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Nekovalentní interakce hrají zásadní úlohu v přírodních vědách a jsou zodpovědné za 
strukturu např. vody nebo biomakromolekul. Připomeňme, že struktura 
biomakromolekul určuje do značné míry i funkci těchto systémů – dvoušroubovicová 
struktura DNA je nezbytně nutná pro uchování a hlavně přenos genetické informace. 
Pokusné studium nekovalentních interakcí je obtížné a nejednoznačné. Na druhé 
straně teoretické metody kvantové chemie v kombinaci s počítačovými experimenty 
(zejména metodami molekulové dynamiky) poskytují ucelený a konsistentní obraz 
nekovalentních interakcí v různých prostředích a různých teplotách. V přednášce 
budou probrány různé typy nekovalentních interakcí, jejich původ a role, kterou hrají 
v přírodních vědách. Dále budou zmíněny výpočetní metody od nejpřesnějších, 
neempirických, které poskytují energetické charakteristiky s chemickou přesností, ale 
jsou omezeny na systémy s max 50 atomy, až po semiempirické a empirické, které 
dovolují studovat systémy s několika tisíci atomy. Závěrem budou zmíněny vybrané 
projekty naší laboratoře, zejména počítačové návrhy nových léků. 
 

Pavel Hobza (nar. 1946) promoval v r. 1969 na Fakultě jaderné a fyzikálně inženýrské ČVUT, 
vědeckou kandidaturu (CSc.) na téma Molekulové interakce obhájil na Ústavu fyzikální chemie  
ČSAV v Praze r. 1973. Po odchodu z ČSAV pracoval na Institutu hygieny a epidemiologie 
v Praze. Do Akademie věd se opět vrátil v 90. letech, do Ústavu fyzikální chemie 
J.Heyrovského, odkud v roce 2003 přešel do Ústavu organické chemie a biochemie, kde 
v současnosti vede oddělení Molekulového modelování a je vedoucím Centra biomolekul a 
komplexních molekulových systémů.  
Na Přírodovědecké fakultě Univerzity Karlovy se habilitoval v roce 1992 a na téže fakultě byl 
v roce 2002 jmenován profesorem fyzikální chemie.  
Profesor Hobza je držitelem prestižních ocenění (např. Národní cena Česká hlava za rok 2008 
či  Praemium Academiae, AV ČR za rok 2007), členem britské Královské společnosti chemické, 
Učené společnosti České republiky, Rady vlády pro výzkum, vývoj a inovace, vědeckých rad 
několika institucí a redakčních rad evropských a českých chemických časopisů. 
Po celý svůj vědecký život se profesor Hobza zabývá kvantovou chemií a počítačovým 
modelováním nekovalentních vazeb, výzkumem v oblasti struktury a dynamiky molekulárních 
a biomolekulárních klastrů. Jeho největším vědeckým činem je objev nepravé vodíkové vazby. 
Dalším zásadním objevem je role patrových („stacking“) interakcí v DNA a proteinech a úloha 
dispersní energie v biomakromolekulách. 
Publikoval více než 370 původních prací a 3 knihy. Je nejcitovanějším českým chemikem - jeho 
práce jsou citovány více než 15 000krát.   
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Profesor fyzikální chemie University Karlovy, řádný člen Československé 
akademie věd, zakladatel a ředitel Ústavu fyzikální chemie ČSAV. 
 
Vynikající elektrochemik proslulý zejména objevnými pracemi o kinetických 
polarografických proudech a o aplikacích polarografie v lékařské diagnostice, 
skvělý učitel, autor mezinárodně známé učebnice fyzikální chemie. Významnou 
měrou se zasloužil o rozvoj moderní fyzikální chemie v této zemi. Navíc byl 
osobností vynikajících lidských vlastností. 
 
K uctění jeho památky pořádá Ústav fyzikální chemie Jaroslava Heyrovského 
AV ČR každoročně pamětní Brdičkovu přednášku, k níž jsou zváni vynikající 
světoví vědci v oborech, které jsou v ústavu rozvíjeny. 
 

 


