Zprava o plnéni ukoli projektu LN00A032 ,,Centrum komplexnich

molekularnich systémi a biomolekul“
za obdobi 1.1. 2004 — 30. 6. 2004

K 1.1.2004 piesla vétsi ¢ast Centra z UFCH-JH AV CR na UOCHB AV CR. Nositelem
Centra se stal UOCHB AV CR (Fesitel Pavel Hobza) a UFCH-JH AV CR se stal
spolunositelem (spolufesitelem se stal doc. Dr. M. Hof). Tyto organiza¢ni zmény se
nedotkly védeckého programu Centra a jak vyplyne z dal§iho textu, stanovené cile byly
splnény a prace probihala podle planu. Mizeme dokonce konstatovat, ze vyborné pracovni
podminky Centra, zaji§téné Ustavem organické chemie a biochemie, ndm umoznili dokongit
nejvetsi pocet publikaci v historii Centra.

Za nejvyznamnéjsi pedagogické, védecké a popularizacni uspéchy dosaZené v prvnim
pololeti roku 2004 povaZzujeme:

1.

Probéhly pftijimaci pohovory do 1. roc¢niku doktorského studijniho programu
,2Modelovani chemickych vlastnosti biostruktur a nanostruktur“ na PfF UK.
Doktorské studium programu, ktery je plné spravovan pracovniky Centra, bude
zahdjeno 1.10.2004.

Byl vyhlaSen 3. ro¢nik Letni Skoly vypocetni a teoretické chemie, ktery se bude
konat od 30. srpna do 3. zafi 2004 na pracovisti Centra Na Santince. Letni $koly se
zicCastni pres 25 studentll zejména magisterskych oborii ptirodovédného zaméieni.
Pievazna vétsina ptihlaSenych je z mimoprazskych univerzit.

Publikac¢ni aktivita Centra je 1 nadale mimotadna; v prvnim pololeti roku 2004 bylo
otisténo 29 védeckych publikaci v prednich svétovych casopisech a 21 dalSich
publikaci je vtisku. Kromé toho byly publikovany ctyfi knizni ptispévky. Za
védecky nejhodnotnéj$i povazujeme 2 publikace, které vysly v celosvétove
nejvyznamnéjSim chemickém cCasopise Journal of the American Chemical Society.
Vétsina praci byla publikovdna v renomomavnych fyzikalné chemickych ¢asopisech
americkych, J. Phys. Chem. A/B (3), J. Chem. Phys. (3), ¢i evropskych, Phys.
Chem. Chem. Phys. (9), Chem. Phys. Letters (2).

V renomovaném nakladatelstvi Springer byla publikovdna kniha Fluorescence
Spectroscopy in Biology, jejimz hlavnim editorem byl Martin Hof.

V ramci populariza¢niho poslani Centra vysla kniha Zdhady, klice zajimavosti ocima
Sfyzikalnich chemie. Jejim cilem je vzbudit zdjem o fyzikalni chemii a chemickou
fyziku u talentovanych stiedoskolskych studentti, bakalarskych a magisterskych
studentil pfirodovédeckého zaméfeni a v neposledni fadé poskytnout sttedoSkolskym
pedagogim material k podpofeni zdjmu mladé generace o tyto obory. Kniha méla
mezi studenty, jejich pedagogy a dal§imi zajemci o popularizaci ptirodnich véd
mimotadny medialni ohlas.

Na pidé Centra zacali pracovat zahraniéni studenti: postdoci z Polska V.
Zierkiewicz a Spanélska H.V. Gonzales (drzitelka velmi prestizntho EMBO
stipendia), doktorandi z Polska I. Dabkowska (drzitelka Visegrad stipendia),
doktorand Babak Minofar z Iranu, doktorand T. Frigato z Italie a na mésicni stazi
byl Moise Dongmo z Kamerunu. Ve skupiné¢ Dr. Hofa (spolufesitel 3) zacal
pracovat novy vyzkumny pracovnik Mgr. Piotr Jurkiewicz z Polska.



Nositel:

Byly provedeny piesné vypocCty stablizanich energii planarnich part bazi nukleovych
kyselin s vodikovymi vazbami a bylo provedeno jejich srovnani s empirickymi vypocty
jakoz 1 vypocty metodami DFT

Pokracovalo studium mechanizmu nepravé vodikové vazby a dvouvodikové vazby.

Pokracovalo mapovani povrchli potencialni a volné energie mikrohydratovanych para
adenin...thymin jakoz i tautomera uracilu a thyminu.

Byly zahajeny ptesné vypocty pro krystalové struktury aminokyselin, peptidii a bilkovin.

Byla zahdjena a publikovana prvni MD studie dendritickych molekul a jejich chovani
v roztoku. Tyto molekuly by mohly slouzit jako potencialni nosi¢e imunoregulaatoru

Byly zhéjeny vypocty elektronicky excitovanych stavll parti basi nukleovych kyselin jakoZz i
mdelovych komplext .

Pokracovalo studium interakce malych molekul s kationty v mimomiizkovych pozicich v
zeolitech. Ve spolupraci s experimentalnimi kolegy byla vyvinuta metoda na urovani
populace jednotlivych typti kationtovych pozic v zeolitech. Byla modelovana spektra
TPD.

Byla studovéna vibra¢ni dynamika mikrosolvatovanych organickych molekul.

Byla studovany HFC tensory komplexnich slouc¢enin na bazi vanadocénu.

V ramci SirSiho studia elektricky nabitych molekularnich utvard byly provedeny piesné
vypodty spektralnich charakteristik astrofyzikalné zajimavych iontd C,” a CS™ .

Vramci obecného studia peptidické vazby bylo rozpracovano studium dynamické
neplanarity molekul formamidu, metylformamidu a dimetylformamidu. Bylo rovnéz
zahdjeno studium dynamické nerigidity dialaninu a jejiho vlivu na NMR a Ramanské
spektralni charakteristiky.

Byly zahdjeny a do formy ur¢ené k publikaci dospély studie konformerti aromatickych
aminokyselin a jejich rotamertt v modelovych tripeptidech. Toto studium by mélo
ptispét k ur€eni a povaze stabilizacnich prvki jednotlivych rotamerav proteinech.

Byla studovana hydratace dikarboxylovych dianionti (oxalat, adipat, suberat, a
tetradekandiovy dianion) ve vodnich klastrech a na rozhranni voda-vzduch ve spolupréci
s experimentatory v Pacific Northwest National Lab.

Byla popsana povrchova hydratace azidového aniontu (opét ve spolupraci s Pacific
Northwest National Lab).

V piime spolupraci s experimentatory (Max Born Institute, Berlin) bylo studovano chovani
iodidu tetra-butyl amonného na rozhranni voda-vzduch.

Byla modelovéana femtosekundova odezva v daleké infraervené oblasti na optickou excitaci
laserovych barviek (coumarin, betain), méfena na FzZU AV CR.

Byla modelovana fotodisociace HI na povrchu velkych argonovych klastri, méfena na Max
Planck Institute v Goettingen.

Byly ptipraveny MD simulace samoskladby molekularnich miizi pro nanotechnologické
aplikace.

Byla dale rozpracovdana metodika vypoctu tfeni molekularnich nanorotorii a motorti pfimo
z pocitacovych simulaci.

Byly vypravovany nové fenomenologické modely chovani molekuldrnich rotort.

Zacali jsme s piipravou programil pro simulace nanostrukturovanych materialt s Ewaldovou
sumaci.

Byly pfipraveny modely uhlikovych nanotrubic¢ek pro MD simulace jejich chovani.

Byly provedeny prvni simulace molekuldrnich turbin na bazi porfyrin-shishkhababu.

Byla vyvinuta metodika pro ptesné vypocty spektroskopickych charakteristik molekul a
iontl v komplexnich molekulovych systémech. Metodika byla pouzita pro



spektroskopickou charakterizaci molekul v matricich vzacnych plynti, matricich na bazi
fullerenti a zeolitech.

Pokracovalo studium relativistickych efektli u biradikald typu Me-M(+)-Me (M=N,P,As) a
Me-M(-)-Me (M=B,Al,Ga). Vysledky jsou pfipraveny k publikovani.

Spolunositel 1:

Pomoci metody Monte Carlo v kanonickém souboru byly simulovany termodynamické
vlastnosti tezkych vzacnych plynl (argon, krypton, xenon) v oblasti plynu a kapaliny za
vysokych tlakil. Prace navazuje na piesné ab initio vypocty parovych potenciald.

Byla navrzena nova metoda vypoctu chemickych potencidlu slozek zaloZzena na kombinaci
pocitacovych experimentt a teoretickych vaznych podminek.

Byla navrzena nova metoda molekulové-dynamickych simulaci berouci v tvahu
polarizovatelnost molekul.

Byly vypocteny globélni fadzové diagramy pro van der Waals-Dieterici a BMCSL-Dieterici
stavové rovnice.

Na zakladé pocitacovych simulaci a ptesnych viridlnich koeficientd byla navrzena nova
stavova rovnice platnd v oblasti tekutiny a v metastablni oblasti. Byl proveden rozbor
termodynamického chovani v v metastabilnim a nestabilnim oboru.

Teorie funkcionalu hustoty (DFT) a teorie fundamentalni miry (FMT) byly pouzity k
vypoctu fazového chovani binarnich smési v modelovych porech.

Byla studovana vnifni struktura vody za pouziti realistickych modelti uvazujicich jak
multipolové momenty, tak polarizovatelnost.

Byly studovany dodatkové objemy modelovych smési tuhych ¢astic metodami integralnich
rovnic. Byla navrzena novéd metoda feSeni Ornsteinovy-Zernikeho rovnice . Vysledky
byly porovnany s hodnotami plynoucimi z pseudoexperimentti a ze stavovych rovnic.

Populariza¢ni aktivity:

Ucastnime se se pravidelné Letniho odborného soustfedéni chemické olympiady v Béstving.
Letos (18. Letni skola: Inzenyrska chemie na pocatku 21. stoleti) zde pfednese J. Kolafa
ptednasku Struktura vody z molekuldrniho pohledu.

Pracovisté spolufesitele se rovnéz pravideln€ ti¢astni Letni Skoly stiedoskolskych ucitelti
chemie potadané na VSCHT Praha (letos prob&hne koncem srpna).

Spolunositel 2:

Pomoci experimentu "Optical pump — THz probe"

- byla zmétena ultrarychla dynamika fotoexcitovanych molekul TBNC v riznych
polarnich rozpoustédlech (teoretické simulace k experimentim provedeny na
UOCHB AVCR)

- byly studovany mechanismy generace kvazi-volnych elektronli v plynech (O, N,, Ar,
He) pomoci mnohofotonové optické excitace a pomoci tunelovani ve vysokém poli
(excitace 400 a 800 nm). Byla studovéna ultrarychla dynamika takto vytvotreného
plasmatu. Interpretace méfeni je provadéna v souéinnosti s teoretiky z UOCHB
AVCR.

Pro umoznéni dalsich experimentti podobného typu v kapalinach jsme zavedli nové
uspotadani pro studium kapalnych vzorkl ve formé volné padajiciho proudu kapaliny

(wire-guided free-jet)



Dale byla zkouméana moznost vyuziti citlivosti pozice a $itky defektnich hladin
terahertzovych fotonickych krystali k ur€ovani (konformac¢niho) stavu biologicky
zajimavych latek (napt. DNA).

Spolunositel 3:

Na aktivnich povrsich (slida, sklo, silikon) byl sledovan prabeéh formovani fosfolipidovych
membran a jejich struktura pomoci elipsometru, ktery byl zakoupen tento rok.

Byla studovéna adsorpce zavisla na potencidlu a laterdlni pohyblivost DOPC na
polykrystalu zlata s vyuzitim fluorescen¢ni mikroskopie a EQCM.

Exprimentalné 1 teoreticky byla mapovana relaxace solventu v oblasti hydrofobnich fetézca
mastnych kyselin v biomembréanach (spoluprace Hof - Jungwirth).

Byla vyvinuta nova experimentalni metoda ,,Casové rozliSena fluorescenc¢ni korelacni
mikroskopie a naprogramovan software na zpracovani takto ziskanych dat.
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