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b) Zmény ve slozeni organu:

V pribéhu r. 2007 nebyly provedeny zadné zmény

c¢) Informace o €innosti organt:

Reditel:

V pribéhu roku 2007 bylo vydano 13 vnitfnich smérnic, 14 pfikazu feditele a 11
informaci vedeni. Vzhledem k pfechodu na v.v.i. a ke zméné organizace Ustavu

k poc¢atku roku zahrnovaly nové vydané pfedpisy zakladni pravidla chodu instituce.
Podle novych pravidel a v sou€innosti s Radou instituce byly stanoveny mzdové
limity pro jednotlivé tymy a dohodnuty smluvni mzdy s vedoucimi tymu. Pravidelné
mésicné se uskutecnila porada vedeni a vedoucich védeckych tyma, védecko-
servisnich a servisnich tymda.

Jako kazdoro€né byla vyhodnocena publikani (a jind) aktivita Ustavu. S vysledky
hodnoceni byl seznamen cely Ustav. Soustavné sledovani aktivit tymd pfinasi velky
efekt na pocty a kvalitu publikaci a na citovanost praci z Ustavu, které vyrazné
stoupaji.

Vybérem firem na zpracovani pland a na dohled na rekonstrukci a dostavbu arealu
v Dejvicich byla posunuta faze studie do faze pfipravy dokumentace a schvalovani.
Byl stanoven harmonogram a systematicka prace na planech. Zaroven byla
zahajena faze uvoliiovani budovy C Gpravou prostor, které Ustav ziskal po odchodu
UMG z arealu a stéhovanim do novych prostor.

Pofizena byla pfistrojova technika v objemu 125 mil. KE. Nejvyznamnéjsi polozku
tvofi NMR za 50 mil. K& a dale pfistroje pro kapalinovou a plynovou chromatografii,
CD spektrometr a ostatni spektrometry, vakuova technika, chladici zafizeni a
vypocetni technika.

Castka 81 mil. K& byla investovana do technického zhodnoceni arealu na
Flemingové namésti.

V ramci Invited Lecture Series se uskutec¢nilo 13 pfednasek prednich svétovych
odbornikd na Ustavu. V ramci navstév se uskutec€nila diskuse s témito védci a
pracovniky Ustavu a byla navazana rfada spolupraci. Pokracoval ustavni
Postdoctoral Project, v jehoz ramci pracovalo na ustavu 17 zahrani¢nich
postdoktorandd, podporovanych z prostfedku Ustavu. Byla pfipravena pravidla pro
novy Sabbatical Visiting Program s terminem zahajeni v roce 2008.

V roce 2007 byly uzavieny smlouvy na feseni 109 projektd podporovanych prevazné
z program GACR, GA AVCR, MSMT a dal$ich poskytovateld.

V roce 2007 byly zahdjeny prace na pfipravé ustavniho systému na komerc¢ni vyuziti
dusevniho vlastnictvi Ustavu. Schvaleni vzniku dcefiné spolecnosti IOCB TT se
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presunulo do roku 2008.

Rada pracovisteé:

V r. 2007 se uskuteénilo 9 jednani Rady UOCHB AVCR, v.v.i.

1. zasedani — 18. ledna 2007

Rada projednala a schvdlila navrh Jednaciho fadu, tajnou volbou zvolila pfedsedu a
mistopfedsedu Rady, souhlasila s navrhem na jmenovani tajemnika Rady a
schvalila text Oznameni o vyhlaseni vybérového fizeni na funkci feditele UOCHB
AVCR, v.v.i.

2. zasedani— 16. Gnora 2007

Rada projednala a schvdlila navrh na slozeni vybérové komise pro volbu feditele
Ustavu, dale pak prfedbézny navrh pravidel pro hospodareni s fondy a navrh zasad
pro tvorbu a strukturu rozpo¢tu na r. 2007.

3. zasedani— 1. brezna 2007

Rada projednala a schvdlila navrh Mzdového pFedpisu a najemni smlouvu na
prostory v ul. Papirenska.

4. zasedani — 5. dubna 2007

Rada schvdlila finalni verzi Pravidel pro hospodareni s fondy a zddvodnény navrh
na zakoupeni nového hmotnostniho spektrometru pro servisni méfeni spekter
vysokého rozliSeni s tim, Ze pfistroj bude zakoupen v r. 2008.

5. zasedani — 3. kvétna 2007

Za fizeni mistopfedsedy Rady a pfedsedy komise pro vybérové fizeni na obsazeni
funkce feditele bylo projednano doporuceni vybé&rové komise a Rada poté
v souladu s doporucenim navrhla RNDr. Zdefika Havlase DrSc. jako vhodného
kandidata na jmenovani feditelem UOCHB AVCR, v.v.i.

6. zasedani — 7. ¢ervna 2007

Rada projednala a schvalila navrh vedeni na institucionalni financovani mezd ve
védeckych tymech a navrh rozpo¢tu UOCHB na rok 2007; na zakladé posouzeni
dokumentace kandidatu byl schvalen vybér prednasejicich do cyklu ,invited
lectures®.

7. zasedani — 11. fijna 2007

Rada projednala a schvdélila navrh Organizacniho fadu UOCHB AVCR, v.v.i. a
navrh projektu na pfijimani zahrani¢nich ,sabbatical® védci na UOCHB; déle Rada
projednala a schvalila aktualizaci Pravidel pro hospodareni s fondy a Socialniho
fondu, jako podklad pro jednani s odborovou organizaci pfi formulaci Kolektivni
smlouvy.

8. zasedani — 8. listopadu 2007
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Rada projednala a schvdlila navrh zasad hodnoceni vykonnosti pracovnikd i tyma
vzdy za posledni tfi roky (v roce 2007 za rok, v roce 2008 za dva roky); navrh
vychazi z metodiky Rady pro védu a vyzkum.

9. zasedani — 4. prosince 2007

Rada schvalila Volebni fad a po Siroké diskusi iupraveny zamér vedeni na
zalozeni spole€nosti zajistujici optimalni ,technolgy transfer”.

Radou schvalené dulezité dokumenty jsou souéasti Vnitinich smérnic
UOCHB AVCR, v.v.i.
Dozorci rada:

V r. 2007se uskutec¢nila 2 jednani Dozor¢i rady (DR) Ustavu.
1. zasedani — 6. ¢ervna 2007

Pfitomni (dle prezencni listiny v abecednim pofadi bez titult): Draho$ J., llinerova
H., Réakosnik J., Saman D., Sebek P., Sebo P.

Omluveni: Chalupa T.

Hosté: Havlas Z. (Feditel ustavu), Petschova B. (zastupkyné feditele pro véci
ekonomické)

vvvvvv

e projednani a schvaleni Jednaciho fadu DR

e seznameni se zakladnimi fakty tykajicimi se UOCHB — zakladni pravni
dokumenty souvisejici s pfechodem organizace na VVI, pfehled hospodareni
za rok 2006, vnitini mzdovy predpis

2. zasedani — 14. prosince 2007

Pfitomni (dle prezencni listiny v abecednim poradi bez titult): Drahos J., Chalupa
T., linerova H., Rakosnik J., Saman D., Sebek P., Sebo P.

Hosté: Havlas Z. (feditel ustavu), Petschova B. (zastupkyné feditele pro véci
ekonomické) Fusek M. a Johnson S. (firma LSC)

vvvvvv

« predstaveni imyslu UOCHB vytvorit spoleénost IOCB Technology Transfer,
s.r.o., DR si vyzadala dalSi materidly stim, ze konecné stanovisko bude
pfijato na nékterém z pfistich zasedani DR v roce 2008.

* DR vyslovila pfedchozi souhlas s prodejem nemovitosti v arealu Pernikarka
v Praze 6 Stfedisku spole¢nych €innosti AVCR, v.v.i..

e DR vyslovila pfedchozi souhlas se zamérem odstoupit od vymahani
pohledavky za zaniklou firmou Polytechna.

e DR vyslovila predchozi souhlas s nakupem pfistroe HPLC/MS a
hmotnostniho spektrometru s jednotkovym rozliSenim.

e DR vyslovila pfedchozi souhlas s prodlouzenim smlouvy o provozovani




kantiny v prostorach UOCHB.

Il. Informace o zménach zrizovaci listiny:

V prabéhu r. 2007 nebyly provedeny zadné zmeény




lll. Hodnoceni hlavni ¢innosti:

1. Védecka (hlavni) ¢innost pracovisté a uplatnéni jejich vysledku

a) struéna charakteristika védecké (hlavni) ¢innosti pracovisté

Naplni prace Ustavu je zakladni vyzkum v oblastech organické chemie, biochemie a
pribuznych disciplinach, prevazné orientovany k aplikacim v lékafstvi a zivotnim prostiedi.
Ustav se podili na vzdélavani studentl bakalafského, magisterského i doktorandského studia
ve spolupraci s ¢eskymi vysokymi Skolami v oboru organicka chemie, biochemie a
mikrobiologie. Vyzkum je zaméfen do oblasti:

Medicinalni chemie — kde pfinasi dlouhodobé vynikajici vysledky tykajici se chemie a
biochemie nukleovych kyselin, které svym vyznamem prekracuji hranice ustavu, Akademie
véd i Ceské republiky. Vyzkum je cileny hlavné na vyvoj Iékl proti virovym onemocnénim,
jako jsou AIDS nebo hepatitida a dale proti leukémii a jinym nadorovym onemocnénim.
Biochemie a molekularni biologie — zabyva se mezioborovymi projekty smérovanymi ke
studiu struktury a funkce Zivotné dualezitych proteint retrovirt, patogennich kvasinek, lidskych
nadorovych bunék, bunék podléhajicich neurodegeneraci. Déle se vénuje struktufe a aktivité
peptidu a jejich analogl.Vyzkum v oboru zemédélské biotechnologie se zabyva studiem role
enzymu a inhibitord v ochrané rostlin pfed skodlivym hmyzem.

Organicka syntéza — zabyva se obecnymi principy pfipravy latek, syntézou tzv. funkénich
molekul s vlastnostmi vhodnymi pro tvorbu nanomaterialt a material( pro molekulovou
elektroniku a samoskladbou.

Chemie prirodni latek — vénuje se chemické komunikaci hmyzu a jeji molekularni podstaté.
Zabyva se predevSim feromony a jejich ndslednym vyuZzitim v praxi pfi hubeni Skadcu. Dale je
zaméfena na vyzkum peptidd s antibakterialni aktivitou.

Fyzikalni chemie — vyuziva fyzikalnich metod pro ur€ovani struktur organickych latek,
studuje vztahy mezi strukturou a fyzikalnimi vliastnostmi. Pozornost je zaméfena i na urCovani
fyzikalnich vlastnosti biologicky vyznamnych molekul.

Vypocetni chemie — zabyva se aplikaci kvantové chemie a molekularnich simulaci na
predpovédi struktury, reaktivitya vlastnosti organickych molekul a biomolekul.

Ustav dlouhodobé spolupracuje s americkou biofarmaceutickou spole¢nosti Gilead
Sciences, ktera se zabyva vyzkumem, vyvojem a distribuci inovativnich Iékl v oblastech, kde
potfeby zdravotnictvi zUstavaji dosud nenaplnény. Ustav s touto firmou zalozil 13. 7. 2006
vyzkumné centrum.

vy s

b) vycet nékolika nejdulezitéjSich vysledka védeckeé (hlavni) ¢innosti a jejich
aplikaci

Vysledky védeckych aktivit Ustavu vroce 2007 shrnuje 218 publikaci v mezinarodnich
impaktovanych €asopisech, 20 publikaci v (dosud) neimpaktovanych €asopisech, 7 kapitol
v kniznich publikacich, 314 pfispévkd na konferencich a 4 patentové pfihlasky.
K nejvyznamnéjSim (anotovanym) vysledkum patfi:

1. Efektivni konstrukce funkcionalizovanych oligonukleotidi a DNA duplexu
pomocicross-coupling reakci nukleosid trifosfatt nasledovanych
inkorporacemi DNA polymerasou.

Byla vypracovana a publikovana nova efektivni metodika cross-coupling reakci volnych
(nechranénych) halogenovanych nukleosid trifosfatd ve vodé. Tato pfima jednokrokova
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metoda umoznuje rychlou a efektivni pfipravu modifikovanych dNTP nesoucich rizné typy
aryl a alkynyl substituentl. Inkorporace téchto dNTP pomoci DNA polymeras metodou primer
extension nasledovana denaturaci a separaci umoznuje izolaci oligonukleotidu nesouciho
nékolik modifikaci. Inkorporace metodou PCR vede k DNA duplexu s vysokou hustotou
modifikaci. Kombinace vodnych cross-coupling reakci dNTP s enzymatickou inkorporaci tedy
umoziuje konstrukci funkcionalizovanych DNA v pouhych 2 krocich. Takto byly pfipraveny
napf. oligonukleotidy nesouci aminokyselinové zbytky a oligonukleotidové sondy nesouci
ferrocenové nebo nitro- a aminofenylové znacky pro elektrochemickou detekci a bioanalytické
vyuZziti.

Capek, P.; Cahova, H.; Pohl, R.; Hocek, M.; Gloeckner, C.; Marx, A.: An efficient construction
of functionalized DNA bearing amino acid groups by cross-coupling reactions of nucleoside
triphosphates followed by primer extension or PCR - Chem. Eur. J. 13: 6196-6203 (2007). 2)
Brazdilova, P.; Vrébel, M.; Pohl, R.; Pivonkova, H.; Havran, L.; Hocek, M.; Fojta, M.:
Ferrocenylethynyl Derivatives of Nucleoside Triphosphates. Synthesis, Incorporation,
Electrochemistry and Bioanalytical Applications - Chem. Eur. J. 13: 9527-9533 (2007). 3)
Cahova, H.; Havran, L.; Brazdilova, P.; Pivorikova, H.; Pohl, R.; Fojta, M.; Hocek, M.:
Aminophenyl- and Nitrophenyl-Labeled Nucleoside Triphosphates. Synthesis, Enzymatic
Incorporation and Electrochemical Detection" Angew. Chem. Int. Ed. in press.

2. 2D-Elektroforeticka analyza proteinti nové linie lidskych bunék EM-G3
reprezentujicich zarodec¢né burky karcinomu prsu.

V nedavné dobé& se spolupracovnikim z Ustavu molekularni genetiky AV CR podafilo
vyvinout novou nesmrtelnou bunécnou linii EM-G3, vypéstovanou z bunék infilrujiciho
duktalniho karcinomu prsu. Tato linie vykazuje nékteré znaky typické pro zarode¢né bunky,
napfiklad schopnost diferenciovat a vytvaret zarodky mlécné Zlazy. V nasi proteomické studii
jsme pouzili 2D-elektroforézu a hmotnostni spektrometrii pro porovnani proteind této nové
bunécné linie EM-G3 s proteiny normalnich bunék mlé¢né Zlazy (NME) a pro identifikaci
proteind charakterizujicich zdrave &i rakovinné buriky. Podafilo se ndm urcit identitu nékterych
proteind typickych pro bunky linie EM-G3 a zaroven i proteiny vyskytujici se pouze
v normalnich bufikach mlé¢né zlazy (Obrazek). Tato studie by mohla napomoci pfi v€asné
diagndze rakoviny prsni zlazy. Nasi studii jsme publikovali v prestiznim casopise Proteomics
(cit.) a rovnéz jsme byli vyzvani k u€asti na telefonickém interview (www.podcast.proteomics-
journal.com) uvefejnéném on-line v dubnu 2007.

. Selicharova, K. Smutna, M. Sanda, K. Ubik, E. Matougkova, E. Burdikova, M. Brozova, J.
Vydra, J. Jird€ek. Two-Dimensional Electrophoretic Analysis of a New Human Cell Line EM-
G3 Derived from Breast Cancer Progenitor Cells and Comparison with Normal Mammary
Epithelial Cells. Proteomics 7, 1549-1559, 2007

3. Velky proces — maly model: triatomovy Ag.O* + Ethylen

lonizace elektrosprejem vodného roztoku dusi¢nanu stfibrného vede k vytvoreni tfiatomového
kationu Ag-O" v plynné fazi. Reakce hmotnostné vybraného kationtu Ag.O" s ethylenem pfi
pokojové teploté poskytuje ethylenoxid. Transformace ethylenu na ethylenoxid pomoci
katalyzatoru zalozeném na stfibfe je dilezity technicky proces provadény ve velkém méfitku a
na plynny kation Ag.O" muzeme nahlizet jako na nejmensi model pro Ucinny katalyzator.
Experimentalni poznatky jsou pIné podpofeny vysledky kvantové-chemického studia, které
naznacuji, ze rychlost-uréujici krok, jak pro epoxidaci, tak pro pfesmyk na acetaldehyd, ktery
vede k Uplné oxidaci (nezadouci proces), odpovida vytvoreni metallaoxetanu.
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Roithova, J.; Schréder, D.: Gas-phase Models for Catalysis: Alkane Activation and Olefin
Epoxidation by the Triatomic Cation Ag.O™ - J. Am. Chem. Soc. 129: 15311-15318 (2007).

Strucny vycet dalSich zajimavych vysledku:

Objev nového velice ucinného antivirotika, 5-azacytosinového analogu Cidofoviru s vysokym
ucinkem proti poxvirdm a herpesvirim (pfedevsim HCMV) a vypracovani syntézy jeho
profarmak pro in vivo studie.

Objev protinddorového ucinku alfa-anomeru 2-deoxy-5-azacytidinu (isomeru antileukemika
decitabinu) a interpretace mechanismu jeho ucinku.

Obvijev protivirového ucinku derivatd 6-chloropurinu substituovanych v poloze N9 hydrofobni
objemnou skupinou. Jedna se o specificky ucinek proti vyznamnému lidskemu pathogenu —
viru coxsackie..

Byl isolovan, identifikovan a charakterizovan enzym, ktery transformuje PME-derivaty
cyklopropylDAP na PMEG a ma kli¢ovou ulohu v metabolismu naSich virostatik.

Byly pfipraveny a studovany dalsi analogy dTMP zFady ANP na lidském enzymu
thimidinofosforylase.

Byly syntetizovany guanidino analogy R-PMPA (tenofovir) a (R)-PMP-2,6-diaminopurinu,
které vykazovaly zajimavy imunostimulacni efekt — zvySeni sekrece chemokinu a cytokinu na
mysSich i lidskych makrofagach.

Identifikace specifickych vazebnych mist peptidu CART ovliviujiciho pfijem potravy
v bunééné linii PC12. Jedna se o prvni seridézni studii popisujici specifickou vazbu dllezitého
peptidu CART na savci buriky.

Dokonc¢ili jsme studii o chemické diverzité obrannych a poplasnych latek termitich vojaka u tfi
geograficky vzdalenych druhd rodu Prorhinotermes. Tyto druhy produkuji ve frontalni
(obranné) Zlaze unikatni nitroalkeny a druhové specifickou smés seskviterpent. Mnozstvi (v
ug) jednotlivych latek je u studovanych druht signifikantné odliSné. Studie diskutuje otazky
chemodiverzity ve vztahu k fylogenezi a biogeografii.

Ve spolupraci s Entomologickym Ustavem AV CR (Dr. Slama) jsme studovali fyziologii
dychani modelového druhu termitd u jednotlivych kast. Popsali jsme prekvapivy pribéh
respiracniho cyklu a mezi kastovni rozdily ve fyziologii dychani. Studie pfispiva k prestavbé
vétSinového védeckého nazoru na dynamiku v dychani hmyzu a opusténi dosavadni teorie
dychani hmyzu.

Byla vytvofena metoda pro identifikaci a kvantifikaci alfa a gamma linolenové kyseliny ve
smési volnych mastnych kyselin.

Byla urena specifita (substratova a polohova) enzymd, které byly indukovany v kvasinkach
rodu Geotrichum. Tyto lipasy maji vysokou enantioselektivitu .

Byla vytvofena nova fada juvenoidl k fizeni populace hmyzich skadcu.

Nova efektivni metodika konstrukce funkcionalizovanych oligonukleotidd a DNA pomoci
cross-coupling reakci nukleosid trifosfatl ve vodném prostfedi nasledovanych enzymatickou
inkorporaci pomoci metod primer extension nebo PCR.

Nova modularni metodika syntézy 6-substituovanych pyridin-3-yl C-2'-deoxyribonukleosidu.
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Nova metodika arylace purinovych bazi a nukleosidl pomoci C-H aktivaci.

Bylo vyvinuto nové radioimunologické stanoveni (RIA) 7-oxodehydroepiandrosteronu (7-oxo-
DHEA) v lidském séru.

Vazba novych analog allopregnanolonu modifikovanych v B-kruhu byla testovana pomoci in
vitro testu pfi pouziti TBPS a flunitrazepamu. Nahrada uhliku v poloze 7 pfirodniho
neurosteroidu atomem dusiku poskytla latku v mnoha smérech (bod tani, molekularni rotace)
velice blizkou pfirodnimu neurohormonu, ale biologicka aktivita byla touto modifikaci snizena.

Pri aplikaci Huang-Minlonovy reakce na 12,20-dioxoderivat doslo k fadé reakci, jejiz
vysledkem byla tvorba nového cyklu a Simon-Smithovy methylenace vzniklého a,f3-
nenasyceného ketonu.

Charakterizace povrchu vody z hlediska distribuce hydroxoniovych a hydroxidovych iontu.
Distribuce ionrganickych iontl na rozhrani polarni kapalina-vzduch.
Fyzikalné chemické vlastnosti helicéna.

Byla vyvinuta metoda interpretace dichroickych spekter peptidd na zakladé kombinovanych
kvantovych a klasickych vypoctl. Postup byl ovéfen na spekrech tfi dialaninovych forem.

Studium reakéniho mechanismu multi-copper oxiddz a charakterizace pozorovanych
intermediatl pomoci kombinované QM-MM/EXAFS metody.

Studium konvergence fyzikalné-chemickych vlastnosti helicen s rostoucim pocétem
benzenovych jader v helikalnim skeletu.

Byly vyvinuty nové zpusoby aplikace vné&jSiho radialniho elektrického pole pro fizeni
elektroosmotického toku v kapilarnim elektrokinetickém analyzatoru vlastni konstrukce, které
umozriuji optimalizovat rychlost, separaéni uc€innost a rozlieni kapilarnich elektroforetickych
separaci v zavislosti na rozdilu efektivnich pohyblivosti analyzovanych latek. Vyvinuté
zafizeni a metodika byly vyuzity pro separaci a analyzu chiralnich i nechiralnich molekul,
napf. enantiomeru terbutalinu a oligopeptidd.

Kapilarni zénova elektroforéza v konvencénich a izoelektrickych kyselych zakladnich
elektrolytech (pH 2.18-2.50) byla vyuZita pro kvalitativni a kvantitativni analyzu, separaci a
fyzikalné chemickou charakterizaci peptidi uvolfujicich gonadotropni hormon (GnRH) a jejich
analogu a fragmentu. Ze zavislosti elektroforetické pohyblivosti téchto peptidu na jejich naboji
a relativni molekulové hmotnosti byla odvozena pravdépodobnd struktura jejich molekul

v roztoku.

NMR strukturni studie proteasy opi¢iho Mason Pfizerova viru, kterd obsahovala mutace v
pozici C7, D26, C106 prokazala, ze proteasa obsahuje intramolekularni S-S mustek, ktery
stabilizuje sbalovani monomeru proteasy a podporuje vznik aktivniho dimeru. Funkéni studie
ve virech v8ak potvrdily, Ze i tato proteasa s vyrazné sniZzenou aktivitou je schopna plnit svoji
funkci.

Z feromonové Zlazy samicky LiSaje tabakového byl klonovan gen pro delta 11 desaturasu.
Funkéni exprese v kvasinkach prokazala, ze delta 11 desaturasa se podili na produkci
monoenu a diend.

Pomoci vysokorozliSujici rentgenové krystalografie, X-ray scatteringu a molekularniho
modelovani byla vyfeSena strukturua retrovirového fuzniho proteinu nukleokapsidu a
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dUTPasy. Fuzni protein tvofi homotrimer, ve kterém doména nukleokapsidu zaujima po
navazani oligonukleotidd trimerovou symetrii.

Byla vypracovana syntéza unikatnich sedmiclennych 3’,5’-cyklickych fosfonoesterl
nukleosidu, tzv. nukleosid fostond jako novych analogt cyklickych nukleotidu.

Byla vypracovana syntéza izosternich analogu 5’-nukleotidd, 4’-fosfonomethoxyderivari a-L-
a B-D-5’-deoxynukleosidl jako potencialnich antimetabolitu.

Byl pfipraven novy typ analogu nukleosidu s hydroxypyrrolidinovym kruhem misto
pentofuranosového cyklu. Syntetizované modifikované nukleosidy jsou vychozimi latkami pro
pfipravu N-substituovanych derivatl nesoucich riizné typy fosfonatovych funkci.

Bylo zjisténo, Ze N-alkyl-N-oxido-3,4-trans-dihydroxypyrrolidiny reaguji stereospecificky a
v kvantitativnim vytéZku s elektrofily typu dimethoxytritylchloridu nebo tert-
butylchlorodifenylsilanu za vzniku monosubstituovanych O-derivatd. Pfi reakci byla
prokazana participace N-oxidové skupiny.

Studovali jsme vztah interakénich energii part bazi nukleovych kyselin, spoc¢tenych pfesnou
metodou RI-DFT-D, se stabilitou oligomerd DNA méfenou experimentalné. Vznikly statisticky
model umoznuje predpovidat stabilitu oligomerd na zakladé vypoctl a ukazuje relativni
dalezitost jednotlivych typl interakci pro stabilitu dvojSroubovice DNA. Model potvrzuje
zasadni ulohu patrovych disperznich interakci mezi bazemi.

Byl navrzen obecny model vibraéni dynamiky malych molekul adsorbovanych v kanalech
mikroporéznich materiald, ktery byl opublikovan pod nazvem “Carbon monoxide adsorption
on low-silica zeolites — from single to dual and multiple cation sites”. Pomoci tohoto modelu
Ize pochopit souvislosti mezi velkym mnozstvim experimentélnich spekter.

Ukazuje se, ze voda hraje vyznamnou roli v ovlivnéni tautomerni rovnovahy bazi. U par bazi
pritomnost nékolika molekul vody zpusobuje preferenci patrové uspofadanych struktur oproti
vodikové vazanym, které jsou termodynamicky stabiln&Si ve vakuu a nepolarnich
rozpoustédlech.

Pomoci unikatnich  monoklonalnich  protildtek  byla  charakterisovana expreese
glutamatkarboxypeptidasy Il, vyznamné neuropeptidasy, v liddském mozku.

Pomoci enzymologickych méfeni, proteinové mikrokalorimetrie a rentgenové difrakéni
analysy byla objasnéna role jednotlivych mutaci pro vznik resistence proteasy z viru HIV na
virostatikum nelfinavir.

Byla enzymologicky charakterisovana nova neuropeptidasa zlidského mozku,
glutamatkarboxypeptidasy Il

V sérii praci byla vyfeSena struktura glutamatkarboxypeptidasy Il jak volné tak i v komplexu
se sérii specifickych inhibitort, ¢imz se podafilo zmapovat substratovou specifitu tohoto
vyznamného cile farmakologického zasahu.

Roztodi kontaminuji prostredi silnymi alergeny, které zpusobuji narast vyskytu alergickych
onemocnéni. Testovali jsme novy inhibitor amylas jako ucinny prostfedek suprese populace
rozto€u, jehoz efekt Ize kombinovat s biologickou ochranou.

Byla vypracovana nova metoda pro pfipravu hydroxyhelicenu, ktera eliminuje nevyhody

vvvvvv
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Byly pfipraveny ruzné azaheliceny a ur€ena jejich protonova afinita pomoci metod hmotove
spektrometrie. Bylo ukazano, Ze se tyto latky fadi k organickym superbazim.

Byly pfipraveny cyklofanové tetrakationty a studovany jejich vlastnosti pomoci hmotové
spektrometrie. U nejjednodussiho cyklofanu bylo vabec poprvé naméfeno infracervené
spektrum v plynné fazi.

Byla vypracovana metoda kovalentniho ukotveni funkcionalizovanych helikalnich aromatd a
dalSich latek na pevny povrch.

Byl popsan novy synteticky proces, ktery nejenze je tolerantni k reakénimu prostiedi (vzduch,
voda- toto je vyznamné v syntetickém prumyslovém meéfitku), ale, bezprecedentné, pfimo
vyZzaduje vzduSny kyslik ke svému zdarnému prubéhu, jak vyplyva zjeho reakéniho
mechanizmu. Diky svému vyznamu byl ¢lanek vybran jako ,Feature article® Casopisem
American Chemical Society ,, Chemical & Ingeneering News*.

Byl pfipraven katenan s unikatni novou topologii pomoci templatove syntézy s vyuzitim
chelatace Cu* ionty a naslednou ring-closing metatezi.

Netemplatova syntéza makrocykld obsahujicich 2,2'-bipyridin pomoci [3+3] cyklokondenzace
S vysokym vytézkem.

Pfiprava a charakterizace pfiméfené malych, €isté organickych, isolovanych tetrakationt

v plynné fazi.

Studie mikrohydratace hofe€natych soli v plynné fazi.

Prvni experimentalni pFiprava dikationtu C205%".

Byly syntetizovany nové brassinosteroidy, u nichz bylo zjiSténo, Ze aktivita 3,4-diolG prevySuje
aktivitu 2,3-diold, coz je v protikladu s tvrzenimi uvadénymi v literatufe. Tento jev byl vysvétlen
pomoci molekulového modelovani.

Byly syntetizovany nove derivaty cis-platiny s navazanymi steroidnimi molekulami
prostiednictvim aminokyselinového mustku. Tyto slou€eniny maji protinadorovou aktivitu, i
kdyz nizsi nez cis-platina samotna, ale pfedevS8im nejsou toxické pro normalni buriky, u nichz
je cis-platina extrémné toxicka.

Identifikace bilkovin, jejichZ biologickou aktivitu Ize regulovat pusobenim oxysterolt. Pomoci
afinitni chromatografie na imobilizovanych steroidnich ligandech byla identifikovana fada
bilkovin s afinitou ke steroidnim hormonum, vcetné klicovych enzymu fotosyntetického
aparatu.

Obecnd a ucinna metoda nekatalyzované pfipravy trialkylsilyl derivatd kyanohydrind
z ketond.

Piima syntéza alkenylnonaflatd z karbonylovych slou€enin s pouzitim nonafluorobutan-1-
sulfonyl-fluoridu a fosfazenovych bazi.

Prvni spolehlivé ovéfend homogenni Heckova reakce bez pfitomnosti ligandd a aditiv
slouzici jako obecna pfiprava konjugovanych dient ve vysokych vytézcich.

2. Védecka a pedagogicka spoluprace pracovisté s vysokymi Skolami
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a) nejvyznamnéjsi védecké vysledky pracovisté vzniklé ve spolupraci s vysokymi
Skolami.

2D-Elektroforeticka analyza proteind nové linie lidskych bunék EM-GS3.

Selicharova I, Smutna K, Sanda M, Ubik K, Matouskovéa E, Bur§ikova E, Brozova M, Vydra J,
Jiracek J: Two-dimensional electrophoretic analysis of a new human cell line EM-G3 derived
from breast cancer progenitor cells and comparison with normal mammary epithelial cells.
Proteomics 7: 1549-1559 (2007).

Byl nalezen jednoduchy pfistup k nesymetrickym atropoisomernim bipyridin N,N’-dioxidim a
k jejich pouziti v enantioselektivni allylaci aldehydd.

Hrdina, R., Valterovd, I., Hodacova, J., Cisafova, |.. Kotora, M.: A Simple Approach of
Unsymmetric  Atropoisomeric  Bipyridine  N,N-Dioxides and Their Application in
Enantioselective Allylation of Aldehydes. - Adv. Synth. Catal. 349, 822-826 (2007).

Byla vyvinuta citliva metoda roentgenového zobrazovani malych objektd o nizkém kontrastu,
zejmeéna tkéni, umoZziujici zobrazeni in vivo pfi pouZiti malych davek zéfeni. Zafizeni se tak
uplatni zejména v mediciné a biologii pfi diagnostice a studiu anatomie a fyziologie.

V navazujicim vyzkumu jsme s pomoci uvedeného zafizeni zmapovali individualni vyvoj
vojaku termitd opakovanym in vivo zobrazovanim konkrétnich jedincu v riznych fazich
ontogeneze.

Hanus, R., Dammer, J., Holy, T., Jakibek, J., PospiSil, S., Tykva, R.: Small-scale in vivo
imaging of soft tissues by radioscopy using single X-ray photon counting. - Journal of
Microscopy 226, 191-194 (2007)

Jaklbek, J., Granja, C., Dammer, J., Hanus, R., Holy, T., PospiSil, S., Tykva, R., Uher, J.,
Vykydal, Z.: Phase contrast enhanced high resolution X-ray imaging and tomography of soft
tissue. - Nuclear Instruments and Methods in Physics Research A 571, 69-72 (2007).

Enzymova katalyza v SC-CO»

Stransky K., Zarevucka M., Kejik Z., Wimmer Z., Mackova M., Demnerova K.: Substrate
specifity, regioselectivity and hydrolytic activity of lipases activated from Geotrichum sp. -
Biochem. Eng. J. 34, 209-216 (2007).

Porovnani vnéjsi (u 47 druhd) a vnitfni (u 3 druhd) struktury femoralniho organu, ktery se
nachazi na distalnim konci femurt vSech nohou u v§ech vyvojovych stadii pavoukd.
Femoralni organ je exokrinni zZlazou tvofenou skupinou sekre€nich bunék. Kazda z bunék je
vybavena kandlkem, kterym je sekrece vylu€ovana z téla. Jelikoz hlavni sekre¢ni organelou je
hladké endoplasmatické retikulum predpokladame, Ze tato zlaza produkuje tékave latky.

Pekar, S., Sobotnik, J.: Comparative study of the femoral organ in Zodarion spiders (Araneae:
Zodariidae). - Arthropod Structure & Development 36, 105-112 (2007).

Danécek, P.; Kapitan, J.; Baumruk, V.; Bednarova; L. Kopecky, V. Jr.; Bouf, P. J. Chem.
Phys. 126: 224513 (2007). "Anharmonic effects in IR, Raman, and Raman optical activity
spectra of alanine and proline zwitterions."

Metodami MP2 a CCSD(T) byly vypocteny limity stabilizacni energie v Uplné bazi pro
komplexy CeHs...CeXs (X = F, CI, Br, I, CN). Ty jsou daleko vétsi, nez dosud publikované
vypoctené hodnoty. Vypocty s pseudopotencialy ukazuji, ze diky relativistickym efektim je

-13 -




stabiliza¢ni energie hexaiodobenzenu mensi, nez u hexabromobenzenu. Byla provedena téz
dekompozice interakéni energie na jednotlivé slozky metodou SAPT. Hlavnim pfispévkem ke
stabilizaci komplexu je podle SAPT vypoctu disperzni energie
(PCCP, 9, 755-760 (2007)).

b) nejvyznamnéjsi vysledky €innosti vyzkumnych center a dalsich spoleénych
pracovist’ AV CR s vysokymi skolami

Centrum chemické genetiky

Vypracovani metodiky semisyntézy analogu insulinu

Zakova L, Zyka D, Jezek D, Hanclova I, Sanda M, Brzozowski AM, JiraCek J: The use of
Fmoc-Lys(Pac)-OH and penicilin G acylase in the preparation of novel semisynthetic insulin
analogs. J. Pept. Sci. 13: 334-341 (2007).

HPLC a NMR analyza peptidu obsahujicich N-methylované aminokyseliny.

Sykora D, Zakova L, Budésinsky M: High-performance liquid chromatography and nuclear
magnetic resonance study of linetar tetrapeptides and octapeptides containing N-methylated
amino acid residues. J. Chromatography A 1160: 128-136 (2007)

Centrum Nova antineoplastika a antivirotika

NMR strukturni studie proteasy opi¢iho Mason Pfizerova viru, kterd obsahovala mutace v
pozici C7, D26, C106 prokazala, Ze proteasa obsahuje intramolekularni S-S mustek, ktery
stabilizuje sbalovani monomeru proteasy a podporuje vznik aktivniho dimeru. Funkéni studie
ve virech v8ak potvrdily, Ze i tato proteasa s vyrazné sniZzenou aktivitou je schopna plnit svoji
funkci.

Zabranska H, Tuma R, Kluh |, Svatos A, Ruml T, Hrabal R, Pichova I.: The role of the S-S
bridge in retroviral protease function and virion maturation. J Mol Biol. 365(5): 1493-504
(2007).

V sérii praci byla vyfeSena struktura glutamatkarboxypeptidasy Il jak volné tak i v komplexu
se sérii specifickych inhibitord, ¢imz se podafrilo zmapovat substratovou specifitu tohoto
vyznamného cile farmakologického zasahu.

Bafinka, C., Starkova, J., Konvalinka, J. and Lubkowski, L. : A High Resolution Structure of
Ligand-free Human Glutamate Carboxypeptidase Il. Acta Cryst F 63,150-153 (2007).
Bafinka, C., Rovenska, M., MI€ochova, P., Hlouchova, K., Plechanovova, A., Majer, P.,
Tsukamoto, T., Slusher B.S., Konvalinka, J. & Lubkowski, J. : Structural insight into the
Pharmacophore Pocket of Human Glutamate Carboxypeptidase Il. J. Med. Chem. 50, 3267-
3273 (2007).

MI¢ochova, P., Plechanovova, A., Barfinka, C., Mahadevan, D., Saldanha, C., RuliSek, L. and
Konvalinka, J. : Mapping of the active site of glutamate carboxypeptidase Il by site-directed
mutagenesis. FEBS J. 274, 4731-4741 (2007).

Centrum biomolekul a komplexnich molekulovych systému

Na nékolika pfikladech studii biomolekul jsme zkoumali pfesnost a pouZitelnost metod
zalozenych na teorii funkcionalu hustoty a dopIlnénych opravnym &lenem pro disperzni
energii. Interakéni energie, struktura a infraervend spekira ziskand pro reprezentativni

-14 -




zastupce biomolekulovych soustav dobfe souhlasi s referenénimi daty.

Kubaf, T., Jureéka, P., Cerny, J., Rezag, J., Otyepka, M., Valdés, H., Hobza, P.: Density-
functional, density-functional tight-binding, and wave-function calculations on biomolecular
systems. — J. Phys. Chem. A, 111: 5642-5647 (2007).

Interakce CO s mimomfizkovymi kationty Li+ koordinovanymi v zeolitech ZSM-5 a FER s
riznym slozenim byla studovana pomoci FTIR spektroskopie. Byla diskutovana korelace mezi
koordinaci Li+ kationtu, stabilitou CO adsorp&nich komplext a vibra&ni dynamikou
adsorbovaného CO na zakladé srovnani experimentalnich a teoretickych vysledku.

Nachtigall, P., Frolich, K., Drobna, H., Bludsky, O., Nachtigallova, D., Bulanek, R.: FTIR Study
of CO Interactions with Li+ lons in Micro- and Mesoporous Matrices: Coordination and
Localization of Li+ lons. J Phys. Chem. C, 111: 11353-11362 (2007).

Centrum bunécné invazivity v embryonalnim vyvoji a metastazach nadoru

Vypracovali jsme syntézu novych analogu 5*-ribonukleotidu, tzv. ribonukleosid 5'-
hydroxyfosfonatd ve formé chranénych monomerd pro syntézu modifikovanych
oligoribonukleotidi na pevné fazi.

7th International Meeting on Recognition Studies in Nucleic Acids (NACON VII). 1st to 5th
April 2007. Tapton Hall, University of Sheffield, England. Title of poster: The Synthesis of
5'-alpha-Hydroxyphosphonate Derivatives of Ribonucleosides. Authors: Magdalena Petrova,
MiloS Budésinsky, Sarka Kralikovd, lvan Rosenberg

Pokroky v organické, bioorganické a farmaceutické chemii 2007, 16-18 listopadu

Abstract in: Chem. Listy 2007, 101, 966. Baders’s lecture: Pyrrolidinové analogy nukleosidd,
nukleotidd a oligonukleotidd. Author: Dominik Rejman

Centrum funkéni genomiky a proteomiky ve slechténi rostlin

Pfiprava geneticky modifikovanych rostlin pro ochranu Zivotniho prostfedi.

Macek T., Kotrba P., Svato$ A., Novakova M., Demnerova K., Mackova M.: New roles for
genetically modified plants in environmental protection. TRENDS in Biotechnology, in press,
prosinec 2007

Spoleéné granty s VS aktivni v r. 2007:

Cislo Pavod Zahajeni Ukoncéeni  Jméno St Spoluprace

QF3028 MZem.. 1.1.03 311207  Barth R JUC. Bud., PiF UK, Mend. ZLU
Tomislav Brno, VFU Brno, UBO AVCR

QF3029 M Zem.. 1.1.03 31.12.07 Barth R JucC. Bug.,VéCHT, VFU Brno,
Tomislav UBO AVCR,
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IAA400550613 GA AV

202/07/0732  GACR

IAA400550702 GAAV

203/07/1227  GACR

ME 857 MSMT
KONTAKT

203/06/1272  GACR

203/07/1517  GACR

203/05/H001  GACR

LC512 MSMT
Centrum

NMP4--CT- EU
2003-505669

1M613889630 MSMT

1 Centrum
program

Vyzkumna

centra PP2-

DPO1 (1M)

NR 8323- IGA MZ
3/2005

203/07/1006  GACR

203/05/2539  GACR

1QS51068056 GA AV
1

KAN20020065 AV CR
1

1

1

1

1

1

1

1

1

1

1

.1.2006

.1.07

.1.07

.1.07

.1.2006

.1.2006

.1.07

.1.2005

.1.2005

.1.2004

.1.2005

.1.2005

.1.05

.7.2005

.7.06

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

31

.12.2008

.12.2009

.12.10

.12.2009

.12.2007

.12.2008

.12.2011

.12.2008

.12.2009

.12.2008

.12.2009

.12.2007

12.07

3.12.2009

31

.12.10

Bludsky
Ota

Bour Petr

Bouf Petr

Harmatha
Juraj

Havlas
Zdenek

Hlavacek
Jan

Hlavacek
Jan

Hobza
Pavel

Hobza
Pavel

Hocek
Michal

Holy
Antonin

Jirdcek
Jiri
Jungwirth
Pavel

Kasicka
Véclav

Kohout
Ladislav

Kohout
Ladislav

04

P

m:

P

P

CvuT

UK Praha

UK Praha, VSCHT Praha

VSCHT Praha

UK v Praze, VSCHT v Praze, MU
\% B[né, UACH AVCR, UFCHJH
AVCR

EU AVCR, UK Praha, UEB AVCR

VSCHT Praha, UK Praha

UK, Praha

VSCHT Praha, Univ. Pardubice,
UP Olomouc, Fyz. Ust. AVCR

Tech. Univ. Mnichov

UK Praha, UEM AV CR

UK Paha

VSCHT Praha

Fyz.U AVCR, UK Praha

OSEVA PRO s.r.0. VU olejnin
Opava, CZU Praha

MBU AV CR, UK v Praze, BfU AV
CR, UP v Olomouci,
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QF3056

NR8571-
3/2005

203/05/0832

206/07/0507

203/07/1246

QF3115

M Zem. 1.1.03

IGA MZ 1.1.2005

GACR 1.1.05

GACR 1.1.07

GACR 1.1.07

M Zem. 1.1.03

KAN20052070 GAAV

3
203/06/0563

2B06151

1M06030

203/07/1335

206/06/0865

203/06/0324

A4055304

204/03/H066

LC531

GACR 1.1.2006

MSMT 1.7.06

MSMT 1.3.06

GACR 1.1.07

GACR 1.1.2006

GACR 1.1.2006

GAAV 1.1.03

GACR 1.1.03

MSMT 1.1.2005
Centrum

SCO/06/E001  GACR 1.1.2006

2B06065

MSMT 1.7.06

31.12.07

31.12.2007

31.12.2007

31.12.2011

31.12.2011

31.12.07

31.12.2008

31.12.07

31.12.2009

31.12.2009

31.12.2008

31.12.2008

12.31.07

12.31.07

31.12.2009

31.5.09

30.6.2011

Kohout
Ladislav

Konvalink
adJan

Koutek
Bohumir

Koutek
Bohumir

Kraus
Tomas

Ledvina
Miroslav

Ledvina
Miroslav

Macek
Tomas

Macek
Tomas

Macek
Tomas

Malon
Petr

Mare$
Michael

Nachtigall
Petr

Pichova
lva

Pichova
lva

Pichova
lva

Pichova
lva

Rejman
Dominik

04

P

P

m(

VU Rostl.Vyr., VSCHT, VU picnin,
VU brambor.

UK Praha FN Na Bulovce

VSCHT Praha

UK Praha

VSCHT Praha

VU vet.lék., UP Olomouc, VFU
Brno

VSCHT Praha

VIDIA, Earth Tech CZ, VSCHT
Praha, MBU AVCR, UMG AVCR,
ENVISAN-GEM, rEcoli s.r.o.

MZLU v Brng, JU v C. )
Budgjovicich, BC AV CR, UEB AV
CR,UANCH AV CR,VUB
Havli¢kav Brod, AGRITEC, s.r.o.,
Vesa Velhartice, IAB, AGRA
GROUP 5

UK Praha, VSCHT Praha

BC 'C. Budgjovice-PaU AV CR,

Univ. Pardubice

VSCHT Praha
UK, Praha

UK Praha, MBU AVCR, FU AVCR

VSCHT Praha

MBU AV CR, UK Praha, TRIOS,
S.r.o
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203/05/0827  GACR
202/05/0628  GACR
LC06077 MSMT
LC06061 MSMT
203/05/0388  GACR
IAA400550701 GAAV
203/05/2146  GACR
2B06007 MSMT
IAA4055403  GA AV
304/06/1691  GACR
305/06/0427  GACR

1.1.2005 31.12.2007 Rosenber
g lvan
1.1.2005 31.12.2007 Rosenber
g lvan
1.3.06 31.12.10 Rosenber
g lvan
1.3.06 31.12.10 Rosenber
g lvan
1.1.2005 31.12.2007 Sychrovsk
y Vladimir
1.1.07 31.12.2009  Sychrovsk
y Vladimir
1.1.2005 31.12.2007 Tykva
Richard
1.7.06 31.12.08 Valterova
Irena
1.1.2004 31.12.2008 Valterova
Irena
1.1.2006 31.12.2008 Velek Jifi
Zelezna
Blanka

Vzdélavaci ¢innost pracovniku ustavu:

a) Skoleni studentu:
Magisterské studium

R UK Praha

S UK Praha

S UMG AVCR, MU v Brng, BC AV
CR, VSCHT v Praze,

S UMG AVCR, UK v Praze

R BFU AVCR, Brno, JCU C.
Budéjovice

R BFUAV CR, UK Praha

R UK Praha, UEB AVCR Praha,
VSCHT Praha

R MU vBrng, VUP s.r.o.

R MUvBrmé

S UK Praha

S UK Praha

Cislo Jméno studenta Spolupracuijici VS Ved%ug:(l:ﬂrBace z
1 Han¢lova lvona PiF UK Jiracek J.
2 BlokeSova Darja PiF UK Maletinska L.
3 Matyskova Resha PiF UK Maletinska L.
4 Mladkova Jana PiF UK Selicharova |.
5 Nekola Adam PiF UK Valterova |
6 FriSonsova Katefina PiF UK Valterova |.
7 Krasulova Jana PiF UK Valterova |
8 Zuzana Vobecka VSCHT v Praha Stibor I.
9 Veronika Zajicova TUL Liberec Stibor I.
10 Kapras Vojtéch PiF UK Chodounska H.
11 Slavi¢kova Alena PiF UK Chodounska H.
12 Skopek Petr Jihoceska Universita Tykva R.

Ceské Budéjovice

13 DolejSova Jana VSCHT Praha Tykva R.

-18 -




14 Pluhafové Eva VSCHT Praha Jungwirth P.
15 Buriankova Petra PiF UK, Praha KaSicka V.
16 Geffertova Denisa PrF UK, Praha KaSicka V.
17 Schimperkova Tereza PfF UK, Praha KasSicka V.
18 Janochova Daniela PFF UK Cvadka J., Cefovsky V
19 Sevcu Veronika PFF UK Cefovsky V.
20 Matouskova Jana VSCHT Praha Pichova I.
21 Béhmova Karolina VSCHT Praha Rumlova M.
22 Bucek Ales Pf.F. UK Praha Hruskova O.
23 Havlikova Jana VSCHT Praha Hruskova O.
24 Dolezal Michal VSCHT Praha Rumlova M.
25 Hoboth Peter VSCHT Praha Zabransky A.
26 Pluhackova Kristyna PFF UK Hobza P.
27 Sedlak Rébert PfF UK Hobza P.
28 Vymeétal Jifi PFF UK VondraSek J.
29 Grajciar Lukéa$ PFF UK Nachtigall P.

30 Brettova Pavlina PFF UK Vondrasek J.
31 Grafova Lucie PFF UK Hobza P.

32 Kolar Michal PFF UK Hobza P.
33 Tursky Matyas PfF UK Praha Ledvina M.
34 Sélova Tereza PiF UK Teply F.
35 Tykvart Jan PfF UK Praha Konvalinka J.
36 Navréatil Vaclav PfF UK Praha Konvalinka J.
37 Knedlik Tomas PfF UK Praha Konvalinka J.
38 Simkova Anna PfF UK Praha Konvalinka J.
39 Kovarova Zuzana PrF UK Mare$ M.
40 Zebrakovska Iva PrF UK Mare$ M.
41 Srba Jindfich PrF UK Mare$ M.
42 Lipnickd Séarka VSCHT Praha Bélohradsky M.
43 Buchta Michal VSCHT Praha Holy P.
44 Hrbek Vojtéch VSCHT Praha Srogl J.
45 Novotny Michal VSCHT Praha Srogl J.
46 Korf Michal VSCHT Praha Srogl J.
47 Koutnik Petr VSCHT Praha Kraus T.
48 Herzig Vladimir VSCHT Praha Kraus T.
49 Blrglova Kristyna VSCHT Praha Hodacova J.
50 Hlinka Jifi VSCHT Praha Hodacova J.
51 Krejci Lucie PiF UK Kraus T.
52 Stranska Eva PrF UK Cvacka J.
53 Krasova Marie PrF UK Cvacka J.
54 Vidrna Lukas PrF UK Kohout L.
55 Sedlacek Ondrej PrF UK Holy A.
56 Prochazkova Eliska PrF UK Holy A.
57 Blazek Jifi VSCHT Holy A.
58 Marak David VSCHT Holy A.
59 Slunecékova Veronika VSCHT Holy A.
60 llona Chlubnova FPBT VSCHT Praha Macek T.
61 FiSer Jan FPBT VSCHT Praha Macek T.
62 ProkeSova Jitka FPBT VSCHT Praha Macek T.
63 MasSek Tomas VSCHT Praha Lyapkalo .

Doktorandské studium:

Cislo |

Jméno studenta

Spolupracujici VS

Vedouci prace z
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UOCHB

Ciencialova Alice PiF UK Jiracek J.
Emilia Antolikova PrF UK Jiracek J.
Maixnerova Jana 1. LF UK Maletinska L.
Matyskova Resha 1. LF UK Maletinska L.
Cahlikova Lucie VSCHT Praha Valterova I.
Urbanova Klara VSCHT Praha Valterova |.
Jiro$ Pavel VSCHT Praha Valterova I.
Kofroriova Edita VSCHT Praha Valterova I.
Zacek Petr PiF UK Valterova I.
Podskalska Hana cZU Hoskovec M.
Hanus Robert PiF UK Hrdy I., Sobotnik J.

Hlavsova Klara

VSCHT Praha

Zarevucka M.

[SILSIDSILM DS IR LS IS 11101 1101 1) 5] Y iy iy iy Uiy (Uiy JUy JIG pEg JIIG
SO |P|N| || R |DR N =|S|o|m|~N|o oA |wNd|=|o|@|R(N|e o1 A~ W=

Silhar Peter VSCHT Praha Hocek M.
Vrabel Milan VSCHT Praha Hocek M.
Kuchar Martin VSCHT Praha Hocek M.
Cerna lgor VSCHT Praha Hocek M.
Hasnik Zbynék VSCHT Praha Hocek M.
Cahova Hana VSCHT Praha Hocek M.
Barta Jan VSCHT Praha Hocek M.
Stefko Martin VSCHT Praha Hocek M.
Bambuch Vitézslav PrF UK Hocek M.
Riedl Jan VSCHT Praha Hocek M.
Kalachova Lubica PrF UK Hocek M.
Kle¢ka Martin PrF UK Hocek M.
Herrmann Pavel PrF UK Kotora M.
Turek Pavel PrF UK Kotora M.
Eignerova Barbara PfF UK Kotora M.
Stastna Eva PrF UK Chodounska H.
Hezky Petr PiF UK Elbert T.
Khaled Salah El Din South Valley University Tykva R.
Ibraheem Ahmed Egypt
31 Vrbka Lubo$ PFF UK Jungwirth P.
32 Minofar Babak PFF UK Jungwirth P.
33 Vacha Robert PFF UK Jungwirth P.
34 Heyda Jan PFF UK Jungwirth P.
35 Danécek Petr MFF UK Bour P.
36 Benda Ladislav MFF UK Sychrovsky V.
37 Vokécovéa Zuzana MFF UK Sychrovsky V.
38 Sebek Jifi VSCHT Bour P.
39 Horni¢ek Jan VSCHT Bour P.
40 Zasada Zbigniew VSCHT Sebestik J.
41 Lazebnicek Jan MFF UK Kaprélova P.
42 Srnec Martin PrF UK RuliSek L.
43 Klusék Vojtéch PiF UK Havlas Z
44 Solinova Veronika PfF UK, Praha Kasicka V.
45 Mikova Radka PfF UK, Praha Kasicka V.
46 Matouskova Petra VSCHT Praha Pichova |.
47 Wildova Marcela VSCHT Praha Rumlova M.
48 Bbéhmova Karolina VSCHT Praha Rumlova M.
49 Horrfiakova Darina VSCHT Praha Pichova I.
50 Bauerova Vaclava VSCHT Praha Hruskova O.
51 Vinterova Zuzana Pf.F. UK Praha Hruskova O.
52 Fanfrlik Jindfich PrF UK Hobza P.
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53 Rezaé Jan PFF UK Hobza P.
54 Berka Karel PfF UK Hobza P.
55 Rubes$ Miroslav PrF UK Bludsky O.
56 Zendlova Lucie PfF UK Hobza P.
57 Dobes Petr PfF UK Hobza P.
58 Biedermannova — PfF UK Vondrasek J.
Bendova Lada
59 Muchova Eva PFF UK Hobza P.
60 Kubar Tomas PrF UK Hobza P.
61 Hanus Michal PfF UK Hobza P.
62 Polakova Ivana VSCHT Praha Rosenberg |.
63 Sorlia Kovackova VSCHT Praha Rejman D.
64 Paces Ondrej PfFUK Rosenberg |.
65 Dzoganova Martina PiF UK Ledvina M.
66 DraSar Lukas VSCHT Praha Ledvina M.
67 Cizkova Martina PiF UK Teply F.
68 Kohoutova Anna PiF UK Teply F.
69 Micochova Petra PfF UK Praha Konvalinka J.
70 Miroslava Rovenska PfF UK Praha Konvalinka J.
71 Sacha Pavel PfF UK Praha Konvalinka J.
72 Hlouchova Klara PfF UK Praha Konvalinka J.
73 Jiraskova Jana PfF UK Praha Konvalinka J.
74 Saskova Klara PfF UK Praha Konvalinka J.
75 Kozisek Milan PfF UK Praha Konvalinka J.
76 Hoffman Hillary PfF UK Praha Konvalinka J.
77 Navratil Michal PfF UK Praha Konvalinka J.
78 Hyblova Jana CZU Praha Mare$§ M.
79 Masa Martin PrF UK Mare$ M.
80 Vijtéchova Milana PiF UK Mare$§ M.
81 Jilkova Adéla PrF UK Mare$ M.
82 Dekoj Véclav VSCHT Praha Bélohradsky M.
83 Rybacek Jifi VSCHT Praha Holy P.
84 Misek Jifi PrF UK Stary |.
85 Krausova Zuzana PiF UK Stary |.
86 Andronova Angelina PiF UK Stara I. G.
87 Zadny Jaroslav PiF UK Stary |.
88 Henke Adam VSCHT Praha Srogl J..
89 Hyvl Jakub VSCHT Praha Srogl J.
90 Pluskal Martin VSCHT Praha Srogl J.
91 Hadrava Petr VSCHT Praha Hodacova J.
92 Kumprecht Lukas$ PiF UK Kraus T.
93 Bakovéa Radka PRF UK Praha Budésinsky M.
94 Muzikantova Kamila FTOP VSCHT Macek T.
95 Rezek Jan FPBT VSCHT Praha Macek T.
96 Kamlar Marek FPBT VSCHT Praha Macek T.
97 Novakova Martina FPBT VSCHT Praha Macek T.
98 Vrchotova Blanka FPBT VSCHT Praha Macek T.
99 Dolezilkova Iva FPBT VSCHT Praha Macek T.
100 Uhlik Ondrej FPBT VSCHT Praha Macek T.
101 Najmanova Jitka FPBT VSCHT Praha Macek T.
102 Hole¢kova Marcela FTOP VSCHT Praha Macek T.
103 Neubauerova Tereza FPBT VSCHT Praha Macek T.
104 Hybelbauerova Simona PfF UK Praha Koutek B.
105 Kunetskiy Roman PiF UK Lyapkalo .
106 Chalupsky Jakub PiF UK Havlas Z.
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107 Némcova Adriana PiF UK Havlas Z.
108 Vrbkova Silvie PiF UK Holy A.
109 Dolakova Petra PFF UK Holy A.
110 Chalupova Sarka PiF UK Holy A.
111 Jansa Petr PFF UK Holy A.
112 Baszczynski Ondrej PFF UK Holy A.
113 Hajek Miroslav PFF UK Votruba I.
114 Séla Michal PiF UK Hrebabecky H.
115 Nencka Radim PFF UK Hrebabecky H.
116 Dejmek Milan PFF UK Hrebabecky H.
b) Pedagogicka ¢innost:
1
Cisl . 2 SR A i~
. Nazev prednasky Spolupracuijici VS Prednasejici Pocet hod.
1 Pirodni latky Il Pfirodovédecka I. Valterova 2h/tyden
fakulta UK letni sem.
2 Obecna entomologie PFirodovédecka J. Sobotnik 21
fakulta UK letni sem
3 Neurofyziologie a smyslova JUCB fakulta B. Kalinova 2/2
fyziologie biologicka letni sem.
4 Insect Semiochemistry: Federal University of M. Hoskovec 12 hodin
terminology, Identification Alagoas, Maceio,
and Application Brazilie
5 Etologické metody (cviceni) Prirodovédecka R. Hanus 35h/rok
fakulta UK
6 Analyticka chemie (cviceni) VSCHT Praha E. Kofroriova 5h/tyden
7 Analyticka chemie (cviceni) Prirodovédecka P. Zagek 5h/tyden
fakulta UK
8 Bioorganicka chemie FCHT VSCHT M. Hocek 42h/rok
9 Organicka syntéza lll PFF UK M. Kotora 24h/rok
10 Organicka chemie (c-biol) PFF UK M. Kotora 24h/rok
11 SeminaF z organické chemie PFF UK M. Kotora 24h/rok
12 Organicka chemie | VSCHT v Praze I.Stibor 42
13 Organicka chemie |l VSCHT v Praze I.Stibor 28
14 Mechanismy organickych VSCHT v Praze I.Stibor 70
reakci
15 Chemie pfirodnich latek | PFF UK H. Chodounské 28 h/rok
16 Specialni analysa pfirodnich VSCHT, ustav V. Pouzar 8
latek chemie pfirodnich
latek
17 Vybrané kapitoly z chemie VSCHT, ustav V. Pouzar 8
pfirodnich latek chemie pfirodnich
latek
18 Uvod do metod molekukové MFF a PFF UK M. Roeselova, 42h/rok
dynamiky a Monte Carlo P. Jungwirth
19 Vypocty molekularnich VSCHT P. Bouf 25h/rok
vlastnosti
20 Uvod do kvantové chemie VSCHT P. Bouf 30h/rok
21 Zaklady spektroskopie PF.F.UK P. Bour 12h/rok
22 Zaklady spektroskopie PF.F.UK L. Bednarova 3h/rok
23 Kvantova chemie MFFUK V. Sychrovsky 24h/rok

-22 -




24 Kvantova spektroskopie MFFUK P. Kapralova 24h/rok
25 Kapilarni a pratokové PFF UK a MFF UK, V. Kasicka 6-8 h/rok
elektromigraéni metody _ Praha
VSCHT, Praha
26 | Uvod do pqcﬂacoveho Prirodovédecka Vondragek 30h/rok
modelovani fakulta UK
27 | Elektronova struktura Prirodovédecka 30h/rok
komplexnich molekulovych fakulta UK Nachtigall
systému a biomolekul
28 | Molekulové a biomolekulové Pfirodovédecka P Hobza 30h/rok
interakce fakulta UK )
1 Vybrané kapitoly z organické VSCHT Z. Havlas 56h/rok
chemie
2 Relativisticka kvantova PFF UK Mojmir Kyvala 28 h/rok
chemie
Bioorganicka chemie Il UP Olomouc Holy, Dolakova 20h/rok
29 Molekularni biologie Il PFirodovédecka J. Konvalinka 24h/rok
fakulta UK
30 Regulace biologickych déjl PFirodovédecka J. Konvalinka 24h/rok
proteolysou fakulta UK
31 Pokrocila praktika z PFirodovédecka J. Konvalinka 64 h/rok
biochemie fakulta UK
32 Molekularni zaklady Pfirodovédecka J. Konvalinka 8h/rok
biomediciny fakulta UK
33 Struktura a reaktivita Il- Pfirodovédecka I. Stary 39h/rok
mechanismy organickych fakulta UK
reakci
34 Laboratorf organické chemie | VSCHT Praha J. Hodacova 40
35 Laborator organické chemie | VSCHT Praha J. Hodacova 80
36 Vysokoucinna kapalinova PFirodovédecka J. Cvacka 16h/rok
chromatografie fakulta UK
s hmotnostni detekci
37 NMR spektroskopie PRF UK Praha M. Dracinsky 60 h / rok
38 SeminaF organické chemie PFF UK M. Kvasnica 26 + 26
pro obor Kata
39 Biochemie rostlin FPBT VSCHT Praha T. Macek 28h/rok
3c) Pupularizaéni aktivity
Jméno/Nazev akce Popis aktivity Poradatel
Spoluprace na nataceni
,Odhalené souvislosti* dokumentarniho filmu Ceské CT

televize (R. Hanus, O. Hovorka)

Hodinova Ziva debata na téma

Re¢ hmyzu hmyzi komunikace a feromont (J. CRO Leonardo
Sobotnik)
Pulhodinova Ziva debata na téma
Jak to vidi Jak to vidi termiti CRO2, Praha

(R. Hanus)

CR

J. Sebestik, P. Bouf, Dny védy AV

Popularni pfednaska a video pro
stfedoskolské studenty

AV CR

P. Bour
Interpretace optickych spekter

prednaska pro védeckou verfejnost

Prazské analytické centrum
inovaci VSCHT
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P. Malon
Cirkularni dichroismus

prednaska pro védeckou vefejnost

Prazske analytické centrum
inovaci VSCHT

L. Rulisek Pocitacové modelovani Gymnazium Celékovice
chemickych procesl
v kondenzované fazia v
biomolekuldch

V.Kasicka Analyza, purifikace a fyzikalné- Katedra anal. chemie PiF UK a

2h vyzadana prednaska
SeminaF Moderni analytické
metody

chemické charakterizace peptidu
kapilarni a kontinualni pratokovou
elektroforézou

Odb. skupina anal. chemie CSCH

V.Kasicka

1 h vyzadana pfednaska
Seminar Moderni separacni
metody v kapalné fazi

Kapilarni elektromigracni metody a
jejich uziti pfi analyze léciv

Zentiva, a.s.

V. Kasi¢ka

Clanek v Bull. Ceské spol. pro
biochemii a mol. biologii, 35, 1
(2007) 27-31.

Informace o ¢innosti Odborné
skupiny chromatografie a
elektroforézy CSCH v r. 2006 a
aktivity planované v r. 2007.

Ceska spoleénost pro biochemii a
molekularni biologii.

V. Kasicka

Clanek v Bull. Ceské spol. pro
biochemii a mol. biologii, 35, 2
(2007) 57-59.

Zprava o symposiu ITP 2006.

Ceska spoleénost pro biochemii a
molekularni biologii.

I. Pichovéa Proteolytické enzymy — kurs UMG AVCR, v.v.i.
2h prfednaska molekularni biologie a genetiky pro
doktorandy
Interview CT24
Pavel Hobza (http:/www.ct24.cz/vysilani/?id=15 | CT24
5848)
Pavel Hobza Porad Vstupte C. rozhlas, Leonardo

Dana Nachtigallova, Pavel Hobza

¢lanek “Pro¢ DNA obsahuje pravé
baze nukleovych kyselin?*

Casopis Vesmir, ro¢. 86

Pavel Hobza

Medicina pro 3. tisicileti (spolu s
prof. Milanem Ellederem a Ing.
Stanislavem Kmochem)

C. rozhlas, Leonardo

J. Konvalinka
2h prednaska

Pokroky ve strukturnim studiu
bilkovin

Prazské pedagogické centrum

J. Konvalinka 3
Publicisticky pofad pro CT2

8 dili publicistického pofadu ,Caj
pro tfetiho“ s Milanem Uhdem
popularisujici vyznamné
predstavitele Ceské védy a jejich
vysledky

Ceska televize

J. Srogl
2h pfednaska

Vyuziti biomimetickych reakci v
organické syntéze.
Cyklus ,, Chemicka publika“.

Ceska spoleénost chemicka

J. Cvacka
prednaska 45 min.

Skola hmotnostni spektrometrie

FCHT VUT v Brné a
Spektroskopicka spole¢nost JMM

Dny otevienych dveri

UOCHB navstivilo 344 zajemcd,
prevazné studentl. Zvlastni
podékovani pfislo z kladenského a
prerovského gymnazia

UOCHB
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3d) Domaci a zahrani¢ni ocenéni zaméstnancti

Aldrich

triptycenovych
cyklofanu

1 2 3 4 5
Cislo Jméno ocenéného Druh a nazev Ocenéna ¢innost Ocenéni udélil
ocenéni
1 Prof. RNDr. Antonin | Ceska hlava Vyzkum a vyvoj Vlada CR
Holy, DrSc. novych antivirotik
2 Prof. RNDr. Antonin | Cestné profesura Vyzkum a vyvoj University of
Holy, DrSc. novych antivirotik Manchester (GB)
3 Prof. RNDr. Antonin | Cestné &lenstvi Vyzkum a vyvoj Cs. Farmakologicka
Holy, DrSc. novych antivirotik spole¢nost
4 Prof. Ing. Pavel Praemium AV CR
Hobza, DrSc., Academiae
FRSC
5 Mgr. Lubomir Premie Otto Vyzkum v oblasti AVCR
Rulisek, CSc. Wichterleho teoretické chemie
6 Dr. Jana Roithova Premie Otto Bimolekularni AVCR
Wichterleho reakce
molekulovych
dikationtl
7 Ing. Dominik Baderova cena Vyzkum v oblasti Cs. Chemicka
Rejman, CSc. modifikovanych spole¢nost
nukleotidd
8 Mgr. Helena Cena ministra Vynikajici MSMT
Kaiserova Skolstvi magisterska prace
9 Ing. Véaclav Dekoj Cena firmy Sigma- | Vyzkum v oblasti Sigma-Aldrich

4. Mezinarodni védecka spoluprace pracovisté

4a) Nejvyznamnéjsi vysledky

New pollination system in deceit pollinated flowers
Koordinator/fesitel : Valterova I., Borg-Karlson A.-K.
Vyznacény vysledek: Orchidej druhu Orchis pauciflora produkuje vani, v niz jsou obsazeny
slozky sam¢&iho sexualniho feromonu ¢émelédka zemniho. Vzhledem k tomu, Ze kralovny
¢melaka zemniho jsou hlavnim opylovacem této orchideje, jde pravdépodobné o cilenou
strategii zamérenou k naldkani opylovace.
Valterova, I., Kunze, J., Gumbert, A., Luxova, A., Liblikas, I., Kalinovd, B., Borg-Karlson, A.-K.:
Male bumble bee pheromonal components in the scent of deceit pollinated orchids;
unrecognized pollinator cues? - Arthropod-Plant Interactions 1, 137-145 (2007)

Analyza a separace aminokyselin a peptidd kapilarni elektroforézou a kapilarni
(elektro)chromatografii.
Analysis and separation of amino acids and peptides by capillary electrophoresis and capillary
(electro)chromatography.
Koordinator/fesitel: V. Kasi¢ka, S. Fanali
Vyznacény vysledek: Série hmyzich oostatickych peptidl se vzrustajicim poctem prolinovych
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zbytkl na C-konci (H-Tyr-Asp-Pro-Ala-Pros-OH, x = 0-6) a dvou fragment(, H-Tyr-Asp-OH a
H-Tyr-Asp-Pro-OH, byla rozdélena kapilarni elektrochromatografii se stacionarni fazi na bazi
silného katexu v kiemenné kapilafe o vnitfnim praméru 75 ym v Case kratSim nez 10 minut.
Rocco, A., Aturki, Z., D’Orazio, G., Fanali, S., Solinova, V., Hlavacek, J., KasSi¢ka, V.: CEC
separation of insect oostatic peptides using a strong cation exchange stationary phase. —
Electrophoresis 28: 1689-1695 (2007).

HIV protease inhibitor resistance by enzyme- substrate coevolution

Koordinator/fesitel: J. Konvalinka, Hans-Georg Krausslich

Vyznacny vysledek: objeven novy mechanismus vzniku resistence na inhibitory proteasy viru
HIV mutacemi v genu Gag

Nijhuis, M., van Maarseveen, N.M., Lastere, S., Schipper, P., Coakley, E., Glass, B.,
Rovenska, M., de Jong, D., Chappey, C., Goedegebuure, .W., Heilek-Snyder, G., Dulude,
D., Cammack, N., Brakier-Gingra, L., Konvalinka, J., Parkin, N., Krausslich, H.-G., Brun-
Vezinet, F. and C.A.B. Boucher: A Novel Substrate Based HIV-1 Protease Inhibitor Drug
Resistance Mechanism. PloS Medicine, 4 (1), 152-163 (2007)

Vyznacny vysledek: Spektroskopie v plynné fazi je idedlné vhodn4 ke studiu izolovanych
molekul a poskytuje dllezita data pro srovnani s teoretickymi vypocty

de Vries, M., S., Hobza, P.: Gas-Phase Spectroscopy of Biomolecular Building Blocks. - Annu
Rev Phys Chem: 58,585-612 (2007)

Vyznacny vysledek :Povrchy potenctialni energie vybranych trimerd bazi nukleovych kyselin
byly zkoumaany metodu molekulové dynamiky spojené s quenchingem. Nejstabilng;jsi
struktury pak byly dale reoptimizovany metodou MP2. Bylo zjiSténo ze narozdil od
nemethylovanych trimeru, pro které jsou preferovany planarni vodikové vazané struktury,
jsou u methylovanych trimer( preferovany struktury v patrovém usparadani paru zatimco treti
baze je na tento par orientovana témér kolmo.

Kabelag, M., Sherer, E., C., Cramer, C., J., Hobza, P.: DNA Base Trimers: Empirical and
Quantum Chemical Ab Initio Calculations vs. Experiment in Vacuo. - Chem Eur J: 13, 2067-
2077 (2007)

Déleni energie pfi reakcich dikationtll / Energy partitioning in dication reactions
Koordinator/fesitel: Prof. S. D. Price / Dr. D. Schréder

Vyznacny vysledek: Improved understanding of energy partitioning in dication electron
transfer

J. Roithov@, C. L. Ricketts, D. Schréder, S. D. Price Angew. Chem. Int. Ed. 2007, 46, 9316.

Chemie kovovych iontl v plynne fazi / Gas-phase chemistry of metal ions
Koordinator/feSitel: Prof. H. Schwarz / Dr. D. Schréder

Vyznacny vysledek: Several joint publications in recognized scientific journals

D. Schréder, H. Schwarz Top. Organomet. Chem. 2007, 22, 1.

M. Schlangen, D. Schrdéder, H. Schwarz Angew. Chem. Int. Ed. 2007, 46, 1641.

D. Schroder, H. Schwarz, N. Aliaga-Alcalde, F. Neese Eur. J. Inorg. Chem. 2007, 816.

P. Milko, J. Roithova, D. Schréder, H. Schwarz Int. J. Mass Spectrom., 2007, 267, 139.

S. Feyel, L. Scharfenberg, C. Daniel, H. Hartl, D. Schréder, H. Schwarz J. Phys. Chem. A.
2007, 111, 3278.

B. Butschke, M. Schlangen, H. Schwarz, D. Schréder Z. Naturf. B. 2007, 62b, 309.
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M. Engeser, D. Schréder, H. Schwarz Eur. J. Inorg. Chem. 2007, 2454.

M. Schlangen, H. Schwarz, D. Schréder Helv. Chim. Acta 2007, 90, 847.

M. Kaczorowksa, D. Schréder, H. Schwarz Eur. J. Inorg. Chem. 2007, 3335.
S. Feyel, H. Schwarz, D. Schréder, C. Daniel, H. Hartl, J. Débler, J. Sauer, G. Santambrogio,

L. Wéste, K. Asmis ChemPhysChem 2007, 8, 1640.

M. Schlangen, H. Schwarz, D. Schréder Chem. Eur. J. 2007, 13, 6810.
D. Schrdder, J. Roithova, P. Gruene, H. Schwarz, H. Mayr, K. Koszinowski J. Phys. Chem. A
2007, 111, 8925.
F. R. Novara, H. Schwarz, D. Schréder Helv. Chim. Acta 2007, 90, 2274.
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6th Framework
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Rosenberg lvan
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Strengthening
the ERA
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MSMT
KONTAKT
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aktivitni studia a
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humaninu,
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noveho
neuroprotektivni
ho peptidu

LSHC-CT-2006-
015847

6th Framework
Programme EU

Staré Irena

PICO-INSIDE

Computing
Inside a Single
Molecule Using
Atomic Scale
Technologies

MRTN-CT-
2005-019481

6th Framework
Programme EU
NMP

Vacek Jaroslav

From FLIM to
FLIM

Long-Period
Observation of
Biological
Processes at
Picosecond
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and Nanomolar
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Research
Training
Network for
Advanced
Imaging
Technology

0OC-D30.001.

MSMT COST
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Marie

Enzymovéa
katalyza v
superkritickém
oxidu uhli¢itém

IV. Hodnoceni dalSi a jiné €¢innosti:

Pfedmétem jiné Cinnosti UOCHB je provozovani nestatniho zdravotniho zafizeni v rozsahu
vymezeném rozhodnutim o registraci, a to ordinace praktického |ékafe a stomatologické
ordinace, a dale vyroba, instalace a opravy elektrickych a elektronickych stroja, pristroju a
zafizeni. Rozsabh jiné €innosti je 0,83% pracovni kapacity UOCHB. Jina ¢innost neni ztratova.

T

Dal$i &innost UOCHB neprovozuije.

V. Informace o opatienich k odstranéni nedostatkii v hospodareni a zprava,
jak byla splnéna opatieni k odstranéni nedostatki ulozena v predchozim

roce:

V predeslém roce nebyly zjiStény zadné nedostatky v hospodareni.
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VI. Finanéni informace o skutec¢nostech, které jsou vyznamné z hlediska
posouzeni hospodaiského postaveni instituce a mohou mit vliv na jeji
, ..*)
VYVOj:

Mimo dotaci od zfizovatele a finan€nich prostfedkld od poskytovatelt grantovych prostiedku
jsou hlavnim zdrojem financnich pfijmua Ustavu licenéni poplatky od firmy Gilead Sciences.
Objem finanénich zdroja z licen¢nich pfijma ma (v US$) stoupajici tendenci a tato tendence
se podle vyjadfeni zastupcu firmy Gilead o¢ekava i do budoucnosti.

Finanéni situaci pozitivné ovlivni i uznani latky tenofovir pro Ié€eni zloutenky typu B v USA a
EU. Tato latka je licencovana firmé Gilead Sciences.

V raznych fazich klinickych testl jsou preparaty proti rakoviné, papilomavirim a novy preparat
proti HIV. Na v8echny tyto laky vlastni Ustav zakladni patenty licencované firmé Gilead
Sciences. Pii Uspéchu testu tyto licence pozitivné ovlivni pfijmy Ustavu.

Ustav podepsal smlouvu o zaloZeni spoleénosti typu spin-off Okapi Sciences v Belgii, na které
ziskava spolulcast za licencovani patentl. Spolecnost se vénuje vyuziti protivirovych latek ve
veterinarni mediciné. Pozitivni ekonomicke vysledky se ocekavaji v horizontu tfi let.

Ustav si nechal vypracovat analyzu komercializacnich moZznosti. V sou€asnosti pfipravuje
vytvoFeni struktury, kterd se bude vénovat monitorovani vyuZziti duSevniho vlastnictvi, jeho
ochrané a komercializaci. Ekonomické efekty se ocekavaji v horizontu péti let.

Ustav pripravuje kompletni rekonstrukci a dostavbu arealu Flemingova namésti v Praze 6. To
povede k modernizaci pracovisté na uroven srovnatelnou s pfednimi pracovisti v zahranici.
Rekonstrukce si vyzada finan¢ni naklady nad 1 miliardu K&, hrazené pfevazné z licenénich
prijmu.

VIl. Piedpokladany vyvoj éinnosti pracovisté:’

V chemii a biochemii nukleovych kyselin budou pfevaznou mérou pokraCovat témata ve
vySe udanych liniich, k nim pfibude jesté vyzkum N6-substituovanych enantiomernich
FPMP derivatl. Zahajovaci kliGova studie jiz UspésSné probéhla. Pravdépodobnost vyskytu
ucinnych latek v této skupiné ANP je vysoka. Je ovSem potfeba si uvédomit, Ze naprosta
vétSina studia uvedenych latek je soucasti projektu feSenych v Centru novych antivirotik a
antineoplastik a odtud i financovana, takze podléhd podminkdm pro tato uskupeni
predepsanym v&etné hladeni o vysledcéch prace.

V tymu organickych syntéz pro biomedicinské aplikace

bude pokracovat vyvoj metodik syntéz purinovych derivatd nesoucich funkcionalizované
C-substituenty a studium jejich biologické aktivity

bude pokraCovat studium modifikovanych purinovych nukleosidd jako potencialnich
terapeutik hepatitidy C.

budou pfipraveny dal8i nukleotidové stavebni bloky oznafené na nukleobazi vhodnou
elektrochemicky aktivni znackou a po zabudovani do oligonukleotidd budou tyto vyuZity
jako potencialni sensory hybridizace DNA

" Udaje pozadované dle § 21 zakona 563/1991 Sb., o Géetnictvi, ve znéni pozdéjsich predpist.
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obdobné oznacené oligonukleotidy budou vyuzity k zakotveni na povrsich kovl a elektrod
a vyuzity pro studium prenosu naboje v DNA

budou pfipraveny nové typy C-nukleosidi nesoucich modifikované nukleobaze, budou
pfipraveny jejich trifosfaty a bude studovéana jejich enzymaticka inkorporace do DNA
polymerasami. Vysledky budou vyuZity v racionalnim navrhu umélych pard bazi pro
rozSifeni genetické abecedy.

budou konstruovany funkcionalizované DNA duplexy pomoci PCR inkorporace
modifikovanych dNTP.

V tymu biochemie proteind

Projekty byly zaméreny pfedev§im na studium inhibitord virové proteasy HIV a vyvoje
resistence vuci nim u pacientl s AIDS, na charakterizaci glutamatkarboxypeptidasy Il a
jejich homologl a orthologu jako cile terapeutického zasahu pfi onemocnénich CNS a v
onkologii, na studium struktury a aktivity serinové racemasy z mysiho a lidského mozku.
Bude strukturné charakterisovdna rekombinantni lidsk& GCPIl i jeji homolog GCPIII
v komplexu se specifickymi inhibitory. Budou pfipraveny monoklonalni protilatky proti
témto enzymdm a charakterisovana jejich exprese v lidskych i zvifecich tkanich.

Bude provedena strukturné-funkéni studie C-terminalni domény retrovirové proteasy, ktera
ovliviiuje skladani a infektivitu opiciho viru. Budou identifikovany bunééné proteiny, které
s touto doménou interaguiji.

Bude provedena strukturné funkéni analyza matrixového proteinu opiciho viru.

Bude dokon&eno feSeni NMR struktury N-terminalni domény kapsidového proteinu M-
PMV.

Bude analyzovan sekre€ni mechanismus u patogennich kvasinek rodu Candida.

V chemii steroidu

V oblasti neurosteroid(: budou pfipraveny nové typy neuroaktivnich steroidd se zlepSenou
metabolickou stabilitou a s dostate€nou rozpustnosti ve vodé. Testovani bude provadéno
jak v Praze tak v ramci spole¢ného projektu na [IBB v Barceloné.

V oblasti brassinosteroid(: budou pokraovat syntézy novych brassinosteroidd navrzenych
na zakladé molekulového modelovani, jako jsou napfiklad konjugaty s aminokyselinami a
alfa-hydroxykyselinami, fluorované brassinosteroidy a déale jak pfirodni tak nové syntetické
brassinosteroidy s modifikovanym postrannim skeletem jako regulatory fyziologickych
procesu u rostlin péstovanych v optimalnich a stresovych podminkach.

V oblasti supresteroidi bude hlavni pozornost vénovana oligoTB systémum se steroidni
substituci a selektivni epoxidaci steroidnich olefind a syntetizovany dalSi synthony pro
konstrukce supramolekul.

V oblasti pfirodnich latek

Bude pokraCovat studium biosyntézy feromonl ¢&melaka v labialni Zzlaze s cilem
rozhodnout mezi moznostmi biosytézy de novo a moznosti participace zasobnich tuku jako
pfimych prekursord, bude studovano rozSifeni ¢&meldki vCR za pomoci
chemotaxonomickych i genetickych technik s cilem sledovani biodiversity a jejich zmén

Ve spolupraci s CLR bude pokracovat projekt “Studium chemické komunikace zavijede
Euzophera batangensis’, ktery je v soucCasnosti pfemnozenym S$kudcem na jujubé,
nejvyznamnéji ovocné dreving v sv. Cing. Synteticky sexualni feromon bude zkousen
jako navnada do signalizaCnich a monitorovacich lapaku, pfipadné i jako prostfedek pro
hubeni.
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Bude studovana chemickd komunikace u termitd druhu Prorhinotermes simplex a typy
signall, které se uplatiuji mezi kastami v kolonii termita.

Bude pokracovat vyzkum chemické ekologie hrobafiki (Coleoptera, Silphidae) s ohledem
na jejich potravni atraktanty, obranné latky a feromonalni komunikaci.

Bude pokraCovat studium peptidickych regulatord metamorfozy, reprodukce a imunity
hmyzu, vCetné identifikace novych hmyzich peptidd s antimikrobialnimi Ucinky a syntézy
analogu.

Bude pokracovat vyzkum enzymovych transformaci rostlinnych oleji v superkritickém
oxidu uhli¢itém v ramci v ramci narodnich (GACR) i mezinarodnich (COST) projekta.
Spoluprace v ramci téchto projektd existuje mezi UOCHB AV CR a Ustavem chemickych
procest AV CR a VSCHT Praha a déle s Portugalskem, Francii a Bulharskem.

V oblasti organické chemie

V dalSim obdobi bude pozornost soustfedéna na vyvoj obecné asymetrické syntézy
helicend a heterohelicent, aby tyto latky byly dostupné v dostateCném mnozstvi v
neracemické formé pro dalSi aplikace v asymetrické katalyze a molekularni elektronice.
Bude vyvijena metodologie syntézy nejvySSich helicend a jejich analogu, kterd bude
zalozena na nasobné [2+2+2] cykloisomerizaci aromatickych oligoynd. Pozornost bude
zaméfena na pfipravu funkcionalizovanych helicend jako modeld molekularnich vodicu.
Vyzkum bude dale soustfedén na syntézu isoprenoidd v racemické a neracemické formé
za pouziti nastroji organometalické chemie a vyuziti [2+2+2] cykloisomerizace pro
pfipravu funkcionalizovanych arylpurinovych nukleotidd a nukleosidud.

V oblasti studia komponent pro molekularni elektroniku bude zahajena syntéza
potencialné vodivych oligomernich  derivatd  umoznujicich  selektivni  interakce
s partnerskym fetézcem na bazi donor-akceptorovych tr-1r interakci. V ramci feSeni
grantového projektu (GA AV) budou syntetizovany stavebni bloky pro konstrukci ligand
pro fullereny. Déale bude pokraCovat syntéza rigidnich chiralnich spirobifluorenovych
derivatd. Z makrocyklickych polyamint, vzniklych (3+3) cyklokondenzaéni reakci, bude
vyzkum soustifedén hlavné na studium komplexacnich vlastnosti produktl reakci rigidnich
dialdehydd s heterocyklickymi jadry. V chemii funkcionalizovanych cyklodextrind se
planuje extenze Uspésnych postupu v syntéze dimernich a-cyklodextrinovych struktur na
B- a y-cyklodextrinové derivaty pro pripravu rozmérnéjSich molekularnich kontejnera.

V oblasti biologické chemie

Budou pokracovat syntézy knihoven dalSich typu fosfonatovych oligoadenylatd - analogu
prirozeného pA4 a bude vyvinuta FRET metoda na high-throughput screening latek s cilem
detailni strukturné-aktivitni studie s lidskou a mySi RNAsou L. Vybrané oligoadenylaty
budou podrobeny biologickym testum.

Budou studovany interakce heptaoligodeoxynukleotidd s CpG motivem modifikovanych

v internukleotidové vazbé s TL9 receptorem.

Budou syntetizovany serie antisensnich oligonukleotidu a siRNA modifikovanych
fosfonatovou internukleotidovou vazbou a bude zkouman vliv téchto modifikaci na
biologické vlastnosti ve srovnani s klasickymi obdobnymi oligonukleotidy.

Budou vypracovany high-throughput testy na screening potencialnich inhibitora
nukleosidfosforylas a 5'-nukleotidas.

Budou pokraCovat syntézy ,small molecules®, strukturné variabilnich pyrrolidinovych a
piperidinovych fosfonatovych nukleotidd.
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Budou pfipraveny noveé inhibitory lidské BHMT a uceny jejich aktivity in vitro a in vivo.
Budou pfipraveny nové inhibitory bakterialnich aminopeptidaz 1 a 2 a u€eny jejich aktivity
in vitro.

Budou pfipraveny nové analogy lidského insulinu a u€eny jejich aktivity in vitro a in vivo,
pripadné krystalové struktury.

Budou pokracovat 2DE proteomické studie bunék z normalini a rakovinné tkané prsu.
Budou pokracovat proteomické studie studie antimikrobialnich latek larev masarky.
Budou pfipraveny nové inhibitory bakteriadlnich DapE a ArgE enzymu.

Budou zkoumany ucinky biologicky aktivnich peptidd (napf. CART a cholecystokinin) na
pfijem potravy u mysi. ]

Ve spolupraci s vybranym komerénim subjektem ustanovit UOCHB Spin off pracovisté a
v jeho kompetenci zahajit v oblasti vyvoje nové skupiny imunoterapeutik na bazi
modifikovanych muramylovych glykopeptidd etapu jejich preklinického vyvoje.
PokraCovani v designu a syntéze polykationickych transportnich systému negativné
nabitych terapeutik typu modifikovanych nukleotidd a oligonukleotidd a vektord DNA
plasmidd pro genovou terapii. Jedna se o latky typu lipopolyamind a glykolipidd tvofenych
obsahujici oligosacharidy D-hexosaminoveého typu.

Pokraovani vyzkumu v oblasti synthesy cyklickych oligosacharidu tvofenych [7(1—4)
vazanymi 2-amino-2-deoxy-D-hexopyranosovymi jednotkami.

PokraCovani vyzkumu v oblasti vyvoje oligosacharidovych mimetik pfirozenych ligandud
aktivacnich lektinovych receptord NK na bazi lineéarnich a vétvenych homo- a
heterooligosacharidu tvofenych D-hexosaminového typu a od nich odvozenych
glykokonjugata.

V oblasti molekulového modelovani budou rozvijeny tyto okruhy aktivit:

Studium modelovych systému a bazi DNA v elektronicky excitovanych stavech
Vyvoj hybridnich QM/MM metod a aplikace na interakci DNA a protein(

Interakce analogu bazi DNA

Struktura a sbalovani proteint

Struktura a dynamika peptidu

Vypocet termodynamickych charakteristik DNA a proteinu s interagujicimi systemy
Studium energetiky a dynamiky nekanonickych part bazi v DNA a RNA

Studium interakce malych molekul s kationtovymi centry v komplexnich systémech
Studium konformaéniho prostoru nukleovych kyselin

QM/MM a QM/MD simulace Stépeni fosfodiesterové vazby v RNA (ribozymy)
Segregace iontu na povrsich a iontové parovani

Afinita iontd k proteindm a k membranam

Struktura a dynamika solvatovanych elektront

Studium reakénich mechanismu metaloproteinu

Molekulovy design peptidli vazajicich vybrané ionty kov

Vypocet relativistickych efektl u organickych biradikal(

Vypocty reaktivity karboranovych ylidu

Navrhy struktur materialt pro fotovoltaické ¢lanky

Studium stability pard nukleovych kyselin v nevodnych prostfedich

V oblasti strukturni analyzy:
Budou vyvijeny nové metody analyzy organickych latek s vyuzitim chromatografickych

-33-




separacnich technik a hmotnostni spektrometrie. Pozornost bude vénovana pfirodnim
latkam lipidického charakteru a latkam s biologickou aktivitou. Bude pokracovat vyvoj
softwarovych nastroju pro interpretaci MS spekter. Bude pokracovat zavadéni technik
analyzy proteint a peptidd, zejména jejich purifikace a kvantifikace. V ramci servisnich
povinnosti budou rutinné analyzovany vzorky syntetickych i pfirodnich latek. Standardné
budou méfena MS spekira pfi jednotkovém nebo vysokém rozliSeni s vyuzitim El, ESI,
APCI, FAB a MALDI ionizace. V pfipadé potfeby budou provadény GC/MS a LC/MS
analyzy. Bude provadéna analyza peptidd, proteind a oligonukleotidd. Bude zfizena
laboratof pro samoobsluzni méfeni na GC/MS.

Po pfesunu do novych prostor a prestavbé tymu budeme pokracovat ve védecké &innosti v
oboru CD, IR. Budeme se nadale zabyvat feSenim z&kladnich problémd konformace
biopolymer pomoci chiralni spektroskopie (proteiny, peptidy, nukleovié kyseliny,
sacharidy). V detailu budeme feSit konformaci disulfidovych mastkd, amidového
chromoforu, vlivu prostfedi na spektra. Budeme nadale rozvijet chiralni spektroskopii po
teoretické i experimentalni strdnce. Budeme rovnéz poskytovat celoustavni servis v oboru
CD,IR.

Ur€ovani struktur a prostoroveého usporadani biologicky vyznamnych pfirodnich a
syntetickych latek v roztocich pomoci vicerozmérnych NMR technik na novém 600 MHz
spektrometru vybaveném kryogenni sondou s vysokou citlivosti a s vyuzitim molekulového
modelovani. Vyvoj novych metod pro ureni absolutnich konfiguraci u biologicky
vyznamnych latek pomoci in situ reakci v NMR kyvetach a teoretickych vypoct
chemickych posunu a interakénich konstant pomoci ab initio metod (modifikované peptidy
a nukleotidy). Zavedeni méfeni NMR spekter v pevné fazi. Zefektivnéni prace NMR
skupiny zavedenim nepfetrzitého samoobsluzného méfeni NMR spekter na pfistroji
Bruker AVANCE-400 s automatickym méni¢em vzorkd a naprogramovanymi NMR
experimenty.

Bude pokracovat vyvoj nového kapilarniho elektrokinetického analyzatoru s
multidimenzionalni detekci a budou vyvijeny nové metodiky pro analyzu, preparaci a
fyzikalné-chemickou charakterizaci peptidu, bilkovin, nukleotidd, nukleosidu a jinych
biomolekul kapilarnimi a pritokovymi elektromigraénimi metodami ve vodném roztoku.

Ve skupiné radioisotopu:

Bude pfipraven [°H]methylester kyseliny 10-undecenové pomoci n&hoz bude studovana
fotoiniciovana vazba terminalnich alkend na povrch aktivovaného kiemiku (ve spolupraci s
MFF UK, Praha).

Bude uveden do provozu *H NMR spektrometr a bude ovéfovana moznost studia vazby
neurosteroidd na bun&tné membrany.

Bude pfipraven '?° znageny neuropeptid a ve spolupraci s Institute Demokritos, Recko,
bude studovana jeho vazba na buné&cné membrany.

Bude pripraven *H znageny peptid CART(61-102).

Bude zahajen program pfipravy [°H]brassinolidd o molarni aktivité vy$§i  nez
100 Ci.mmol” syntézou vhodnych nenasycenych prekursord.
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VIII. Aktivity v oblasti ochrany Zivotniho prostfedi:’

Vyzkum na UOCHB AVCR, v.v.i. se dotyka oblasti ochrany Zivotniho prostfedi pouze
okrajové.

IX. Aktivity v oblasti pracovnépravnich vztah:

V r. 2007 byli v souladu s Kariernim fadem atestovani vysokoskolsky vzdélani pracovnici ve
védeckych a védeckoservisnich tymech, kterym v tomto obdobi konéi pracovni smlouva.

S ohledem na vysledky atestaci jsou témito pracovniky uzavieny pracovni smlouvy na dobu
ur&itou (1 — 5 let). Usili vedeni Ustavu je zaméfeno na rozvoj Gstavu a dosaZeni excelence
v oboru. Sledovani a hodnoceni produktivity a kvality vysledk( pracovnich tym( i jednotlivel
umoziuje stanovit nejen sougasny stav, ale i tendenci. Motivagni opatfeni spoc€ivaji

v individualnim finanénim ohodnoceni a podpoie nejlepsich tymu a jednotlivcl i v jejich
pfistrojovém vybaveni a personalnim posileni. Nedilnou sougasti snah o dalsi zkvalitnéni
védeckée prace na Ustavu je vypsani 10 volnych mist pro postdoktorandy rocne.
Pfedpokladem pro pfijeti na ro¢ni staz (s mozZnosti prodlouzeni) je PhD titul ziskany v oboru
organické chemie ¢&i biochemie na zahrani¢ni université.

Snahou vedeni Ustavu je finanéné zajistit studenty DSP ve &tvrtém roéniku studia po ukonéeni
vyplaty stipendii a po obhajobé& disertace umoZnit nejschopné&j8§im z nich zahdjit vlastni
védeckou praci na Ustavu. Toto se vr. 2007 podafilo v fadé pfipadl. Pfi pfijimani novych
pracovnikll (véetné zahrani¢nich) je kladen dlraz predevsim na odbornost a védeckou Uroven
pracovnika.

otz

razitko podpis Feditele pracovisté AV CR

Fi@méngovoli m. 2,
DIC: CZ6138
-10-

) Udaje pozadované dle § 21 zakona 563/1991 Sb., o Géetnictvi, ve znéni pozdé&jsich predpistl.
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Prilohou vyrocéni zpravy je ucetni zavérka a zprava o jejim auditu
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