Abstrakt

Nekovalentni interakce jsou zasadni pro fungovani biologickych systému. Uplatiuji se napiiklad
pii parovani bazi DNA nebo pii sbalovani proteinii. Kromé klasickych nekovalentnich interakci
jako je napft. vodikova vazba jsou v posledni dob¢ objevovany i nekovalentni interakce neklasické.
Ptiklad takové interakce muze byt halogenova vazba, patiici mezi o-dirové interakce, jejiz znalost
se jiz pouziva pro optimalizaci a navrh medicinskych ptipravkl. Otazka, kterou se zabyva tato
prace, je, zdali také chalkogenova vazba, rovnéz o-dirova interakce, hraje roli pii vazbé
existujicich virovych inhibitorti. Déle je také pfedmétem zdjmu, jestli je mozné nebo do jaké miry
1ze tyto existujici chalkogenové vazby vylepsit, tj. zvysit afinitu k virovym proteintim, které vazi.
N¢ékolik komplext proteint s ligandy s geometrickym uspofadanim vhodnym pro chalkogenovou
vazbu bylo nalezeno v PDB (Protein Data Bank) databazi. Pomoci kvantové chemickych vypocti
byla zjisténa pro modelové systémy odvozenych z téchto krystalovych struktur jejich interakéni
energie a zavislost interak¢ni energie na geometrii. Déle jsme sérii substituci optimalizovali tyto
modelové systémy smérem k siln€jsi chalkogenové vazbé. Na zaklad¢ téchto vysledka
povazujeme chalkogenovou vazbu za nadéjnou neklasickou nekovalentni interakci, kterd by se

dala vyuZzivat pro navrh nebo optimalizaci inhibitorti virovych enzymi.
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