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molekulárních systémů a biomolekul“ za období 1.1. 2003 – 30. 6. 2003 
 
Během prvního pololetí 2003 nedošlo k žádným mimořádným událostem, které by 
ovlivnily plnění projektu. Jak vyplyne z dalšího textu, stanovené cíle byly splněny a 
práce probíhala podle plánu. Můžeme dokonce konstatovat, že výborné pracovní 
podmínky Centra nám umožnily dosáhnout několika významných výsledků 
s výrazným předstihem vzhledem k původnímu harmonogramu.  
 
Za nejvýznamnější pedagogické, vědecké a popularizační úspěchy dosažené 
v prvním pololetí roku 2003  považujeme: 
1. Úspěšně proběhla akreditace nového magisterského a doktorského studijního 
programu „Modelování chemických vlastností biostruktur a nanostruktur“ na PřF 
UK, což je první aktivita tohoto druhu v AV ČR. Oficiální zahájení tohoto programu 
je plánováno na druhé pololetí roku 2003. K zajištění tohoto programu vzniká 
Sdružení mezi ÚFCH JH a PřF UK, jehož ustavení se plánuje na druhé pololetí roku 
2003 a jehož prvním vedoucím se stane řešitel projektu. 
2. Publikační aktivita Centra je i nadále mimořádná; v prvním pololetí roku 2003 
bylo otištěno 27 vědeckých publikací v předních světových časopisech, 17 dalších 
publikací je v tisku a 28 bylo zasláno do tisku. Za vědecky nejhodnotnější 
považujeme 2 publikace, které vyšly v  celosvětově nejvýznamnějším chemickém 
časopise Journal of the American Chemical Society, dále byly 2 publikace zaslány 
do časopisu Nature a jedna do J. Mol. Biol.  V časopise Vesmír vyšel v dubnu 2003 
přehledný článek o chemii aerosolů od pracovníka Centra P. Jungwirtha. 
3. Spolupráce mezi jednotlivými pracovišti Centra, která byla vznikem Centra 
iniciována, se stále prohlubuje a přináší výsledky ve formě publikací. V tomto 
pololetí se jedná  zajména o nové vazby ÚFCH JH – VŠCHT a ÚFCH JH - FZÚ. 
Můžeme nyní s potěšením konstatovat, že všechna pracoviště Centra jsou již plně 
propojena a mají společné publikace. 
3. V únoru 2003 jsme uspořádali v Praze společně s Pittsburghskou univerzitou 
konferenci „1st Pittsburgh-Prague symposium on Complex Molecular Systems“. 
Této konference se aktivně zúčastnilo přes 50 badatelů, včetně 25 studentů Centra. 
Konference byla realizována na základě mezinárodní smlouvy podepsané v tomto 
roce mezi ÚFCH JH a University of Pittsburgh, v rámci které již také probíhají 
výměnné programy pro studenty Centra. 
4. Byly uděleny Wichterlovy prémie dalším třem pracovníkům Centra (J. Šponer, O. 
Bludský a P. Kužel), tj. v současné době v Centru pracuje 5 nositelů této prestižní 
ceny. Řešitel projektu obdržel v tomto roce prestižní Cenu AV ČR. Pracovník 
Centra P. Nachtigall získal prestižní Hertie Stiftung, v rámci kterého působí jako 
hostující profesor na J. W. Goethe Universitat ve Frankfurtu n./M. Pracovník Centra 
V. Špirko se stal řádným členem Učené společnosti ČR.  
5. Řešitel projektu se stal spoluřešitelem US-NSF grantu. Dále pracovník Centra P. 
Jungwirth je spoluřešitelem velkého projektu US-NSF v rámci programu 
Collaborative Research in Chemistry. 
6. Byly organizovány pravidelné semináře Centra, ve kterých aktivně vystupují také 
studenti Centra, a to výhradně v anglickém jazyce. 
7. Na půdě Centra začal pracovat postdok z Polska V. Zierkiewicz. Ukončili jsme 
jednání v rámci kterých v říjnu přijede jako hostující profesor S. Bradforth 
z University of Southern California. 



8. S pracovníkem Centra P. Jungwirthem byl natočen půlhodinový program pro ČT2 
„Třetí k čaji“ věnovaný problematice vědy a úniku mozků do zahraničí, který bude 
uveden v červenci 2003. 
 9. Byla připravena konference na téma fluorescenční spektroskopie, která se koná 
tento rok v Praze (8th International Conference on Methods and Applications of 
Fluorescence: Spectroscopy, Imaging and Probes, Prague, August 24-27, 2003). 
Jedná se o nejvýznamnější fluorescenční konferenci a jejím hlavním organizátorem 
a předsedajícím je pracovník Centra Martin Hof.   
10. Vrámci popularizace vědy byla připravena kniha "Fyzikální chemie zajímavě", 
která za podpory Centra vyjde na podzim tohoto roku. Kniha je zaměřena  na široký 
okruh čtenářů. Jejím cílem je vzbudit zájem o přírodní vědy u talentovaných 
středoškolských studentů (a jejich učitelů), vysokoškolských studentů 
přírodovědeckých směrů a pracovníků ve vědě a výzkumu. 
 
 
 
 
 
Nositel: 
Byly provedeny přesné výpočty stablizačních energií planárních a patrových párů 
bazí nukleových kyselin a bylo provedeno jejich úspěšné srovnání s experimentem. 
Pokračovalo studium mechanizmu nepravé vodíkové vazby.  
Pokračovalo mapování povrchů potenciální a volné energie komplexů, jakož i 
mikrohydratovaných komplexů 
Pokračovalo studium struktury a dynamiky atmosféricky relevantním molekulových 
iontů na rozhranní voda/vzduch. 
Byly provedeny první molekulární simulace krystalizace soli z roztoku. 
Bylo modelováno zachycení reaktivních plynů (ozón, OH) na povrchu aerosolů 
mořské soli. 
Byl navržen nový molekulární mechanismus nabíjení bouřkových mraků. 
Byly provedeny molekulární výpočty k časově rozlišeným experimentům typu 
“optical pump-terahertz probe”. 
Byly studovány interakce malých molekul se systémy tranzitní kov-zeolit.  
Byla vyvinuta metoda pro modelování vibrační dynamiky molekul vázaných v 
matricích (zeolity a matrice vzácných plynů) dovolující popis se spektroskopickou 
přesností (~5 cm-1). 
Byla studována struktura bazí nukleových kyselin a jejich komplexů s dvojmocnými 
kovovými ionty pomocí spekter nukleární magnetické resonance (NMR). 
Byl analyzován vliv platinace na elektronovou strukturu guaninu, aciditu jeho 
vodíků, deprotonaci a energetiku párování.  
Byla studována interakce hydratovaných dvojmocných kovových iontů skupiny 
zinku a hořčíku s nukleotidy. 
Studium vysoce excitovaných a kvazivázaných stavů molekulových útvarů (rozvíjení 
metodiky a aplikace).  
 Byla studována monomolekulární reorganizace při přenosu protonu ve vodíkové 
vazbě. 
Byla dokončena analýza hydratačního obalu A formy DNA a RNA a krystalová 
struktura oktameru A-DNA.  



Bylo vyvinuto první barvivo, které je možné excitovat diodovým laserem v modré 
oblasti spektra a které je současně použitelné k charakterizaci biomembrán metodou 
relaxace rozpouštědla. 
Poprvé bylo demonstrováno použití fluorescenční korelační spektroskopie při 
charaktrerizaci micel tvořených blokovými kopolymery.  
Byly nalezeny optimální podmínky pro studium kondenzace DNA pomocí 
fluorescenční korelační spektroskopie. 
Byla vyvinuta přesná metoda k určení difúzních koeficientů a dvoudimenzionální 
hustoty fosfolipidů v biomembránách pomocí konfokální a dvoufotonové FCS. 
Byla vytvořena a aplikována metodika pro studium spojitého spektra silně vázaných 
triatomických útvarů. 
Byla nalezena distribuční funkce pro kvantitativní popis statistického chování 
„sousedících“ hladin složitých, vysoce excitovaných molekularních útvarů. 
Byla vypracována obecná metodika pro popis vibrační dynamiky molekul 
v termínech křivočarých souřadnic s minimalizací Coriolisovy interakce. 
 
Spolunositel 1: 
V souladu s plánem prací na rok 2003 byly v prvním pololetí  řešeny následující 
úlohy: 
Studium vnitřní struktury tekutin. 
Studium globálních fázových diagramů. 
Nová časově reverzibilní metoda typu prediktor-korektor v molekulově dynamických 
simulacích systémů s polarizovatelnými molekulami. 
Určování makroskopických veličin na základě ab initio kvantově mechanických   
mezimolekulárních potenciálů. 
Nad rámec plánu prací  na rok 2003 byla řešena následující problematika: 
 Výpočty termodynamických vlastností v kapalných směsích xenonu s některými 
alkany a cykloalkany metodou molekulární dynamiky. 
Počítačové simulace směsi uhlovodíků a fluorovaných uhlovodíku na fázovém 
rozhraní voda-vzduch.  
Simulace chemických potenciálů složek směsí. 
Studium termodynamiky a vnitřní struktury směsí tekutin v pórech a na fázových 
rozhraních pomocí "Density functional theory" a počítačových simulací. 
 
 
Spolunositel 2: 
Bylo zavedeno rychlé časové skenování THz signálu s akumulací dat 
(přeprogramování zpožďovacích drah, synchronizace s detekcí). Tím se výrazně 
zlepšil dynamický rozsah měření THz signálů při experimentech typu "optical pump 
– terahertz probe" (až na 1010 v intenzitě signálu). 
Pomocí tohoto experimentu byla proměřena sub-pikosekundová a pikosekundová 
dynamika solvatace chromoforů Coumarinu 153 a TBNC v různých rozpouštědlech 
(chloroform, izopropanol, butanol). 
Probíhají analogické experimenty na systému betain / chlofororm. 
Vyvinuli jsme novou fázově-citlivou metodu terahetzové reflexní spektroskopie. 
 
 
Spolunositel 3: 



Po dokončení a opublikování teoretických studií interakcí peptidů s přechodnými 
kovy, byly navrženy peptidové sekvence s vysokou specificitou k vybraným 
přechodným a předány spolupracujícím experimentálním pracovištím k testování. 
Tato část práce není publikována vzhledem k možnosti patentové ochrany výsledků. 
S předem připravenými programy pro výpočet relativistických efektů v organických 
biradikálech a programy byly provedeny výpočty u modelových systémů. Publikace 
je před dokončením. 
Byly dokončeny studie UV spekter u modelu paralelních benzenů. Dvě publikace 
jsou v přípravě. Pro studium fotoreaktivity těchto systémů nebyl k dispozici 
teoretický aparát (pokusy využít stávajících metod a programů selhaly i po 
kvalitativní stránce), nyní se ukazuje že SAC-CI metoda by mohla být využitelná, 
ale jen ve spojení se 64-bitovým počítačem, který v současnosti pořizujeme 
z prostředků ústavu. 
Byla opublikována studie interakce feromonu bombykolu s PBP enzymem (článek 
v prestižním J. Mol. Biol. byl poctěn věnovanou titulní stránkou). Vzhledem 
k objeveným typům interakcí se pracuje na modifikované metodice studia interakcí 
nepolárních systémů s proteiny vycházející z modifikovaných silových polí. 
Dokončuje se studie o interakcích inhibitorů rezistentních mutant proteázy viru 
HIV-1, s cílem objasnit ze strukturního hledisky příčiny vzniku rezistence a 
navrhnout způsoby, jak mu předcházet. Výsledkem studia je poznání, že k zabránění 
resistence přispívá zvýšené vazba inhibitoru k hlavnímu řetězci a snížená interakce 
k postraním řetězců. Mutace v těchto místech pak méně ovlivní výslednou interakci 
inhibitoru. Toto je vodítko k hledání dalších možných inhibitorů. 
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