
Fáze počítačových simulací

příprava počáteční struktury
ekvilibrace
produkční fáze
analýza výsledků



Program XLEaP

slouží k vytvoření souborů s topologií a 
souřadnicemi ze vstupního PDB souboru

umožňuje přidat ionty a box solventu
pracuje s knihovnou předem 

definovaných reziduí, kterou lze 
doplňovat o vlastní rezidua (např. 
modifikované nukteotidy)



Atomový typ



XLEaP: seznam  reziduí



XLEaP: příklad stavební jednotky



Vstupní struktura

kanonické dvoušroubovice DNA, RNA 
– pomocí programu Nucgen

ostatní molekuly – využití struktur z 
databází NDB, PDB (struktury z RTG, 
NMR)



Formát souboru PDB



XLEaP: zobrazení načtené molekuly



XLEaP: přidání iontů



XLEaP: přidání boxu vody



Oktahedrální  typ boxu



Pohyb  molekuly  v boxu



Formát souboru *.crd



Formát souboru *.top



Nestandardní rezidua
geometrie:

úprava standardních reziduí v xLeapu
použití souřadnic odjinud (QM)

náboje
atomové typy

již existující –
 

někdy třeba dodefinovat    
chybějící parametry

nové –
 

nutno vždy dodefinovat chybějící 
parametry



Příklad nestandardního rezidua 
(protonizovaný

 
RC)



Nové atomové typy
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