Zprava o plnéni akoli projektu LN0O0A032 ,,Centrum komplexnich
molekularnich systémii a biomolekul“ za obdobi 1.1. 2002 — 30. 6.
2002

Prace probihaji podle navrzeného planu (viz piehled a uptesnéni dil¢ich
cilii projektu a postupu pfi jejich napnovani pro nasledujici obdobi, t;.
pro r. 2002). NedoSlo k Zadnym mimotfddnym udéalostem, které¢ by
ovlivnily jeho plnéni.

Za nejvyznamnéj$i pedagogickeé, védecké a popularizani Uspcchy
povazujeme:

1. ZvySeny z4jem ze strany studentd ¢eskych univerzit (PfF UK, MFF
UK, Univerzita Pardubice) o pre- i post-gradudlni praci v Centru.

2. Piiprava nového magisterského a doktroského studijniho programu
,,Modelovani bio- a nonostruktur* na PiF UK.

3. Od podzimu 2002 ptipravujeme spolu s Pittsburghskou univerzitou
program mezindrodniho doktorského studia. O tento program projevily
zajem také university v Yorku a v Frankfurtu n/M.

4. Podani ,,Expression of Interest do 6. ramcového programu EU, kde
Centrum figuruje jako koordinator ,,Network of Excellence®.

5. Ptiprava 2. ro¢niku letni Skoly ,,Vypocetni a teoretickd chemie* pro
studenty z cel€ repuliky, ktera probéhne v ramci Centra na konci srpna.
6. Organizace pravidelnych seminaiti Centra, ve kterych aktivné
vystupuji také studenti Centra, a to v anglickém jazyce.

7. Spolecné vedeni izraelského PG studenta s Univerzitou v Tel Avivu.
8. Ud¢leni prestizni Wichterlovy ceny dvéma pracovnikiim Centra (P.
Nachtigall a P. Jungwirth).

mezindrodnich casopisech v oboru, shrnujici nevyznaméjsi védeckeé
aktivity Centra za posledni dva roky (P. Jungwirth v Journal of Physical
Chemistry B, P. Hobza a Z. Havlas v Thoeretical Chemical Accounts).
10. Publikacni aktivita Centra je nadale mimotadna; v prvnim pololeti
2002 bylo otisténo 21 védeckych publikaci v pfednich svétovych
Casopisech, fada dalSich publikaci je v tisku, ¢i zaslana do tisku.

11. V kvétnu byly uspéSné zahajeny pravidelné¢ pullrocni jednodenni
védecka setkani vSech pracovnikli Centra.

12. Na pad¢ Centra prob¢hl tfimésicni pobyt (sabbatical) profesora
Kalifornské univerzity v Riverside C. Switzera.

13. Byl publikovan ptehledny c¢ldnek o modelovdni nanostruktur
v Casopise Vesmir s titulni ilustraci na ptebalu (J. Vacek).

14. Byl natoéen ptlhodinovy program pro CT2 ,,Tteti k aji* vénovany
problematice védy a vysokych Skol, ktery bude uveden v zaii (P.
Hobza).



Nositel:

Byl studovan mechanizmus nepravé vodikové vazby.

Byla studovana interakce DNA s interkalatory, a to jak na urovni zakladni
(modelové) kvantovéchemické studie, tak jiz i aplikacni studie ineterkalace
konkrétniho interkalatoru do konkrétni DNA.

Byly vysetfovany povrchy potencialni a volné energie komplext, jakoz i
mikrohydratovanych komplext

Byly provedeny vypocCty stablizac¢nich energii plandrnich a patrovych para basi
nukleovych kyselin.

Byly studovéna interakce malych molekul se systémy tranzitni kov-zeolit.

Byla studovadna struktura a dynamika bazi nukleovych kyselin pomoci spekter
nukledrni magnetické resonance (NMR).

Bylo studovano chovani molekularnich vrtuli na bazi karboranu v proudu vzacného
plynu a v rotujicim elektrickém poli.

Byl analyzovan vliv platinace na elektronovou strukturu guaninu, aciditu jeho
vodikt, deprotonaci a energetiku parovani.

Byla studovana interakce hydratovanych dvojmocnych kovovych iontl skupiny
zinku a hot¢iku s nukleotidy.

Je provadéno pocitacové modelovani relaxace polarniho rozpoustédla kolem
excitovaného chromoforu v pfimé navaznosti na femtosekundové experimenty.

Bylo provedeno pocitac¢ové modelovani zachyceni reaktivnich polutantti na
mikroaeorosolech motské soli.

Bylo studovano chovani atmosférického iontu SO42- v kapalnych aerosolech.

Byl vytvoten novy model studovéna elektronu slabé vazaného k poldrnim
komplexim.

Studium vysoce excitovanych a kvazivdzanych stavli molekulovych ttvara (rozvijent
metodiky a aplikace).

Byla studovana monomolekularni reorganizace pii pfenosu protonu ve vodikové
vazbe¢.

Byla dokoncena analyza hydratacniho obalu A formy DNA a RNA a krystalové
struktura oktameru A-DNA.

Byla pouzita nové fluorescencni znacky umoziuje excitaci diodovym laserem a
studium pikosekundové dipolarni relaxace v biologickych membranach.

Byly nalezeny optimalnich podminek pro studium kondenzace DNA pomoci
fluorescencni korelacni spektroskopie.

Byl studovan kontrolovany vznik fosfolipidovych dvojvrstev charakterizovany
pomoci fluorescencni korelacni spektroskopie a elipsometrie.

Spolunositel 1:
V souladu s planem praci byly v prvnim pololeti feSeny nasledujici tlohy:

Studium mustkové funkce.
Byl akceptovan rozsahly ¢lanek v Molecular Physics. Byla navrzena originalni
metoda vypoctu elementarnich diagrami -publikace ptipravena k odeslani.
Ve spolupréci se spolunositelem byl akceptovan ¢lanek v The Journal of Chemical
Physics. Byly provedeny Monte Carlo simulace termodynamickych a strukturnich
veliCin - vysledky byly zatim prezentovany na renomované mezindrodni konferenci a
budou v nejblizsich tydnech podany k publikaci v The Journal of Molecular Liquids.



Globalni fazové diagramy.
Dil¢i vysledky byly prezentovany na mezinarodni konferenci.

Smeési tavenin.
Vysledkem je obhajena diplomova prace a poster na mezinarodni konferenci.
Publikace je v piipravé.

Nova metoda simulace chemickych potencialt.
Vysledky byly prezentovany na mezindrodni konferenci, publikace bude v nejblizsich
tydnech podana v The Journal of Molecular Liquids.

Termodynamické vlastnosti a struktura molekularnich tekutin.
Prozatimnimi vysledky jsou obhdjena diplomova préace a prezentace na mezinarodni
konferenci. Na tématu se bude déle pracovat.

Termodynamické vlastnosti a struktura tfislozkovych smési.
Byl podan ¢lanek k publikaci do Physical Review.

Density Functional Theory.
Prace na tomto tématu nebyla do planu na pfisti rok zahrnuta Ve spolupraci se
zahrani¢nimi partnery (Universita Merseburg, SRN a Universita Lublin, Polsko) se
vSak zacala zdarné rozvijet.

Spolunositel 2:

Byl dokoncen rozsahly ¢lanek tykajici se metodiky vyhodnocovani dat ziskanych v
experimentech typu opticka excitace - terahertzové sondovani. Clanek byl odeslan do
casopisu J. of Chem. Physics, kde byl pfijat k publikaci, je vSak jesté potieba provést
v ném drobné zmény.

Bylo navrzeno, sestaveno a uvedeno do provozu elektronické fizeni sméru laserového
svazku. Tim se nejméné o tad zlepsila jeho prostorova stabilita, coz ma znacny
vyznam pro piesnost méfenych dat pti delSich experimentech.

Byly zprovoznény webové stranky Laboratofe terahertzové spektroskopie,
http://www.fzu.cz/departments/dielectrics/groups/Its/LTS cz.pdf

Byly zhotoveny technické vykresy nového experimentalniho prostoru; ten umozni
témet dokonale odcerpat vodni pary, které castecné absorbuji terahertzové zareni.
Jednotlivé dily jsou nyni zhotovovany v dilnach FZU.

Spolunositel 3:

Byly dokonceny teoretické studie interakci peptidi s prechodnymi kovy, navrzen a
naprogramovan postup vybéru peptidové sekvence s vysokou specificitou
k vybranym pfechodnym koviim a navrzeny prvni peptidové sekvence pro
selektivni interakce ionty rtuti, které jsou v soucasné¢ dobé (UspeéSn€) testovany
expresi do bakterii a rostlin.

Byly dokonéeny programy pro vypocet relativistickych efekti v organickych
biradikalech a programy jsou pouzivany k vypoctu spin-orbitdlnich vazeb a spin-
spinovych interakci ve vybranych systémech.

Pokracuji studie UV spekter a fotoreaktivity u modelu paralelnich benzeni.

Byly studovany interakce feromonu bombykolu s PBP enzymem a vzhledem
k objevenym typim interakci se pfipravuje nova metodika studia interakce
navrzenych modifikaci feromonii s PBP.

Je studovan problém sbalovani proteini na modelu retrovirdlnich protedz.
Experimentalni ¢ast je feSena ve spolupraci s oddélénim Biochemie, kde budou
teoretické vysledky ovéteny.



Teoreticky i1 experimentalné jsou studovany rezistentni mutanty protedzy viru HIV-
1, s cilem objasnit ze strukturniho hledisky pfiiny vzniku rezistence a navrhnout
zpiisoby, jak mu piedchézet.
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Personalni zabezpeceni

V personalnim zabezpeceni Centra nedoslo k zddnym podstatnym zménam (ptibyli 2
pracovnici: na ivazek 1.0 Dr. M. Kabeld¢ a na tvazek 0.5 Dr. B. Schneider). Celkové
ma tedy Centrum 28 védeckych pracovniki a 23 studentd. Od 1. 10. oéekavame
vyrazny nartst po¢tu PhD. Studenti a diplomantd.



Navrh zabezpeceni ¢innosti Centra (v€etné moznych financnich
zdrojii) po 31. 12. 2004

Jiz v sou€asné dob¢ aktivné zkoumame moznosti dal§iho financovani Centra po .
2004, a to jak v Ceské republice, tak i v zahrani¢i. Konkrétné jsme podnikli
nasledujici kroku:

1. Vramci 6. ramcového projektu EU jsme podali jako koordinatoii sité
excellence NABIOM ,,Expression of Interest*.

2. Nase centrum bylo kontaktovano zastupci NSF ohledné mozné spoluprace
v ramci center excelence v USA.

3. V kratké budoucnosti bychom se v ramci Centra radi vice integrovali do
vyuky na vysokych skolach. V ramci zintenzivnéni spoluprace mezi
Akademii véd a vysokymi Skolami pfipravujeme navrh nového magisterského
a doktrorského studijniho programu ,,Modelovani nano- a biostruktur*. Pokud
je ndm znamo, podobny studijni program neexistuje na zadné z ¢eskych
univerzit. Pfitom se jedna o velice perspektivni oblast, kterd se v soucasnosti
rozviji v zemich EU a v USA.

Pies tyto dil¢i aktivity je vSak jiZ nyni zfejmé, Ze pro zachovani a dalsi rozvoj Centra,
jako jedine¢ného sekupeni védeckych a pedagogickych pracovnikli a studenti

z Akademie véd a vysokych skol produkujici Spickové vysledky snesouci nejptisnéjsi
mezinarodni srovnani, je nutné né¢jakou formou pokracovat v autonomnim
financovani Centra ze statnich prostfedkt. Je zfejmé, Ze pokud nebude zajisténa
kontinuta financovani Centra (a to v pfedstihu nejmén¢ jednoho az dvou let), hrozi
akutné dezintegrace Centra, ¢im by naSe védecky organiza¢ni praci pfisla vnivec.
Diky Centru se ndm podafilo sestavit a udrzet velice kvalitni védecky tym s relativné
pocetnym zastoupeni mladych védeckych pracovnikl ve vékové kategorii 30-40 let.
Ze nejde o plané obavy, lze dokumentovat i na skute¢nosti, Zze precovnici Centra
dostavaji lukrativni nabidky na profesorska mista z nasich 1 zahrani¢nich pracovist
(napft. University of York, UK a University of Pittsburgh, USA). Pii sou¢asném stavu
financovani Centra se situaci dafi zvladnout (i kdyz n€kteti perspektivni pracovnici
odchazeji), pokud vsak nebude nadéle financovani zajisténo, dojde k odchodu
nejlepsich pracovniki (zejména do zahranic¢i), coz by mélo fatalni dasledky pro
¢innost Centra.

Velice vitame zptisob financovani védy v ramci programu Vyzkumnych center. Tento
zpuisob se nam velice osvédCil a povazujeme jej za optimalni. V soucasnosti
aplikovany grantovy systém GA CR a jinych tuzemskych grantovych agentur je
vhodny spiSe pro financovani mensSich védeckych skupin a projektd. V konecném
dasledku je situace takova, ze prakticky kazdy z pracovniki Centra by musel podavat
grantové prihlasky na jednotlivé prace, psat pribézné a zaveérené zpravy a ztracet ¢as
administrovanim malych grantd. Naproti tomu program Vyzkumnych center
umoznuje integrovat snahu vétsi skupiny védeckych pracovnikii do jediného
spolecného grantu a tak zefektivnit praci védeckého tymu jako celku.

Jsme si védomi, ze nutnou podminkou dal$iho financovani Centrem musi byt ptisna a
objektivni mezinarodni evaluace, ktera povede k roztiidéni existujicich center podle
vykonnosti. Nebranime se tomu, aby pouze nejlepsi centra pokracovala dale, naopak
jsme pro piisné vyhodnoceni prace jednotlivych Center.

Celkové¢ je naSe dosavadni zkuSenost s projekte Vyzkumna centra vynikajici a velice
podporujeme pokra¢ovani tohoto typu financovani védy v Ceské republice.
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