vyvoje resistence u HIV pozitivnich pacienti Mgr. Miroslava Rovenska
Glutamatkarboxypeptidasa IT v nervovém systému: Mgr. Pavel Sacha

Dale se podileji 1 studenti magisterskych studijnich programii:
Kvantové chemické vypocty: Pavlina Brettlova, Kristyna Pluhackova, Tomas Hrobarik

Za spolufesitele VSCHT, Praha:

Mame tfi studenty doktorskych studijnich programii:

1) Ing. Magda Francova - plné se podili; minuly rok nékolik konferecnich ptispevki a jeden Clanek v
piipraveé

2) Ing. Jan Picélek - to samé.

3) PhD student Tomas Hujo. Skoncil aspiranturu v zari 2005.Plati o nem totez, co

o ostatnich.

Kromeé toho se na aktivitach centra podili jeden student magisterskych studijnich programi: M. Oncak, plati
o ném totéz jako o predchézejicich.

Za spolufesitele Univerzita Pardubice:

Na pracovisti Univerzity Pardubice se do feSeni ukolti vyzkumného centra LC 512 zapojil doktorand Karel
Frolich (Skolitelem je doc. Bulanek), ktery studuje interakce molekul CO s ionty alkalickych kovi ve
vysokosilikatovych materialech typu FER a MFI. Uéelem experimenttl je prostudovat tzv. "site-specificitu"
vibrace molekuly CO v téchto komplexech a jejim prostiednictvim studovat lokalizaci a koordinaci
jednomocnych iontl v zeolitovych materialech.



Za spolufesitele Univerzita Palackého, Olomouc:
Na feSeni projektit vyzkumného centra se podileji studenti Mgr. studia (Bc. Petr Sklenovsky 5. ro€.) a PhD.
studia (Mgr. Pavel Banas).

Za spolufesitele FZU AV CR, Praha:

PhD studenti

Hynek Némec: Sifeni THz pulst v nerovnovaznych a nehomogennich prostfedich; rezonantni struktury
Ladislav Fekete: Ultrarychléd polarni dynamika v daleké infracervené oblasti: pevné latky

Milan Berta: THz mikroskopie a spektroskopie v blizkém poli

Diplomanti
Zoltan Mics (2006 za¢ne PhD): Ultrarychlé polarni dynamika v infracervené oblasti: plyny a kapaliny




VYSLEDKY RESENI PROJEKTU

SEZNAM DOSTUPNE DOKUMENTACE vztahuijici se k dosazenym vysledkim

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk

(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

dokumentu

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk

(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd  druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk
(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

01
J - Clanek v odborném periodiku

Vyskyt tézSich halidovych iontld na rozhrani voda/para studovany pomoci
silového pole Amoeba.

ANG

Molekulové dynamické simulace vodnych roztok( halidd sodnych byly

provedeny v povrchové geometrii pomoci moderniho silového pole Amoeba.

Tdma, L. - Jenicek, D. - Jungwirth, Pavel

02
J - Clanek v odborném periodiku

Vazebné energie elektronu k vodnym alkalickym a halidovym iontim: EUV
fotoelektronova spektroskopie kapalnych roztokll a kombinované ab initio a

molekulové dynamické vypocty.

ANG

vodnym alkalickym kationtdm a halidovym aniontim.

Winter, B. - Weber, R. - Hertel, I. V. - Faubel, M. - Jungwirth, Pavel - Brown,
E. C. - Bradforth, S. E.

03

J - Clanek v odborném periodiku

ZvySena koncentrace polarizovatelnych aniontd na vodnich povrsich: SHG
spektroskopie a MD simulace thiocyanatu sodného.

ANG

Pfedkladame kombinovanou experimentalni a teoretickou studii rozhrani



Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

kapalina/vzduch vodného thiocyanatu sodného v raznych koncentracich.

Petersen, P. B. - Saykally, R. J. - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel

04

J - Clanek v odborném periodiku

Rozdily mezi vodikovou vazbou a nepravou vodikovou vazbou.

ANG

Byly zkoumany dvacet dva komplexy s vodikovou vazbou a nepravou
vodikovou vazbou prostfednictvim metod HF, MP2, a B3LYP za pouziti 6-
31G(d,p) a 6-311++G(d,p) bazi AO. Na rozdil od standardni vodikové vazby
neni plivod nepravé vodikové vazby stale jesté plné vysvétlen. V rozporu s
Casto predpokladanou myslenkou nemuzZe rozdilné chovani komplex( s
vodikovou vazbou a nepravou vodikovou vazbou vysvétlovat pouze
elektrické pole protonového akceptoru. Zkraceni vodikové vazby pasobenim
riznych pfitazlivych sil - disperzni nebo elektrostatické rovnéz pfispiva
vyznamnym zpUsobem.

Zierkiewicz, W. - Jurecka, Petr - Hobza, Pavel

05
J - Clanek v odborném periodiku

Rozhrani vzduch-kapalina vodnych roztok(l obsahujicich amoné a sulfatové
ionty: Spektroskopicka a molekularné dynamicka studie.

ANG

Vyzkum rozhrani vzduch-kapalina vodnych roztokdl soli obsahujicich
amonium (NH4+)a sulfat (SO42-) byl proveden pomoci simulaci molekulové

dynamiky a nelinearni vibraéni spektroskopie.

Gopalakrishnan, S. - Jungwirth, Pavel - Tobias, D. J. - Allen, H. C.

06

J - Clanek v odborném periodiku



Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Vnitini a povrchova solvatace benzenovych dikarboxylovych dianiontll a
jejich metylovanych analog: Kombinovana studie pomoci molekulové
dynamiky a fotoelektronové spektroskopie.

ANG

Vodna solvatace benzenovych dikarboxylovych dianiontd byla studovana
pomoci fotoelektronové spektroskopie a simulaci molekulové dynamiky.

Minofar, B. - Vrbka, Lubo$ - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel - Yang, X. -
Wang, X. B.-Fu, Y. J.-Wang, L. S.

07
J - Clanek v odborném periodiku

Struktura a vibracni spektroskopie rozhrani slany roztok/voda: Pfedpovédi

simulaci klasické molekulové dynamiky.
ANG

Pfedkladame SFG spektra rozhrani vodného roztoku jodidu sodného,
vypoctena pomoci metodologie vytvofené Moritou a Hynesem.

Brown, E. C. - Mucha, Martin - Jungwirth, Pavel - Tobias, D. J.

08
J - Clanek v odborném periodiku

Povrchy potencialni energie paru adenin-thymin v pfitomnosti jedné a dvou

molekul vody: studie na molekulové- mechanické a ab initio Urovni.
ANG

Povrchy potencialni energie pard bazi adenin...thymin a jejich
methylovanych derivatl v pfitomnosti jedné a dvou molekul vody byly
studovany metodou molekulové dynamiky- quenchingu. Nejstabilngjsi
struktury byly dale reoptimizovany na korelované ab initio Urovni. Rostouci
poget molekul rozpoustédla a methylace vedou k upfednostnéni patrovych

struktur nad planarnimi vodikové vazanymi komplexy.

Kabelag, Martin - Zendlova, Lucie - Reha, David - Hobza, Pavel



Typ dokumentu

(kéd druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk

(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd  druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk
(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk
(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

J - Clanek v odborném periodiku

Vliv bromidu na povrchovou struktutru roztok( iodidu tetrabutyl amonného:

Fotoelektronova spektroskopie a simulace molekulové dynamiky.
ANG

Solvatace povrchové aktivniho iodidu tetrabutyl amonného ve vodé a v
roztoku bromidu sodného byla studovana pomoci VUV fotoelektronove

spektroskopie a simulacemi molekulové dynamiky.

Winter, B. - Weber, R. - Hertel, I. V. - Faubel, M. - Vrbka, Lubo$ - Jungwirth,
Pavel

10

J - Clanek v odborném periodiku

IC-UV spektroskopie s dvojitou resonanci pro system guanin-voda.

ANG

Byla zméFena IC-UV spectra pro system guanin-voda v rozsahu 3100-3800
cm-1. Pro danou oblast byla rovnéz vypocétena harmonicka vibra¢ni spectra
na ab initio urovni, ktera umoznila pfifadit jednotlivé vibraéni mody. Byly
nalezeny 2 monohyratované tautomery guaninu v enol formé a 1 ketoamino

formé.

Crews, B. - Abo-Riziq, A. - Grace, L. - Callahan, M. - Kabela¢, Martin -
Hobza, Pavel - Vries de, M. S.

11
J - Clanek v odborném periodiku

Hydrataci indukované zmény struktury a vibraCnich vlastnosti

methylfosfocholinu, model membranového lipidu.
ANG

Charakteristiky polarnich ¢asti fosfolipidi a jejich interakce s vodou byly
studovany pomoci infracervené spektroskopie a teoretickych vypoctl. Hlavni
proces, k némuz dochazi pfi postupné hydrataci, je konformaéni zména
molekuly metylfosfocholinu z t&ésné sbalené, ktera je v isolovaném stavu, na
rozbalenou diky poruSeni intramolekulovych vodikovych vazeb. Tato

konformaéni zména je doprovazena dobfe pozorovatelnymi zménami ve



Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce
Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

vibranich charakteristikach. Nazna¢eny mechanismus konformacnich zmén
indukovanych hydrataci je pravdépodobné obecné platny pro vSechny

zwitterionty s relevatnimi intramolekulovymi vodikovymi vazbami.

Mrazkova, Eva - Hobza, Pavel - Bohl, M. - Gauger, D. R. - Pohle, W.

12
J - Clanek v odborném periodiku

Simulace molekulové dynamiky atmosférickych oxidantd na rozhrani

vzduch/voda: Solvatace a akomodace OH a O3.
ANG

Komparativni studie rovnovazné solvatace OH, O3 a H20 ve vodé jejich
akomodace z plynné faze na vodnim povrchu pfi 300 K s pouzitim
kombinace ab initio vypoétd a molekulové dynamickych simulaci. Pro popis
interakce OH a O3 s vodou byl vyvinut polarizabilni potencial. Profil volné
energie pro transport OH a O3 z plynné do kapalné faze vykazuje zietelné
minimum v oblasti povrchu, nikoli vdak bariéru vzhledem k plnné solvataci ve
vodé.

Vieceli, J. - Roeselova, Martina - Potter, N. - Dang, L. X. - Garrett, B. C. -
Tobias, D. J.

13
J - Clanek v odborném periodiku

Baze nukleovych kyselin a jejich tautomery v plynné fazi,
mikrohydratovaném prostfedi a ve vodném roztoku - korelovana ab initio

studie. Cast &tvrta. Uracil a thymin.
ANG

Keto a enol tautomery thyminu a uracilu byly teoreticky studovany v plynné
fazi, v mikrohydratovaném prostfedi a ve vodném roztoku. Solvatace byla
popsana pomoci metod: termodynamicka integrace, Conductor-like
polarizable continuum model (C-PCM) a hybridniho modelu (metoda C-PCM
+ explicitni molekuly vody). Byla provedena experimentalni detekce
tautomert pomoci steady-state fluorescence.

Rejnek, Jaroslav - Hanus, Michal - Kabela&, Martin - Ryjacek, Filip - Hobza,
Pavel



Cislo dokumentu (vysledku) 14

Typ dokumentu (kéd druhu

J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle koédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v X3LYP funkcional poskytuje pfesny popis vodikové vazby, ale selhava pfi

Ceském jazyce popisu "stackové" interakce.
Pavodni  jazyk  dokumentu
ANG
(vysledku)
Vykonnost X3LYP funkcionalu byla testovana na vodikové vazanych a
o "stackovych" parech bazi nukleovych kyselin. Ze srovnani vysledkl( s
Popis vysledku

pfesnymi iterakénimi energiemi vyplyva, Zze X3LYP systematicky selhava pfi
popisu "stackové" interakce.

Tvurci dokumentu (vysledku) - .,
- L, Cerny, Jifi - Hobza, Pavel
pFijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 15

Typ dokumentu (kéd druhu

] . J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nézev dokumentu (vysledku)v oL i i o ) .
. o Aktivacni procesing kathepsinu H brani interakci s propeptidem.
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

] ANG
(vysledku)
Studovali jsme inhibi¢ni interakci fragmentl propeptidu se zralym
kathepsinem H a rekombinantnim kathepsinem H, ktery neobsahuje
o minifetézec. Rozdil v interakci u obou enzymi ukazuje, Ze v molekule
Popis vysledku

kathepsinu H probihaji strukturni zmény indukované béhem zrani, zejména
tvorba minifetézce. Tyto zmény brani uc€inné inhibici zralého kathepsinu H

jeho vlastnim propeptidem.

Tvarci dokumentu (vysledku) - Horn, Martin - MareSova, Lucie - RuliSek, Lubomir - Masa, Martin - Vasiljeva,
pfijmeni a jméno O. - Turk, B. - Gan-Erdene, T. - Baudys, Miroslav - Mares, Michael

Cislo dokumentu (vysledku) 16

Typ dokumentu (kéd druhu

] . J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v o . .
. o Fotodisociace HBr na povrchu klastra argonu pfi 193nm.
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
ANG
(vysledku)

Popis vysledku Fotodisociacni experimenty byly provedeny pro molekulu HBr absorbovanou

na povrsich velkych argonovych klastrd s priimérnou velikosti =159 pfi



Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kodu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -
pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

disociaéni vinové délce 193nm.

Farnik, Michal - Nahler, N. H. - Buck, U. - Slavi€ek, Petr - Jungwirth, Pavel

17

J - Clanek v odborném periodiku

Vysolovani z mrazicich roztok(l: Molekulové dynamicka studie.

ANG

Atmosféricky a technologicky velmi vyznamny proces vysolovani z
mrznoucich roztokll je studovan s tomovym rozliSenim pomoci simulaci

molekulové dynamiky.

Vrbka, Lubo$ - Jungwirth, Pavel

18
J - Clanek v odborném periodiku

Elektronicka spektra konjugovanych polyyn, kumulent a pfibuznych

systému: teoreticka studie.
ANG

Elektronicka spektra uvedenych systém( byla pocitana pomoci Casové
zavislé metody hustoty funkcionalu (TD DFT) a pro skupinu vybranych
molekul téZ pomoci symetricky adaptované klastrové metody konfiguracni
interakce (SAC-CI). Byla srovnana vypocitana a pokusna spektralni data.
Ukazalo se, ze TD DFT (s B3LYP) je spolehlivou metodou pro vypocet
polohy absorpénich pasu v dlouhovinné oblasti. Charakteristiky kumulen( se
$tépi na dvé vyrazné oddélené tfidy: systémy se sudym (D2h) a lichym (D2d)
pocétem uhlikd. Pozornost byla vénovana vlivu substituent( rizného typu na
polohu prvého intenzivniho pasu polyynl a polyenu. Byly zkoumany (témér
linedarni) zavislosti vino¢ta prvych pasl na reciproké hodnoté poctu trojnych

¢i dvojnych vazeb.

Zahradnik, Rudolf - Srnec, Martin - Havlas, Zdenék



Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku
Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

J - Clanek v odborném periodiku

Nova modularni a prakticka metodika syntézy 4- a 3-substituovanych fenyl-

C-nukleosidd.
ANG

Byl vyvinut efektivni a prakticky zpUsob pfipravy 4- a 3-substituovanych
fenyl-C-nukleosidd.

Hocek, Michal - Pohl, Radek - Klepetarova, Blanka

20
J - Clanek v odborném periodiku

Kombinovana kvantové a molekulové mechanicka studie reduktivniho

Stépeni O2 v katalytickém cyklu multicopper oxidaz.
ANG

S pouzitim QM/MM vypoc¢td byly charakterizovany klicové intermediaty

reakéniho cyklu multicopper oxidaz, a byl navrZzen reakéni cyklus.

Rulisek, Lubomir - Solomon, E. I. - Ryde, U.

21
J - Clanek v odborném periodiku

Experimentalni a teoreticka studie stereoselektivity (furan-malein anhydrid) a

(furan- malein imid) Diels-Alderovych reakci.
ANG

Pomoci NMR experimentl a teoretickych vypocta byly odhaleny pricipy fidici
stereoselektivitu vybranych Diels-Alderovych rekaci.

Rulisek, Lubomir - Sebek, P. - Havlas, Zdené&k - Hrabal, R. - Capek, P. -
Svatos, Ale$

22

J - Clanek v odborném periodiku



Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk

(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk

(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu

(kéd  druhu

vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce
Pavodni  jazyk
(vysledku)

Popis vysledku

dokumentu

Hartree Fockovy orbitaly pro komplexni konfigurani interakci pro vysoko
excitované Feshbachovy rezonance.

ANG

Zabyvame se metodou komplexné 3Skalované konfiguraéni interakce pro
pfipad vysoko excitovanych Feshbachovych rezonanci, kde modelovym
pfikladem je resonance 2s2 helia. Rozsahly vypolet metodou full-Cl je
redukovan diky vybéru konfiguraci v minimalnim aktivnim prostoru.
Porovnavame konvergenci pro obycCejné Hartree-Fockovy (HF) orbitaly s
komplexnimi orbitaly, které jsou ziskany feSenim komplexné Skalovanych HF
rovnic. Dale porovnavame HF orbitaly optimalizované pro zakladni a pro
excitovany stav helia.

Zdanska, Petra - Moiseyev, N.

23
J - Clanek v odborném periodiku

Studium interakce CO s aktivnimi centry (Cu) v zeolitech: periodicky a
hybridni QM/IPF pfistup.

ANG

Periodicky DFT a kombinovany QM-pot pfistup byl pouzit k popisu interakce
CO s aktivnimi centry (Cu+) v zeolitech. CO vibraéni frekvence v systému
Cu+/FER byly vypoc&teny omega(CO)/r(CO) Skalovaci metodou, ktera je
zalozena na korelaci mezi CO frekvenci (CCSD(T)) a CO vazebnou délkou

(DFT) ziskanou na fadé modelovych molekul.

Bludsky, Ota - Silhan, Martin - Nachtigall, Petr - Bucko, T. - Benco, L. -
Hafner, J.

24
J - Clanek v odborném periodiku

Kombinovanaa teoreticka a experimentalni studie vibraéni dynamiky CO

adsorbovaného na monovalentnich kationtech v zeolitech.
ANG

Vibra¢ni dynamika CO adsorbovaného na Cu+, Li+ a Na+/FER systémech
byla studovana kombinaci experimentalnich a teoretickych pFistupu.

Vysledkem studie je formulace obecnych pravidel ur€ujicich vibracni



Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

dynamiku adsorbovanych molekul v zavislosti na typu aktivniho centra v
zeolitech.

Bludsky, Ota - Nachtigallova, Dana - Bulanek, R. - Nachtigall, Petr

25
J - Clanek v odborném periodiku

Al MAS NMR chemicky posun nekoreluje s primérnymi T-O-T udhly:
teoreticka studie zeolitu MCM-58.

ANG

29Si and 27Al NMR chemické opsuny byly studovany pro materialy ITQ-4 a
MCM-58. Bylo zjisténo, Zze z 27Al NMR spekter nemlze byt ziskana
informace o distribuci mfizkového hliniku jednodus$e pouzitim korelace mezi
pramérnymi T-O-T uhly a 27AI NMR chemickymi posuny.

Kucera, Jan - Nachtigall, Petr

26
J - Clanek v odborném periodiku

Jednoducha korelace mezi primérnymi T-O-T uhly a Al MAS NMR

chemickym posunem neplati ve vysokosilikatovych zeolitech.
ANG

Byla studovana zavislost 27 Al NMR chmickych posunli na pozici
mfiZkového hliniku, kompenzujiciho kationtu a na stupni hydratace v zeolitu
MCM-58. NMR parametry byly pocitany pomoci velkych klastrovych modell
(okolo 20 TO4 jednotek) v geometriich optimalizovanych pomoci periodické
DFT uzivajici PW91 funkcionalu.

Kucera, Jan - Nachtigall, Petr - Nachtigall, Petr

27
J - Clanek v odborném periodiku

Nadzvukové rychlosti, hustoty, viskozity, elektrické vodivosti, Ramanovska
spektra a simulace molekulové dynamiky vodnych roztoki Mg(OAc)2 a



Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku
Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pdavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku
Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Mg(NO3)2: Hofmeisterovy efekty a formovani iontovych pard.
ANG

Nadzvukové rychlosti, hustoty, viskozity, elektrické vodivosti, Ramanovska
spektra vodnych roztokd Mg(OAc)2 a Mg(NO3)2 byly méfeny od nizkych do
vysokych koncentraci. Experimentalni vysledky jsou podpofeny simulacemi
molekulové dynamiky.

Wahab, A. - Mahiuddin, S. - Hefter, G. - Kunz, W. - Minofar, Babak -
Jungwirth, Pavel

28
J - Clanek v odborném periodiku

Dvoijita substratova a reakeni specifita serinové racemasy: identifikace velmi
afinniho dikarboxylatového substratu a inhibitor(l a analysa beta-eliminasové

aktivity
ANG

Serinova racemasa vytvari D-serin, dllezity neurotransmiter. V této praci
jsme identifikovali nové inhibitory a ucinny substrat tohoto enzymu.

StfiSovsky, Kvido - Jiraskova, Jana - Mikulova, Adriana - RuliSek, Lubomir -
Konvalinka, Jan

29

J - Clanek v odborném periodiku

Homologni modelovani a analysa SAR analysis katepsinu D Schistosoma
japonicum pomoci statinovych inhibitord ukazuje unikatni sterickou bariéru v

aktivnim misté ddlezitou pro navrh inhibitord.
ANG

Byla pripravena aspartatova proteasa ze Schistosoma japonicum a

otestovana s panelem specifickych inhibitoru.

Caffrey, C. R. - Placha, L. - Bafinka, Cyril - Hradilek, Martin - Dostal, Jifi -
Sajid, M. - McKerrow, J. H. - Majer, P. - Konvalinka, Jan - Vondrasek, Jifi

30

J - Clanek v odborném periodiku



Nézev dokumentu (vysledku)v Volna hydratani Gibbsova energie bazi nukleovych kyselin ur€ena

Ceském jazyce perturbaci Gibbsovy energie, spojitym a hybridnim pfistupem.
Pavodni  jazyk  dokumentu
] ANG

(vysledku)
Volna hydrataCni Gibbsova energie adenine, cytosinu, guanine, thyminu,
uracilu a isogueninu je uréena molekulovou dynamikou-thermodinamickou

o integraci (MD-TI) a pouzitim spojittho COSMO modelu a hybridniho modelu.
Popis vysledku

Role rozpoustédla v COSMO modelu je popsana permitivitou a v hybridnim
modelu je popsana kombinaci permittivity a specificky vazané molekuly vody
v energeticky nejvyhodnéjsi pozici.

Tvarci dokumentu (vysledku) - o ) ,
» S Fanfrlik, Jindfich - Rejnek, Jaroslav - Hanus, Michal - Hobza, Pavel
pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 31

Typ dokumentu (kéd druhu

] . J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

. ] Struktura a IR spektrum phenylalanyl-glycyl-glycine tripetidu v plynné fazi:
Nazev dokumentu (vysledku)v ) i T L.
L IR/UV experimenty, ab initio kvantové chemické vypocCty a molekularné
Ceském jazyce L

dynamické simulace.

Pavodni  jazyk  dokumentu

ANG
(vysledku)
Zkoumali jsme hyperplochu potencialni energie (PES) phenylalanyl-glycyl-
o glycine tripeptidu v plynné fazi metodami IR/UV rezonanéni spektroskopie a
Popis vysledku

vypolty zalozenymi na principech kvantové chemie a statistické
termodynamiky.

Tvirci dokumentu (vysledku) - Reha, David - Valdés, H. - Vondrasek, Jifi - Hobza, Pavel - Abu-Riziq, A. -

pfijmeni a jméno Crews, B. - Vries de, M. S.

Cislo dokumentu (vysledku) 32

Typ dokumentu (kéd druhu

] ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

] ] Geometrie patrovych a vodikové vazanych part bazi nukleovych kyselin
Nazev dokumentu (vysledku)v o ] . o
L uréenych na raznych urovnich DFT, MP2 a CCSD(T) az do CCSD(T)/limity
Ceském jazyce . o .

kompletnich bazovych funkci.

Pavodni  jazyk  dokumentu
ANG
(vysledku)

Popis vysledku Geometrie a interakéni energie patrovych a vodikové vazanych dimer(
uracilu a patrovych komlexd adenin-thymin byly zkoumany metodami
kvantové chemickych vypoctl. Konkrétné standardni a o superpozi¢ni chybu

opravené optimalizace byly vypolteny metodami druhého Fadu Molller-



Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kodu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kodu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

Plesset (MP2) a spfazenych klastri s normalnimi dvojitymi a poruchovymi
triple excitacemi [CCSD(T)] metody v rGznych bazich az k limité na

nekonecénou bazi.

Dabkowska, I. - Jure¢ka, Petr - Hobza, Pavel

33
J - Clanek v odborném periodiku

Struktura penetrabilnich tekutin; Exaktni vlastnosti a srovnani simulaci Monte

Carlo se dvéma analytickymi teoriemi
ANG
Simulace, teoreticky rozbor, nové teoretické vysledky

Malijevsky, Alexander - Santos, Andrés

34
J - Clanek v odborném periodiku

Polyhydroxylované safyriny; multifunkéni katalyzator aktivujici hydrolyzu

fosfordiestéri vody bez ucasti kationtu kovu
ANG

Syntéza ve vodé rozpustnych derivatd porfyrint

Kral, Vladimir - Lang Kamil -Kralova, Jarmila - Dvofak, Michal - Martasek,
Pavel - Chin, Aileen, O. Andrievsky, Andrei - Lynch, Vincent - Sessler,
Jonathan, L.

35
J - Clanek v odborném periodiku

Molekularni soubory metalkarbonati ve vodnim prostfedi; studium pomoci
rozptylu svétla a mikroskopie

ANG

Agregacni chovani modelovych struktur.

Matéjicek, P. - Cigler, P. - Prochazka, K. - Kral, V.



pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 36

Typ dokumentu (kéd druhu

] ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v . ] o
L Dodatkové objemy smési homonuklearnich diatomiku
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

ANG
(vysledku)

Popis vysledku PocitaCové simulace, stavové rovnice, rovnice OZ.

Tvarci dokumentu (vysledku) - i - . . . .
. L, Moravek, Pavel - Kolafa, Jifi. - Hujo, Tomas$ - Labik, Stanislav
pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 37

Typ dokumentu (kéd druhu

’ ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v o o
L Virialni koeficienty tuhych kouli a tuhych diskd az do devatého
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
ANG
(vysledku)

Popis vysledku Automatické programovani, topologicka analyza.

Tvarci dokumentu (vysledku) - . . - . ,
» o Labik, Stanislav - Kolafa, Jifi - Malijevsky, Anatol
pFijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 38

Typ dokumentu (kéd druhu

’ ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v Gearlv formalismus vzdy stabilni metody prediktor-korektor v molekulové

Ceském jazyce dynamice polarizovatelnych molekul
Pavodni  jazyk  dokumentu
ANG
(vysledku)
Popis vysledku Nové navrZzena metoda umoznuje zménu délky kroku.
Tvarci dokumentu (vysledku) - .
Kolafa, Jifi

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 39

Typ dokumentu (kéd druhu

] ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)



Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)
Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -
pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Neanalyticka stavova rovnice tekutiny tuhych kouli

ANG
Simulace, virialni koeficienty, dikaz neanalyti¢nosti

Kolafa, Jifi

40
J - Clanek v odborném periodiku

Hustotni rozvoj radialni distribuéni funkce a mistkové funkce tekutiny tuhych

kouli
ANG
Topologicka analyza, diagramova analyza

Kolafa, Jifi - Labik , Stanislav

41

J - Clanek v odborném periodiku

Pokovena dielektricka anténa pro terahertzové zobrazovani v blizkém poli

ANG

Ukazujeme novy pfistup k mikroskopii v blizkém poli vyuZitelny od mikrovin
po terahertzovou oblast. Pfi experimentech na odraz jsme dosahli
prostorového rozliSeni 20 mikron(l v Siroké spektralni oblasti (coz odpovida
lambda/200 pro 80 GHz).

Klein, N. - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr - Lahl, P. - Poppe, U.

42
J - Clanek v odborném periodiku

Nerezonanc¢ni ionizace molekul kysliku femtosekundovymi pulsy: dynamika
plasmatu studovana pomoci ¢asoveé rozlisené terahertzové spektrokopie.



Pavodni  jazyk  dokumentu

ANG
(vysledku)
Plasma bylo vytvofeno v plynném kysliku excitovaném fokusovanymi
femtosekundovymi pulsy. Ukazujeme, ze dominantnim fotoionizacnim
Popis vysledku mechanismem pfi excitaci u 400 nm je vicefotonova absorpce, zatimco pfi

excitaci u 800 nm prevlada generace plazmatu vlivem silného elektrického
pole.

Tvlrci dokumentu (vysledku) - Mics, Zoltan - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr - Jungwirth, Pavel - Bradforth, S. E. -
pfijmeni a jméno Apkarian, V. A.

Cislo dokumentu (vysledku) 43

Typ dokumentu (kéd druhu

J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v . o . ] ]
. o Terahertzova povrchova impedance epitaxnich tenkych vrstev MgB2
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

ANG
(vysledku)

Studovali jsme povrchovou impedanci epitaxnich tenkych vrstev MgB2
Popis vysledku pomoci terahertzové spektroskopie. Méfeni kvalitativné souhlasi s vypocty

pomoci modelu rozptylu na pfimésich v Bornové limité.

Tvarci dokumentu (vysledku) - Jin, B. B. - Kuzel, Petr - Kadlec, Filip - Dahm, T. - Pogrebnyakov, A. V. -
pfijmeni a jméno Redwing, J. M. - Xi, X. X. - Klein, N.

Cislo dokumentu (vysledku) 44

Typ dokumentu (kéd druhu

’ ] J - Clanek v odborném periodiku
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v . L
L Terahertzova spektroskopie a jeji aplikace
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

cze
(vysledku)
Ukazujeme novy pfistup k mikroskopii v blizkém poli vyuZitelny od mikrovin
o po terahertzovou oblast. Pfi experimentech na odraz jsme dosahli
Popis vysledku

prostorového rozliSeni 20 mikron(l v Siroké spektralni oblasti (coz odpovida
lambda/200 pro 80 GHz).

Tvlrci dokumentu (vysledku) - .
. o Kuzel, Petr
pFijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku) 45
Typ dokumentu (kéd druhu P - Patent nebo jiny vysledek typu patent



vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v
Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pdavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Sonda pro zobrazovani v blizkém poli

ger

Byla vyvinuta sonda pro zobrazovani v blizkém poli vyuZitelnd v Sirokém

frekven¢nim pasmu od mikrovin po terahertzovou oblast.

Klein, N. - Kadlec, Filip - Kuzel, Petr

46
J - Clanek v odborném periodiku

Kombinovanaa teoreticka a experimentalni studie vibraéni dynamiky CO

adsorbovaného na monovalentnich kationtech v zeolitech.
ANG

Jsou zde diskutovany jednotlivé efekty ovlivnujici vibraéni frekvenci CO
adsorbovaného na Me+ iontech ve vysokosilikatovych zeolitech a jsou zde
definovany obecné zakonitosti ur€ujici specificnost vibraci C-O vazby v

téchto karbonylech.

Bludsky, Ota - Nachtigallova, Dana - Bulanek, R. - Nachtigall, Petr

47
J - Clanek v odborném periodiku

Charakterizace Cu+ center ve FER zeolitech pomoci CO: kombinace

teoreticych a experimentalnich TPD studii
ANG

Site-specificita interakce CO s Cu+ FER zeolitem byla studovana kombinaci
TPD a teoretickych technik. Tfi rGzna Cu+ centra byla rozliSena pomoci
interak&nich energii a na zakladé kinetickych modell byly ziskany populace
jednotlivych center.

P. Nachtigall, O. Bludsky, D. Nachtigallova, P. Ciémanec, H. Drobna, R.
Bulanek

48



Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu

(vysledku)

Popis vysledku

Tvlrci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

Cislo dokumentu (vysledku)

Typ dokumentu (kéd druhu
vysledku) (dle kédu RIV)

Nazev dokumentu (vysledku)v

Ceském jazyce

Pavodni  jazyk  dokumentu
(vysledku)

Popis vysledku

Tvarci dokumentu (vysledku) -

pfijmeni a jméno

D - Clanek ve sborniku z akce (publikovana prednaska — proceeding)

IC studie adsorpce CO na Cu+ ionty ve FER zeolitech

ANG

Bylo dokazano, ze vibrace C-O vazby v intrazeolitickych karbonylech neni
citiva na umisténi iontu. Umisténi iontu naopak ovliviiuje termodynamiku

vzniku dikarbonyld, jez Ize pomoci IC spektroskopie sledovat

H. Drobna, R. Bulanek

49
J - Clanek v odborném periodiku

Odhaleni rozdilnych mechanizm( aktivace enzymG CDK5/p25 a
CDK2/Cyklin A

ANG

V praci jsou diskutovany rozdilné vazebné vzory mezi CDK a pfisluSnou
regulaéni podjednotkou a je kvantifikovano, pro¢ vazba Cyklinu A
nedostacuje k pIné aktivaci enzymu CDK2, zatimco vazba p25 je dostateéna

pro plnou aktivaci enzymu CDK5

Otyepka, M., Bartova, I., Kfiz, Z., Koca, J.




