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compounds 
Author(s): Weber, J (Weber, J); Majer, P (Majer, P); Litera, J (Litera, J); Urban, J (Urban, J); Soucek, M (Soucek, M); 
Vondrasek, J (Vondrasek, J); Konvalinka, J (Konvalinka, J); Novek, P (Novek, P); Sedlacek, J (Sedlacek, J); Strop, P (Strop, P); 
Krausslich, HG (Krausslich, HG); Pichova, I (Pichova, I) 
Source: ARCHIVES OF BIOCHEMISTRY AND BIOPHYSICS Volume: 341 Issue: 1 Pages: 6269 
DOI: 10.1006/abbi.1997.9945 Published: MAY 1 1997 
Accession Number: WOS:A1997WX13400008 
PubMed ID: 9143353 
ISSN: 00039861 
IF:3.391 
 
Record 114  
Title: Database of HIV proteinase structures 
Author(s): Vondrasek, J (Vondrasek, J); Wlodawer, A (Wlodawer, A) 
Source: TRENDS IN BIOCHEMICAL SCIENCES Volume: 22 Issue: 5 Pages: 183183 
DOI: 10.1016/S09680004( 97)010244 
Published: MAY 1997 
Accession Number: WOS:A1997WZ50400015 
PubMed ID: 9175479 
ISSN: 09680004 



IF:14.732 
 
Record 115  
Title: Data base of three dimensional structures of HIV proteinases 
Author(s): Vondrasek, J (Vondrasek, J); vanBuskirk, CP (vanBuskirk, CP); Wlodawer, A (Wlodawer, A) 
Source: NATURE STRUCTURAL BIOLOGY Volume: 4 Issue: 1 Pages: 88 
DOI: 10.1038/nsb01978 
Published: JAN 1997 
Accession Number: WOS:A1997WA81000004 
PubMed ID: 8989313 
ISSN: 10728368 
IF:11.579 
 
Record 116  
Title: A new approach for screening of cadmium binding by synthetic peptides 
Author(s): Kotrba, P (Kotrba, P); Doleckova, L (Doleckova, L); Pavlik, M (Pavlik, M); Vondrasek, J (Vondrasek, J); Ruml, T 
(Ruml, T) 
Source: CHEMICKE LISTY Volume: 90 Issue: 9 Pages: 709709 
Published: SEP 1996 
Accession Number: WOS:A1996VG96800153 
ISSN: 00092770 
IF:0.39 
 
Record 117  
Title: Ability of empirical potentials (AMBER, CHARMM, CVFF, OPLS, Poltev) and semiempirical quantum chemical methods 
(AM1, MNDO/M, PM3) to describe H bonding in DNA base pairs; Comparison with ab initio results 
Author(s): Hobza, P (Hobza, P); Hubalek, F (Hubalek, F); Kabelac, M (Kabelac, M); Mejzlik, P (Mejzlik, P); Sponer, J (Sponer, 
J); Vondrasek, J (Vondrasek, J) 
Source: CHEMICAL PHYSICS LETTERS Volume: 257 Issue: 12 
Pages: 3135 
DOI: 10.1016/00092614(96)005374 
Published: JUL 19 1996 
Accession Number: WOS:A1996UY12200005 
ISSN: 00092614 
IF: 2.029 
 
Record 118  
Title: A modular approach to HIV1 proteinase inhibitor design 
Author(s): Uhlikova, T (Uhlikova, T); Konvalinka, J (Konvalinka, J); Pichova, I (Pichova, I); Soucek, M (Soucek, M); Krausslich, 
HG (Krausslich, HG); Vondrasek, J (Vondrasek, J) 
Source: BIOCHEMICAL AND BIOPHYSICAL RESEARCH COMMUNICATIONS Volume: 222 Issue: 1 Pages: 3843 
DOI: 10.1006/bbrc.1996.0694 Published: MAY 6 1996 
Accession Number: WOS:A1996UJ62500007 
PubMed ID: 8630071 
 ISSN: 0006291X 
IF:2.985 
 
Record 119  
Title: New database 
Author(s): Vondrasek, J (Vondrasek, J); Wlodawer, A (Wlodawer, A) 
Source: SCIENCE Volume: 272 Issue: 5260 Pages: 337338 
Published: APR 19 1996 
Accession Number: WOS:A1996UG25200009 
PubMed ID: 8602518 
ISSN: 00368075 
IF: 41.846 
 
Record 120  
Title: AN EMPIRICAL POTENTIAL STUDY OF THE INTERACTION OF LLYSINELALANINELALANINE TRIPEPTIDE WITH 4 MODELS 
OF B-DNA WITH DIFFERENT COMPOSITIONS 
Author(s): VONDRASEK, J (VONDRASEK, J); SPONAR, J (SPONAR, J); HOBZA, P (HOBZA, P) 
Source: JOURNAL OF BIOMOLECULAR STRUCTURE & DYNAMICS Volume: 11 Issue: 4 Pages: 869880 
DOI: 10.1080/07391102.1994.10508038 Published: FEB 1994 



Accession Number: WOS:A1994MZ78400012 
PubMed ID: 8204220 
ISSN: 07391102 
IF:3.31 

 

4. učebnice a učební texty, 

 

Jiří Vondrášek (2006), Molekulární modelování, Molekulární biologie a genetika XII, editor: J.Jonák jr and 

J.Jonák, Ústav molekulární genetiky AV ČR, ISBN: 80-902588-5-9 

 

5. různé závažné práce (např. recenze v odborných časopisech, dobrozdání, expertizy, encyklopedie, slovníky, 

příručky, překlady atd.) 

 

- cca 20 recenzí pro ACS journals – Journal of Physical Chemistry B, Journal of Chemical Theory and 

Computations, Journal of Chemical Modelling, cca 15 recenzí pro International Journal of Molecular Sciences, 

cca 20 recenzí pro Biophysics, Proteins: Structure Function and Bioinformatics, Nucleic Acid Research atd.. 

- oponent více jak 20 disertačních prací, 10 diplomových prací 

 

 

6. přednášky typu "invited speaker" 

 

1 How to build up Biological Data infrastructure in conditions of central Europe; Polish Bioinformatic Society, 

Bioinformatics in Toruń 2017, June 22-24, 2017 

 

2 From direct to indirect readout. DNA/Protein recognition by means of computational analysis 

Vienna, 19/05/2016 , Host: Bojan Zagrovic,  Location: Lecture Hall A, VBC 5, Organizer: VBC seminars, 

Seminar Series "Modern Concepts in Structural Biology" 

 

3 From direct to indirect readout, DNA/Protein recognition by means of bioinformatics and computational 

analysis; CIISB Kick-off Meeting; 5–7/12/2016 Hotel Kurdějov 

 

4 Keynote lecture by ELIXIR Czech Republic – Good practices in the Node, ELIXIR-SI LAUNCH & 11TH 

CFGBC SYMPOSIUM: “DATA FOR LIFE” , CANKARJEV DOM & FACULTY OF MEDICINE, UNIVERSITY OF 

LJUBLJANA,  LJUBLJANA, SEPTEMBER 20 – SEPTEMBER 21, 2016  

 

5 Large-Scale Quantitative Assessment of Binding Preferences in Protein–Nucleic Acid Complexes, [BC]2 

Basel Computational Biology Conference, June 7-10, 2015  

 



6 Instrinsically Disordered Proteins in Biomineralization - the case of Ameloblastin, MATERIALS FOR TISSUE 

ENGINEERING - HAFJELL, NORWAY, 2013, 6th Annual meeting of the Scandinavian Society for 

ScandinBiomaterials (ScSB),  Hafjell, Norway, 13th-15th of March 2013  

 

7 Protein-Protein interactions via stabilization energy between side chains of amino acids at the interaction 

interface, Affinity 2011, 16. - 19. Juni 2011 Tavira, Portugal 

 

8 Computational Chemistry as a tool for structural Biology, National Center for Biomolecular Research NCBR 

Seminar – CA050 and CC060 FACULTY OF SCIENCE, MASARYK UNIVERSITY Spring semestr 2009/2010 

 

9 Hydrophobic (dispersion) interactions contribute to stability of small protein rubredoxin more than H-bonded 

and ion-neutral electrostatic interactions; Czech-Japan Theoretical Chemistry Symposium,  Sep. 14 - 16, 

2005, Prague 

 

 

7. přehledy a souborné referáty 

 

N/A 

 

8. patenty národní a zahraniční, objevy 

 

N/A 

 

9. disertační, rigorózní práce, habilitační práce (u profesorských řízení) 

 

Disertační práce: 

INHIBITORY HIV-1 PROTEINASY. MOLEKULÁRNÍ MODELOVÁNÍ A TEORETICKÉ VÝPOČTY, Akademie 

věd české republiky, školitel: prof. Ing. Pavel Hobza DRSc, Praha 1995 

 

Habilitační práce:  

INTRAMOLECULAR STABILIZATION OF PROTEINS BY MEANS OF COMPUTATIONAL METHODS 

INTRAMOLEKULÁRNÍ STABILIZACE PROTEINU PODHLEDEM VÝPOČETNÍCH METOD, Přírodovědecká 

fakulta Univerzity Karlovy, Praha 2018 

 

 

10. abstrakta ze sjezdů a sympozií  

 



Novel calmodulin and S100A1 binding site in distal TRPM4 N-terminus; Vargova, M.; Frtus, A.; Vyklicky, L.; 

Teisinger, J.; Vondrasek, J.; Bousova, K. ;FEBS JOURNAL,SEP 2017,2017, 284, 42nd Congress of the 

Federation-of-European-Biochemical-Societies (FEBS) on From Molecules to Cells and Back SEP 10-14, 

2017  

 

Is the structure and function of fusion proteins dependent on order of their domains? Bousova, K.; 

Bednarova, L.; Teisinger, J.; Vondrasek, J.; FEBS JOURNAL, SEP 2017, 2017,284, 42nd Congress of the 

Federation-of-European-Biochemical-Societies (FEBS) on From Molecules to Cells and Back SEP 10-14, 

2017  

 

Novel structural mechanism of allosteric regulation of aspartic peptidases via evolutionary conserved exosite; 

Hanova, I.; Brynda, J.; Hobizalova, R.; Alam, N.; Sojka, D.; Kopacek, P.; Maresova, L.; Vondrasek, J.; Horn, 

M.; Schueler-Furman, O.; Mares, M., FEBS JOURNAL, SEP 2017, 2017, 284, 42nd Congress of the 

Federation-of-European-Biochemical-Societies (FEBS) on From Molecules to Cells and Back SEP 10-14, 

2017  

 

Mapping Allostery in the Two Domain Constructs of PDZ3 and SH3 with Artificial Domains; Palani, 

Kirubakaran; Pfeiferova, Lucie; Vondrasek, Jiri, BIOPHYSICAL JOURNAL, FEB 16 2016, 2016, 110, 

DOI10.1016/j.bpj.2015.11.347, 60th Annual Meeting of the Biophysical-Society, FEB 27-MAR 02, 2016 

 

DHRS7 enzyme - important player in human health and diseases?; Zemanova, Lucie; Stambergova, Hana; 

Lundova, Tereza; Andrys, Rudolf; Vondrasek, Jiri; Wsol, Vladimir; PROTEIN SCIENCE , OCT 2015, 2015 , 

29th Annual Symposium of the Protein-Society, JUL 22-25, 2015 

 

Biophysical characterization of recombinant human ameloblastin; Wald, Tomas; Bednarova, Lucie; Osicka, 

Radim; Pachl, Petr; Sulc, Miroslav; Lyngstadaas, Stale Petter; Slaby, Ivan; Vondrasek, Jiri; EUROPEAN 

JOURNAL OF ORAL SCIENCES, DEC 2011, 2011, DOI: 10.1111/j.1600-0722.2011.00913.x, 8th International 

Symposium on Development, Properties and Pathology of Tooth Enamel, JUN 12-18, 2011 

Molecular dynamics study of the conformational behavior of branched glycopeptides during the solid-phase 

synthesis - The effect of insert and terminal groups ; Veprek, Pavel; Trnka, Tomas; Jezek, Jan; Vondrasek, 

Jiri;, Flegel, M; Fridkin, M; Gilon, C; Slaninova, J; Peptides 2004, Proceedings: BRIDGES BETWEEN 

DISCIPLINES, 3rd International Peptide Symposium/28th European Peptide Symposium, SEP 05-10, 2004 

 

11. účast na řešení grantů, (název a číslo grantu, VZ nebo VC, poskytovatel, roky realizace) 

 

Poskytovatel: MŠMT 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: LH11020 - Systematické mapování konformačního prostoru krátkkých 

peptidů pomocí výpočetních metod - cesta k porozumění struktury proteinů a jejich sbalování 



Celková výše podpory:1650 

Doba řešení: 2011-03-15 - 2015-04-15 

Pracovní úvazek:10 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR 

Role: řešitel 

 

Poskytovatel: GAČR 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: P302/10/0427 - Ameloblastin - protein indukující růst tvrdých tkání 

Celková výše podpory: 3700 

Doba řešení: 2010-01-01 - 2012-12-31 

Pracovní úvazek:20 

Název instituce která podporu přijímá: Biotechnologivký ústav AV ČR 

Role: řešitel 

 

Poskytovatel: GAČR 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: P106/12/G015 - Vývoj nových nanoporézních adsorbentů a katalyzátorů 

Celková výše podpory: 9728 

Doba řešení: 2012-01-01 - 2018-12-31 

Pracovní úvazek: 5 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav fyzikální chemie J. Heyrovského AV ČR, v.v.i. 

Role: člen týmu 

 

Poskytovatel: GAČR 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: P208/10/0725 - Intermolecular Interactions in Molecular Solids and 

Proteins 

Celková výše podpory: 2678 

Doba řešení: 2010-01-01 - 2013-12-31 

Pracovní úvazek 10 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR, v.v.i. 

Role: člen týmu 

 

Poskytovatel: GAČR 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: P305/10/2184 - Vztahy mezi strukturou a funkcí v proteinových 

interakcích 

Celková výše podpory: 8276 

Doba řešení: 2010-01-01 - 2014-12-31 

Pracovní úvazek:5 

Název instituce která podporu přijímá: Biotechnologický ústav AV ČR 



Role: člen týmu 

 

Poskytovatel: MŠMT 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: LM 2015047 Česká národní infrastruktura pro biologická data 

Celková výše podpory: 22 662 

Doba řešení: 2016-01-01 - 2019-12-31 

Pracovní úvazek:50 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR, v.v.i. 

Role: řešitel 

 

Poskytovatel: European Comission 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: 676559 ELIXIR-EXCELERATE: Fast-track ELIXIR implementation and 

drive early user exploitation across the life-sciences. 

Celková výše podpory: 40896 

Doba řešení: 2015-09-01 - 2019-8-31 

Pracovní úvazek:20 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR, v.v.i. 

Role: řešitel 

 

 

Poskytovatel: MŠMT 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: LM 2015047 Česká národní infrastruktura pro biologická data, hlavní 

řešitel  

Celková výše podpory:1650 

Doba řešení: 2019-01-01 - 2022-31-12 

Pracovní úvazek:20 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR 

Role: řešitel 

 

Poskytovatel: European Comission 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: 871075 ELIXIR-Converge, Connect and align ELIXIR Nodes to deliver 

sustainable FAIR life-science data management services 

Celková výše podpory: 40896 

Doba řešení: 2020-01-03 - 2022-28-02 

Pracovní úvazek:20 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR, v.v.i. 

Role: řešitel 

 



Poskytovatel: GAČR 

Reg. Č. a nezkrácený název projektu: 19-03488S Ovladani na dalku: Alostericka kontrola selektivity PDZ3 

domeny ze ZO-1 Proteinu v chimérických fúzních proteinech 

Celková výše podpory: 11 200 

Doba řešení: 2019-01-01 - 2021-12-31 

Pracovní úvazek: 20 

Název instituce která podporu přijímá: Ústav organické chemie a biochemie AV ČR 

Role: řešitel 

 

 

12. ostatní publikace (populární články, recenze atd.). 

 
Radka Štorchová, Petr Divina, Jan Pačes, Jiří Vondrášek , Biologie in silico - Ekologie genů z pohledu 

bioinformatiky , 13. 10. 2005  |  Vesmír 84, 582, 2005/10 
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