Zprava o plnéni ukoli projektu LNO00A032 ,Centrum komplexnich
molekularnich systémi a biomolekul“ za obdobi 1.1. 2003 — 30. 6. 2003

Béhem prvniho pololeti 2003 nedoslo k zddnym mimotadnym udalostem, které by
ovlivnily plnéni projektu. Jak vyplyne z dalsiho textu, stanovené cile byly splnény a
prace probihala podle planu. Miizeme dokonce konstatovat, Ze vyborné pracovni
podminky Centra ndm umoZnily dosdhnout né€kolika vyznamnych vysledki
s vyraznym ptedstihem vzhledem k piivodnimu harmonogramu.

Za nejvyznamngjsi pedagogické, védecké a popularizacni uspéchy dosazené
v prvnim pololeti roku 2003 povazujeme:

1. Usp&n& probéhla akreditace nového magisterského a doktorského studijniho
programu ,,Modelovani chemickych vlastnosti biostruktur a nanostruktur® na PiF
UK, coZ je prvni aktivita tohoto druhu v AV CR. Oficidlni zahajeni tohoto programu
je planovano na druhé pololeti roku 2003. K zajiSténi tohoto programu vznika
Sdruzeni mezi UFCH JH a PfF UK, jehoZ ustaveni se planuje na druhé pololeti roku
2003 a jehoZz prvnim vedoucim se stane feSitel projektu.

2. Publikacni aktivita Centra je i nadale mimotadna; v prvnim pololeti roku 2003
bylo otisténo 27 védeckych publikaci v prednich svétovych casopisech, 17 dalsich
publikaci je vtisku a 28 bylo zaslano do tisku. Za védecky nejhodnotnéjsi
povazujeme 2 publikace, které vysly v celosvétoveé nejvyznamnéj$im chemickém
casopise Journal of the American Chemical Society, dale byly 2 publikace zaslany
do Casopisu Nature a jedna do J. Mol. Biol. V ¢asopise Vesmir vySel v dubnu 2003
ptehledny ¢lanek o chemii aerosolii od pracovnika Centra P. Jungwirtha.

3. Spoluprace mezi jednotlivymi pracovisti Centra, kterd byla vznikem Centra
iniciovana, se stale prohlubuje a pfinasi vysledky ve formé publikaci. V tomto
pololeti se jedna zajména o nové vazby UFCH JH — VSCHT a UFCH JH - FZU.
MuiZzeme nyni s potéSenim konstatovat, ze vSechna pracovisté¢ Centra jsou jiz plné
propojena a maji spolecné publikace.

3. Vnoru 2003 jsme uspotadali v Praze spole¢né s Pittsburghskou univerzitou
konferenci ,,Ist Pittsburgh-Prague symposium on Complex Molecular Systems®.
Této konference se aktivné zucastnilo pres 50 badateld, véetné 25 student Centra.
Konference byla realizovana na zakladé mezinarodni smlouvy podepsané v tomto
roce mezi UFCH JH a University of Pittsburgh, v ramci které jiz také probihaji
vyménné programy pro studenty Centra.

4. Byly udéleny Wichterlovy prémie dalim tfem pracovnikéim Centra (J. Sponer, O.
Bludsky a P. Kuzel), tj. v souc¢asné dob¢ v Centru pracuje 5 nositeld této prestizni
ceny. Resitel projektu obdrzel v tomto roce prestizni Cenu AV CR. Pracovnik
Centra P. Nachtigall ziskal prestizni Hertie Stiftung, v rdmci kterého ptisobi jako
hostujici profesor na J. W. Goethe Universitat ve Frankfurtu n./M. Pracovnik Centra
V. Spirko se stal fadnym ¢lenem U&ené spoleénosti CR.

5. Regitel projektu se stal spolufesitelem US-NSF grantu. Dale pracovnik Centra P.
Jungwirth je spolufeSitelem velkého projektu US-NSF vramci programu
Collaborative Research in Chemistry.

6. Byly organizovany pravidelné seminare Centra, ve kterych aktivné vystupuji také
studenti Centra, a to vyhradn¢ v anglickém jazyce.

7. Na pude Centra zacal pracovat postdok z Polska V. Zierkiewicz. Ukon¢ili jsme
jednani vramci kterych vfijnu pfijede jako hostujici profesor S. Bradforth
z University of Southern California.



8. S pracovnikem Centra P. Jungwirthem byl natoéen ptilhodinovy program pro CT2
»1Teti k ¢aji” vénovany problematice védy a uniku mozkl do zahranici, ktery bude
uveden v ¢ervenci 2003.

9. Byla ptipravena konference na téma fluorescenéni spektroskopie, ktera se kona
tento rok v Praze (8th International Conference on Methods and Applications of
Fluorescence: Spectroscopy, Imaging and Probes, Prague, August 24-27, 2003).
Jedna se o nejvyznamnéjsi fluorescencni konferenci a jejim hlavnim organizatorem
a predsedajicim je pracovnik Centra Martin Hof.

10. Vramci popularizace védy byla ptipravena kniha "Fyzikalni chemie zajimave",
ktera za podpory Centra vyjde na podzim tohoto roku. Kniha je zaméiena na Siroky
okruh ¢tenard. Jejim cilem je vzbudit zajem o pfirodni védy u talentovanych
sttedoskolskych studentti (a jejich uciteld), vysokoskolskych studentti
ptirodovédeckych sméri a pracovniki ve védé a vyzkumu.

Nositel:

Byly provedeny ptfesné vypocty stablizacnich energii planarnich a patrovych pari
bazi nukleovych kyselin a bylo provedeno jejich Gsp€sné srovnani s experimentem.
Pokracovalo studium mechanizmu nepravé vodikové vazby.

Pokracovalo mapovani povrchi potencidlni a volné energie komplext, jakoz i
mikrohydratovanych komplext

Pokracovalo studium struktury a dynamiky atmosféricky relevantnim molekulovych
iontl na rozhranni voda/vzduch.

Byly provedeny prvni molekularni simulace krystalizace soli z roztoku.

Bylo modelovano zachyceni reaktivnich plynii (0zon, OH) na povrchu aerosoll
motské soli.

Byl navrzen novy molekularni mechanismus nabijeni bouirkovych mrakd.

Byly provedeny molekularni vypocty k casové rozliSenym experimentiim typu
“optical pump-terahertz probe”.

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

Byla vyvinuta metoda pro modelovani vibracni dynamiky molekul vazanych v
matricich (zeolity a matrice vzacnych plynit) dovolujici popis se spektroskopickou
presnosti (~5 cm™).

Byla studovana struktura bazi nukleovych kyselin a jejich komplext s dvojmocnymi
kovovymi ionty pomoci spekter nuklearni magnetické resonance (NMR).

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

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

Studium vysoce excitovanych a kvazivazanych stavii molekulovych utvarii (rozvijeni
metodiky a aplikace).

Byla studovana monomolekularni reorganizace pii prenosu protonu ve vodikové
vazbe.

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



Bylo vyvinuto prvni barvivo, které je mozné excitovat diodovym laserem v modré
oblasti spektra a které je soucasné pouzitelné k charakterizaci biomembran metodou
relaxace rozpoustédla.

Poprvé bylo demonstrovano pouziti fluorescencéni korelacni spektroskopie pfi
charaktrerizaci micel tvofenych blokovymi kopolymery.

Byly nalezeny optimalni podminky pro studium kondenzace DNA pomoci
fluorescencni korelacni spektroskopie.

Byla vyvinuta presnd metoda k ur¢eni difiznich koeficientd a dvoudimenzionalni
hustoty fosfolipidd v biomembranach pomoci konfokalni a dvoufotonové FCS.

Byla vytvofena a aplikovana metodika pro studium spojitého spektra siln€ vazanych
triatomickych utvart.

Byla nalezena distribu¢ni funkce pro kvantitativni popis statistického chovani
»sousedicich® hladin slozitych, vysoce excitovanych molekularnich utvar.

Byla vypracovana obecnd metodika pro popis vibracni dynamiky molekul
v terminech kiivoCarych soutfadnic s minimalizaci Coriolisovy interakce.

Spolunositel 1:

V souladu s pldnem praci na rok 2003 byly v prvnim pololeti feSeny nasledujici
ulohy:

Studium vnitini struktury tekutin.

Studium globalnich fdzovych diagramu.

Nova casove reverzibilni metoda typu prediktor-korektor v molekulové dynamickych
simulacich systémil s polarizovatelnymi molekulami.

Urcovani makroskopickych veli¢in na zaklad¢ ab initio kvantové mechanickych
mezimolekularnich potencialt.

Nad ramec planu praci na rok 2003 byla feSena nasledujici problematika:

Vypocty termodynamickych vlastnosti v kapalnych smésich xenonu s nékterymi
alkany a cykloalkany metodou molekularni dynamiky.

Pocitacové simulace smési uhlovodikii a fluorovanych uhlovodiku na fazovém
rozhrani voda-vzduch.

Simulace chemickych potencialii slozek smési.

Studium termodynamiky a vnitini struktury smesi tekutin v pérech a na fazovych
rozhranich pomoci "Density functional theory" a pocitacovych simulaci.

Spolunositel 2:

Bylo zavedeno rychlé casové skenovani THz signdlu s akumulaci dat
(pteprogramovani zpozd'ovacich drah, synchronizace s detekci). Tim se vyrazné¢
zlepsil dynamicky rozsah méteni THz signalt pti experimentech typu "optical pump
— terahertz probe" (az na 10'° v intenzit& signalu).

Pomoci tohoto experimentu byla prométfena sub-pikosekundova a pikosekundova
dynamika solvatace chromofortt Coumarinu 153 a TBNC v riiznych rozpoustédlech
(chloroform, izopropanol, butanol).

Probihaji analogické experimenty na systému betain / chlofororm.

Vyvinuli jsme novou fazové-citlivou metodu terahetzové reflexni spektroskopie.

Spolunositel 3:



Po dokonceni a opublikovani teoretickych studii interakci peptidi s prechodnymi
kovy, byly navrzeny peptidové sekvence s vysokou specificitou k vybranym
pfechodnym a predany spolupracujicim experimentalnim pracovistim k testovani.
Tato ¢ast prace neni publikovana vzhledem k mozZnosti patentové ochrany vysledki.
S pfedem pfipravenymi programy pro vypocet relativistickych efekt v organickych
biradikalech a programy byly provedeny vypocty u modelovych systémt. Publikace
je pred dokoncenim.

Byly dokonceny studie UV spekter u modelu paralelnich benzeni. Dvé publikace
jsou v pfipravé. Pro studium fotoreaktivity téchto systémi nebyl k dispozici
teoreticky aparat (pokusy vyuzit stavajicich metod a programi selhaly i po
kvalitativni strance), nyni se ukazuje ze SAC-CI metoda by mohla byt vyuzitelna,
ale jen ve spojeni se 64-bitovym pocitaCem, ktery v soucasnosti pofizujeme
z prostiedkd Gstavu.

Byla opublikovana studie interakce feromonu bombykolu s PBP enzymem (clanek
v prestiznim J. Mol. Biol. byl poctén vénovanou titulni strankou). Vzhledem
k objevenym typim interakci se pracuje na modifikované metodice studia interakci
nepolarnich systémi s proteiny vychazejici z modifikovanych silovych poli.
Dokoncuje se studie o interakcich inhibitorti rezistentnich mutant protedzy viru
HIV-1,s cilem objasnit ze strukturniho hledisky pfi¢iny vzniku rezistence a
navrhnout zpasoby, jak mu predchazet. Vysledkem studia je poznani, Ze k zabranéni
resistence prispiva zvySené vazba inhibitoru k hlavnimu fetézci a snizena interakce
k postranim fetézcli. Mutace v téchto mistech pak méné ovlivni vyslednou interakci
inhibitoru. Toto je voditko k hledani dalSich moznych inhibitort.

Clanky za 1. pololeti roku 2003
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