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Nekovalentni interakce jsou zodpovédné za folding proteind i za molekularni rozpoznavani
b&hem interakce proteind s dalSimi molekulami, napriklad s riznymi ligandy, dalSimi

proteiny ¢i molekulami solventu.

Abychom témto procestim, kterych se proteiny u¢astni, mohli porozumét, je treba
kvalitniho popisu nekovalentnich interakci. Vétsina metod, které jsou vypocetné dostupné
pro biologicky zajimavé systémy, vSak ma problém se spravnym popisem disperzniho
¢lenu. V této praci je vyuzito korekéni schéma DFT/CC pro vypocet interakénich energii
malych molekul interaguijicich s grafitickym povrchem. Tyto vysledky slouzi jako

benchmark pro interakci funkenich skupin proteina s hydrofobnim prostredim.

V nasledujici ¢asti prace je zkoumana role nekovalentnich interakci p¥i procesech
protein-protein interakce a hydratace proteinu. Na souboru 69 proteinovych dimert byly
lokalizovany interakeni interface a bylo charakterizovano jejich slozeni. Bylo ukazano, ze
interface dava prednost rozvétvenym hydrofobnim aminokyselinam (Ile, Leu, Val) a
aromatickym aminokyselinam (Phe, Tyr), zatimco vylu¢uje nabité aminokyseliny kromé
Arg. Relativni preference pro vybér interakeniho partnera je podobny pro aminokyseliny na
interface i uvnit¥ proteinu, avsak interakce para na interface je obecné silngjsi. Tyto

vysledky Ize p¥imo vyuzit v navrzeném algoritmu pro lokalizaci interface.

Hydrata¢ni struktura proteind byla studovana na p¥ipadové studii lysozymu T4
bakteriofaga. Diky mnohocetnym zaznamam v databance proteint bylo mozné provést
superpozi¢ni a clusterovaci algoritmus. Bylo lokalizovano 224 vazebnych mist vody —
vodnich clusterd — a byla zkoumana jejich interakce s proteinem. Bylo ukazano, ze vodni
clustery davaji prednost kyslikovym atomam pied atomy dusiku, zatimco s atomy
backbone a atomy postrannich retézch interaguji v podobné mite. Vodni clustery navic
preferuji vazbu na ty atomy proteinu, které nejsou nasycené intramolekularnimi
vodikovymi vazbami. A¢koli nebylo prokazano jasné spojeni mezi okupanci vodniho
clusteru a jeho interakéni energii, zda se, ze vysoka okupance clusteru je spojena s

vysokym celkovym poé¢tem jeho vodikovych vazeb.



