ABSTRAKT

Spolehliva a jednoduSe aplikovatelna pravidla jsou potfebna v oblasti biochemie,
supramolecularni chemie i materidlovych védach. Zaroven mnozstvi informaci, které miZeme
ziskat z rentgenovych krystalovych struktur o povaze rozpoznavacich procest, je omezené.
prezkoumani univerzalnich pravidel Fidicich jakékoliv rozpoznavaci procesy. V této praci je
prezentovan systematicky vyvoj a studium presnosti vypocetnich metod doplnény aplikacemi
na systémech bilkovina*DNA a hostitel*host.

Ne-empirické kvantové mechanické nastroje (metody DFT-D, MP2.5, CCSD(T) atd.) byly
vyuzity v nékolika projektech. Nasli a potvrdili jsme existenci unikatnich nizko leZicich
interakcnich  energii vzdalenych od zbyvajicich distribuci v nékolika parech
aminokyselina—baze, které oteviraji cestu cestu k univerzalnim pravidlim fidici selektivni
navazani jakékoliv sekvence DNA. Dale byly v nékolika pripadech provedeny predikce a
ovéfeny zmény Gibbsovy energie (AG), jejich komponenti a nakonec peclivé porovnany s
experimenty. Stanovili jsme, Ze molekula cholinu je vazana o 2.8 kcal/mol silnéji (vypoctenim
AG) neZz acetylcholin v samo-usporadané tii helikalni rigidni kleci, odpovidajici Kch/Kach =
109, coZ je v pomérné dobrém souhlasu s experimentalni hodnotou 20. Nakonec byla popsana
vyborna korelace mezi teoretickou a experimentalni AG pro systémy hostitelchost
s molekulou cucurbit[n]urild (CB[n]). Byla provedena predikce, Ze vazba u CB[7]*Diam-4,9-
di(NMe;propanoNHs) by se mohla stat novym svétovym rekordem v nekovalenim vazbé.
VysSe zminény derivat diamantanu je nyni pfipravovan experimentalné. Tyto vysledky jasné
demonstruji pevnou pozici vypocetni chemie jako komplementarniho zdroje informaci pro

experimenty.



