
OBSAH

I. Ú V O D ....................................................................................................................................................................
1.1. H ie ra rch ie  in lc ra k c í m ezi e lem en tá rn ím i čás ticem i, a to m y  a  m o le k u la m i . . . .
1.2. P ů v o d  a  feno m en o lo g ick ý  p o p is  s la b ý ch  i n t e r a k c í ..............................................................
1.3. T říd ěn í van  d e r  W aa lso v ý ch  s y s té m ů ..........................................................................................
1.4. P řeh led  p u b lik o v an ý ch  m o n o g ra fií a  r e f e r á t ů ......................................................................

II. M E T O D Y  V Ý P O Č T U  S L A B Ý C H  IN T E R A K C I .............................................................................
II. 1. O b ecn é  p o z n á m k y  o  p o u ž ite ln o s ti rů z n ý c h  ty p ů  k v an to v ěch em ick ý c h

a  o s ta tn íc h  m e t o d ..................................................................................................................................
11.2. M e to d y  v ý p o č tu  p řesn ý ch  (n e re la tiv is tick ý ch ) e n e r g i í .......................................................

11.2.1. H y lle raaso v a  m e t o d a .......................................................................................................
11.2.2. M e to d a  k o n fig u račn í in te ra k c e  a  m n o h o č á s tic o v á  p o ru c h o v á  m e to d a . .
11.2.3. M e to d a  valcn čn ích  s t r u k tu r .............................................................................................
11.2.4. P o ru c h o v á  m e t o d a ...........................................................................................................
11.2.5. Z ávěrečn é  p o z n á m k y ............................................ ..........................................................

11.3. M e to d a  H a rtre e h o -F o c k o v a  (S C F ) ...............................................................................................
11.4. E m p irick é  m e to d y .................................................................................................................................
11.5. M o le k u lo v ý  e le k tro s ta tic k ý  p o te n c iá l (М Е Р ) a  m o lek u lo v é  e le k tro s ta tic k é  po le
11.6. S ta tis tic k o - te rm o d y n a m ic k é  z p r a c o v á n í .....................................................................................
11.7. M o le k u lo v á  d y n a m ik a  a  m e to d a  M o n te  C a r l o ......................................................................

D o d a tk y .....................................................................................................................................................

III. P O K U S N É  M E T O D Y  P O S K Y T U JÍC Í  IN F O R M A C E  O  S L A B Ý C H
M E Z IM O L E K Ú L O V Ý C H  IN T E R A K C ÍC H .......................................................................................
III . 1. P řeh led  m e t o d ..................................................................................................................................
II 1.2. E lastický  ro zp ty l m o lek u lo v ý ch  p a p r s k ů ................................................................................
111.3. S p ek tro sk o p ick é  m e t o d y ..................................................................................................................
111.4. M a k ro sk o p ic k é  v la s tn o s ti a  t r a n s p o r tn í  j e v y ...........................................................................

IV. A P L IK A C E  V M O L E K U L O V É  F Y Z IC E  A  C H E M I I ...............................................................
IV. 1. F yz ik á ln í v la s tn o s ti in d iv id u á ln ích  v an  d e r  W aa lso v ý ch  m o l e k u l .........................

IV. 1.1. S tab ilizačn í e n e r g i e .......................................................................................................
IV .1.2. G eo m etrie : H y p erp lo ch y  p o ten c iá ln í en erg ie  a  je jich  s ta c io n á rn í b o d y . .
IV. 1.3. Z á k la d n i a  e le k tro n o v ě  vzb u zen é  s ta v y : e le k tro n ic k á  s p e k t r a ...............
IV. 1.4, R o ta č n ě  v ib račn í sp e k tro sk o p ie  a  silové  k o n s t a n ty .......................................
IV. 1.5. C h a ra k te r is tik y  z ísk an é  z  rad io frek v en čn í a  m ik ro v ln n é  sp e k tro sk o p ie  .
IV .1.6. Ion izačn í p o tenciá ly : E le k tro n o v é  sp e k tro s k o p ie  (P E S , P IE S , E S C A ) . .

II
II
13
22
23

24

24
26
26
27
50
52
78
79
87
97
99

105
108

114
114
115
118
123

127
127
127
129
131
136
144
147



10

IV .2. R e a k tiv ita  van  d e r  W aalso v ý ch  m o le k u l........................................................................................ 149
ІѴ .2 .І. T e rm o d y n a m ik a  t v o r b y ....................................................................................................149
IV .2.2. F y z ik á ln í a d s o r p c e ............................................................................................................. 151
IV .2.3. S o lv a ta č n í e n e r g ie .................................................................................................................. 156
IV .2.4. R y c h lo s t tv o rb y , p ře m ě n y  a  ro z k la d u  v d W  m o l e k u l ..........................................166
IV .2.5. Ú č a s t v an  d e r  W a a lso v ý ch  m o lek u l v  ch em ick ý ch  r e a k c í c h ........................... 167
D o d a tk y ........................................................................................................................................................ 170

V. A P L IK A C E  V B I O D I S C 1 P L Í N Á C H .........................................................................................................172
V .l . N ev az eb n é  in tra m o le k u lo v é  a  in te rm o lek u lo v é  in te ra k c e  u  velkých  m o lek u l. . . 172
V.2. V ý zn am n é  p ro c e sy .....................................................................................................................................177

V.2.1. R o z p o u š tě n í in e r tn íh o  p ly n u  a  ro zd ě lo v án í lá te k  m ezi ncm ísite lné
k a p a l i n y .......................................................................................................................................177

V .2.2. S o lv a ta č n í je v y  v če tn ě  h y d ro fo b n íc h  in t e r a k c i ........................................................182
V.3. V ý zn am n é  a  sp o lečn é  ry sy  b i o r e a k c í ............................................................................................. 184

V .3.1. R o z p o z n á v a c í m ech an ism y  a  d isk rim in a tiv n i (ch irá ln i)  in te rak ce  . . . .  188
V .3.2. E n z y m a tic k á  k a ta lý z a  a  c y k lo k a ta lý z a .......................................................................193
V .3.3. V liv s ilných  lo k á ln íc h  e lek trick ý ch  p o l í ...................................................................... 197
V.3.4. V ý z n a m n á  ú lo h a  e n t r o p i e .............................................................................................. 199

V.4. In te ra k c e  m ezi v y b ran ý m i s y s té m y ..................................................................................................201
V.4.1. Ú v o d n í p o z n á m k a ....................................................  201
V .4.2. In te ra k c e  b ílk o v in  s m alým i systém y a  s b í lk o v in a m i......................................... 205
V .4.3. In te ra k c e  n u k leo v ý ch  kyselin  s  m alým i a  p o ly m ern ím i sy s tém y ........................210
V .4.4. E n z y m -s u b s t r á t .......................................................................................................................222
V .4.5. H o r m o n - r e c e p to r ..................................................................................................................224
V .4.6. N e u ro tra n sm ite r- re c e p to r ................................................................................................... 224
V .4.7. L é č iv o -r e c e p to r .......................................................................................................................225
V .4.8. A n tig e n -p ro t i lá tk a ..................................................................................................................226
V .4.9. In te ra k c e , j ic h ž  se ú čas tn í m e m b rá n y  a  su p ra m o le k u lo v é  systém y . . . 228

V .5. P o z n á m k y  к m ech an ism u  n ě k o lik a  v y b ra n ý c h  p r o c e s ů ...................................................... 229
V .5.1. M e ta b o lism u s  c izo ro d ý ch  l á t e k .....................................................................................229
V .5.2. A n e s té z e ..................................................................................................................................... 230
V .5.3. C h e m ic k á  k a rc in o g e n e z e ................................................................................................... 233
V .5.4. M o d e l p ro  b a rev n é  v i d ě n í .............................................................................................. 236
D o d a tk y ........................................................................................................................................................238

L IT E R A T U R A ..................................................................................................................................................................239

D O D A T E K .......................................................................................................................................................................268

R E JS T Ř ÍK 286


