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"Nekovalentni interakce a jejich role v chemii a biodisciplinach”

Pavel Hobza

Ustav organické chemie a biochemie, v.v.i.
Akademie véd Ceské republiky

Nekovalentni interakce hraji zasadni ulohu v pfirodnich védach a jsou zodpovédné za
strukturu napf. vody nebo biomakromolekul. Pfipomenme, Ze struktura
biomakromolekul uréuje do znacné miry i funkci téchto systéml — dvouSroubovicova
struktura DNA je nezbytn& nutna pro uchovani a hlavné pfenos genetické informace.
Pokusné studium nekovalentnich interakci je obtizné a nejednoznacné. Na druhé
strané teoretické metody kvantové chemie v kombinaci s pocitaCovymi experimenty
(zejména metodami molekulové dynamiky) poskytuji uceleny a konsistentni obraz
nekovalentnich interakci v riznych prostfedich a riznych teplotach. V pfednasce
budou probrany riizné typy nekovalentnich interakci, jejich puvod a role, kterou hraji
v pfirodnich védach. Dale budou zminény vypocCetni metody od nejpfesnéjSich,
neempirickych, které poskytuji energetické charakteristiky s chemickou pFesnosti, ale
jsou omezeny na systémy s max 50 atomy, aZz po semiempirické a empiricke, které
dovoluji studovat systémy s nékolika tisici atomy. Zavérem budou zminény vybrané
projekty nasi laboratofe, zejména pocitaCové navrhy novych léka.

Pavel Hobza (nar. 1946) promoval v r. 1969 na Fakulté jaderné a fyzikéiné inzenyrské CVUT,
védeckou kandidaturu (CSc.) na téma Molekulové interakce obhéjil na Ustavu fyzikalni chemie
CSAV v Praze r. 1973. Po odchodu z CSAV pracoval na Institutu hygieny a epidemiologie
v Praze. Do Akademie véd se opét vrati v 90. letech, do Ustavu fyzikéini chemie
J.Heyrovského, odkud v roce 2003 preSel do Ustavu organické chemie a biochemie, kde
v soucasnosti vede oddéleni Molekulového modelovani a je vedoucim Centra biomolekul a
komplexnich molekulovych systémd.

Na Prirodovédecké fakulté Univerzity Karlovy se habilitoval v roce 1992 a na téze fakulté byl
v roce 2002 jmenovan profesorem fyzikalni chemie.

Profesor Hobza je drzitelem prestiznich ocenéni (napf. Narodni cena Ceské hlava za rok 2008
& Praemium Academiae, AV CR za rok 2007), &lenem britské Kralovské spoleénosti chemické,
Ucené spoleénosti Ceské republiky, Rady viady pro vyzkum, vyvoj a inovace, védeckych rad
nékolika instituci a redakénich rad evropskych a ceskych chemickych ¢asopist.

Po cely svij védecky Zivot se profesor Hobza zabyva kvantovou chemii a pocitacovym
modelovanim nekovalentnich vazeb, vyzkumem v oblasti struktury a dynamiky molekularnich
a biomolekularnich klastri. Jeho nejvétsim védeckym ¢inem je objev nepravé vodikové vazby.
Dalsim zasadnim objevem je role patrovych (,stacking®) interakci v DNA a proteinech a uloha
dispersni energie v biomakromolekulach.

Publikoval vice nez 370 pdvodnich praci a 3 knihy. Je nejcitovanéjsim ¢eskym chemikem - jeho
prace jsou citovany vice nez 15 000krat.
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Edgar HEILBRONNER (Eidgenossische Technische Hochschule, Ziirich)
“The old Hickel formalism”

Kamil KLIER (Lehigh University, Bethlehem, Pennsylvania)

“Physical chemistry in two dimensions*

Joshua JORTNER (Tel Aviv University, Tel Aviv)

“Clusters — a bridge between molecular and condensed matter chemical
physics”

David J. SCHIFFRIN (The University of Liverpool)

“Electrochemistry in two-dimensional systems”

Josef MICHL (University of Colorado, Boulder, Colorado)

“Molecular kit for new materials”

Gerhard ERTL (Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-Gesellschaft, Berlin)
“Self-organization in surface reactions”

Roger PARSONS (University of Southampton)

“‘Electrochemistry in the last 50 years: from Tafel plotting to scanning
tunnelling”

G. Barney ELLISON (JILA and University of Colorado, Boulder, Colorado)
“The chemical physics of organic reactive intermediates in combustion
and atmospheric processes”

Henry F. SCHAEFER Il (University of Georgia, Athens, Georgia)

“The third age of quantum chemistry”

Alexis T. BELL (University of California and Lawrence Berkeley Laboratory,
Berkeley, California)

“Progress towards the molecular design of catalysts —lessons learned
from experiments and theory”

Mario J. MOLINA (Massachusetts Institute of Technology, Cambridge,
Massachusetts)

“The Antarctic ozone hole”

Jean-Marie LEHN (Université Louis Pasteur, Strasbourg a Collége de France,
Paris)

“Selforganization of supramolecular nanodevices”

Helmut SCHWARZ (Technische Universitéat Berlin)

“‘Elementary processes in catalysis: looking at and learning from “naked”
transition ion”

Rudolph A. MARCUS

(California Institute of Technology, Pasadena)

“Strange isotope effects in stratospheric ozone and in the earliest
minerals in the solar system*

Avelino CORMA

(Instituto de Tecnologia Quimica, Valencia)

“ Supramolecular Entities Based on Molecular Sieves for Catalysis and
Synthesis of New Materials

Paul CRUTZEN

(Max Planck Institute for Chemistry, Mainz):

,»Atmospheric Chemistry and Climate in the "Anthropocene” ”.

Harry B. GRAY

(California Institute of Technology, Pasadena)

“The Currents of Life: Electron Flow through Metalloproteins”

Michael GRAETZEL

(Ecole Polytechnique Federale de Lausanne, Switzerland

“Mesoscopic Electrodes for Generation and Storage of Electric Power
from Sunlight”

Gabor A. SOMORJAI

(University of California, Berkeley)

“Molecular Foundations of Heterogeneous Metal Catalysis”



Rudolf BRDICKA
(1906-1970)

Profesor fyzikalni chemie University Karlovy, fadny clen Ceskoslovenské
akademie véd, zakladatel a feditel Ustavu fyzikalni chemie CSAV.

Vynikajici elektrochemik prosluly zejména objevnymi pracemi o kinetickych
polarografickych proudech a o aplikacich polarografie v |ékafské diagnostice,
skvély ucitel, autor mezinarodné znamé ucebnice fyzikalni chemie. Vyznamnou
mérou se zaslouZil o rozvoj moderni fyzikalni chemie v této zemi. Navic byl
osobnosti vynikajicich lidskych vlastnosti.

K ucténi jeho pamatky porada Ustav fyzikalni chemie Jaroslava Heyrovského
AV CR kazdoro€né pamétni BrdiCkovu pfednasku, k niz jsou zvani vynikajici
svétovi védci v oborech, které jsou v ustavu rozvijeny.



