7 Zavéreéné shrnuti

Cilem predkladané prace bylo zkoumat interakce aromatickych skupin a jejich vyznam
v procesech chemického a biologického rozpoznavéani. Predevsim byla s pomoci vysoce
piesnych kvantové chemickych vypoéti studovana uloha aromatickych residui v hydrofobnim
jadie proteinu pro stabilitu jeho naivni struktury. Bylo ukdzano, Ze interakce aromatickych
residui nejen s ostatnimu aromatickymi a s alifatickymi fetézci, ale také interakce s peptidovou
¢asti hlavniho fetézce mohou poskytovat vyznamny piispévek ke stabilizaci proteinu. Déle byly
detailné studovény dva specifictéj§i pripady aromatickych interakci, interakce s prolinem
a interakce aromat-peptidova vazba.

Kapitola o IEM se vénovala aromatickym interakcim v $ir§im kontextu interakci vSech residui
v proteinu. Bylo ukazano, Ze aromaticka residua hraji kliCovou tlohu ve stabilizaci modelového
proteinu Trp-cage. Déle bylo ukazano, Ze IEM muze byt pouzita jako spolehlivdi metoda
pro identifikaci téchto kliGovych residui. Bylo testovano nékolik vypocetnich metod, a z vysledki
vyplyvd, Ze metoda IEM, pouzita spolecné se silovym polem parm94 a GB modelem
rozpoustédla, poskytuje uspokojivé vysledky pii zanedbatelném vypocetnim Case i pro velké
proteiny, coZ ¢ini tuto metodu uzitecnym nastrojem pro analyzu struktury proteinii s mnoha
moznymi aplikacemi.

Posledni kapitola se zabyvala aromatickymi interakcemi ve dvou piikladech reakei
katalyzovanych aromatickymi organickymi katalyzatory. Vysledky ukazaly, Ze interakce mezi
katalyzatorem a aromatickou €asti substratu hraji vyznamnou tlohu v TS téchto reakci. Kromé
toho byly pro reakci katalyzovanou Quinoxem vypolteny rozdily v Gibbsové volné energii
pro TS vedouci k opaénym enantiomerim pro oba dva mozné mechanismy reakce. Takto
teoreticky predpovédéné hodnoty jsou ve velmi dobré shodé s experimentélné ziskanymi daty.

Sest piivodnich védeckych &lanka, ! které dopliuji predkladanou préci, je pfipojeno v dodatku.



