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Molekularni struktura




l Molekularni struktura

Strukturni vzorec zobrazuje propojeni jednotlivych atom0  (3D) molekularni struktura
pomoci spojovacich car (jednoduchych, zdvojenych (i (3D) model struktury

ztrojenych Usecek, v pripadé potreby i zakfivenych car),
zndzornujici vazby mezi atomy (jednoduché, dvojné nebo
trojné vazby). Pritom délka spojovacich uUsecek a uhly mezi
sousednimi useCkami nevyjadruji ani skutecnou délku vazeb v
molekule, ani ahly mezi vazbami.

strukturni vzorec
OH

kyselina benzoova

a

(3D) Molekularni struktura popisuje prostorové usporadani atomu. Struktura (poloha atom?)
muUzZe byt uréena experimentalné nebo pomoci molekulového modelovani.

(3D) Molekularni model je fyzikdlni model molekuly. Vytvarenim modelll se zabyva
molekulové modelovani a jejich grafickych znazornénim pak molekulova grafika (obé
discipliny spolu Uzce souviseji).
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lGeometrie molekuly _

Konfiguracni prostor:

R = {xl,yl,Zl,xz,yz,zz,....,xN,yN,ZN}

- N

kartézské souradnice
prvniho atomu kartézské souradnice

posledniho atomu

Jednotlivé hodnoty vektoru R tvori konfiguracni prostor. Kazdy bod
v konfiguracnim prostoru pak predstavuje unikatni strukturu
daného systému.
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l Pocitacova reprezentace

Strukturu lze reprezentovat rlznym zpuisobem. V chemii se pouziva vice jak 100
formatu, jedna se bud’ o textové nebo binarni soubory. Format popisuje geometrii
systému, jména atomd, skupin atomU, konektivitu mezi atomy (vazby) a dalsi
informace.

Geometrie systému muzZe byt uvedena v:
» kartézskych soufadnicich
» internich souradnicich

» varianty internich souradnic
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Bl Formét XYZ

polohy jsou v angstromech (A)

24
/chorismate
pocet atom&/c -1.86100 -0.57700 0.31800
komentar /’O -2.56800 0.47600 0.32600
znacka xvyz O -2.20900 -1.75300 0.64200
znacka x y z C -0.38900 -0.41000 -0.18800
znacka x y z H -0.50900 1.67900 -0.44800

Format xyz je textovy soubor s volnym formatovanim (hodnoty ve sloupcich mohou byt
oddéleny libovolnym poétem mezer nebo jinych bilych znak).

Format popisuje pouze geometrii systému, neobsahuje informace o vazbach v systému.
Program, ktery s formatem pracuje, musi tyto informace dopocitat (napf. pomoci
atomovych poloméru).
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l Kartézskeé vs interni sou

Kartézské souradnice

o) -0.180077 -0.046023 -0.062789 Pocet stupni volnosti:
H 0.196208 -0.747659 0.498793 3N
O 0.006537 1.047922 0.877207
H -0.931885 1.299156 0.951390
X y z

Interni souradnice (Z-matrix)

O

H 1 0.974298

O 1 1.454349 2 96.868054

H 3 0.974298 1 96.868054 2 239.552651
vazebna délka vazebny uhel torzni Uhel

Pocet stupnu volnosti:
3N-6
3N-5 (linedrni dvouatomova molekula)
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l Interni souradnice

vazebna délka (a) vazebny uhel (b) torzni uhel (c)
2-1 4-3-1-2
1 0 4 /312
2 H 1 0.974298 /
30 1 1.454349 2 96.868054
4 H 3 0.974298 1 96.868054 2 239.552651
4-3 4-3-1
b)
i k
i
i
J

http://www.ccl.net/cca/documents/molecular-modeling/node4.html

_ualizace v chemii a biochemii 5. 3D vizualizace | n




Kde ziskat strukturu/m

» Experimentalni struktury

» X-ray nebo neutronova difrakce (poloha jednotlivych atom)
» ostatni techniky poskytuji pouze modely (napt. NMR, CryoEM, SAXS, ...)
» In silico modely
» malé molekuly
» 2D -> 3D konverze (high-throughput modelovani, virtualni screening)
» ab initio predikce biomolekuldrnich struktur (alphafold,...)
» Modelovani vedené experimentalnimi daty
» NMR (NOE kontakty, ...)
» CryoEM, SAXS (elektronova hustota, tvar, ...)
» Modely vychazejici z experimentalnich struktur
» in silico zména experimentdlnich struktur

» homologni modelovani (biomolekularni struktury)
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Zdroje 3D struktur - exp

Cambridge Structural Database (CSD)
http://www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/CSDSystem/Pages/CSD.aspx

Obsahuje struktury malych molekul urcenych pomoci rentgenové a neutronové
difrakce.

Protein Data Bank (PDB)
http://www.pdb.org

Obsahuje struktury biomolekularnich systému uréenych prevazné pomoci
rentgenové strukturni analyzy.

Experimentalni metoda Proteiny (P) | Nucleové kyseliny (NA) P/NA komplexy Jiné Celkové
X-ray 77445 1481 4069 3 82998
NMR 8851 1046 193 7 10097
elektronova mikroskopie 469 45 129 0 643

stav v zari 2013
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Vizualizace
(molekulova grafika)

https://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_graphics
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Vizualizace

specialni techniky zobrazovani pro
zdokonaleni vnimani 3D modelu

A,
- i

vstupni geometrie
(volitelné konstituce)

—

umisténi prvk( modelu do 3D
(koule, tycinky, ¢ary, povrchy)

projekce do 2D
(zahrnuje natoceni, posunuti, a
Skalovani kazdého bodu modelu)

zobrazeniv 2D
(Z-buffer, double buffer)

http://qutemol.sourceforge.net
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Vizualizace — malé molekuly

carovy model

|
™,

tyéinkovy model

)
TN
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stejna struktura
jind vizualizace
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Nastaveni, odhlaseni

Activities [ Terminal v Sat21:44e

—
= Trash kulhanek@pes: ~

File Edit View Search Terminal Help
kulhanek@pes:~$ I

Terminal napsat "terminal”

Activities

*9
=

Dock
ézici a oblibené aplikace)

Standardni
aplikace B
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In silico modelovani

Program Avogadro
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l Spusténi programu Avo-

= QOtevrit terminal, aktivovat modul, a spustit program

S module add avogadro
$ avogadro

AN

indikuje zapis do prikazové radky (znak se nepise)

= NoveéjsSi verzi je mozné spustit z nabidky standardnich aplikaci (nedoporucuji)
®= nebo z termindlu spusténim prikazu

$ avogadro2
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l Draft modelu

V rezimu Uprav navrhnete model struktury.

7 ’

 Tento model nema spravné vzdalenosti mezi atomy a valencni uhly. Pred dalsim

pouzitim je treba jej optimalizovat.

Tool Settings... | Display Settings...

View 1
Element: | Carbon (6) =

Bond Order: |Single 2

& Adjust Hydrogens

Messages
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l Optimalizace modelu

* Avogadro pouziva k optimalizaci modell molekulovou mechaniku (silové pole).

* Pro spravny vysledek je nutné, aby vychozi model obsahoval spravnou topologii
(konstituci), tj. spravné uvedené vazby véetné jejich vazebného radu.

 Metody silového pole jsou empirické. Proto je nutné zvolit spravnou
parametrizaci, napriklad MMFF94.

Tool Settings... | Display Settings...

View 1
Force Fie

AutoOpt: E=-22.8945 kJ/mol (dE=0.00340176)
Steps per Update: | 4

Algorithm: Num Constraints: 0
Steepest Descent

[& Fixed atoms are movable
[ Ignored atoms are movable

N

Stop

Messages
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l Cviceni 1

1. Vytvorte modely nasledujicich molekul:

e methan
e ethen, ethyn
e benzen

* adamantan

* kyselina benzoova

* trinitrotoluen

» kyselina salicylova

* volitelné molekula C,
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i Cviceni 2 e

1. Vytvorte model obsahujici bazovy par G:C podle nize uvedeného schématu. K nasyceni
volnych valenci pouzijte atom vodiku. Pro optimalizaci geometrie pouzijte silové pole
MMFF94.

H
O---H—N

Y/
o N4<_

N—H--+-0 }ff
H

https://en.wikipedia.org/wiki/Base_pair
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In silico modelovani

Program Nemesis
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lSpu§tén|' programu Nen_

= QOtevrit terminal, aktivovat modul, a spustit program

S module add nemesis
S nemesis
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l Nemesis - Build Project

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package Elen B == 1ty «) 12:18PM R PetrKulhanek 4%
Structures 3] Build panel ®
Structures | Merge | Actions Vrstvy Basic | General
| ~
Name SID to . IC.o C= -C= =C=
b Structure 1 stavba/editace molekuly ol e
N_ Br— =
Mys:
y 0= O- S= 5=

* levé tlacitko - selekce
 prostredni tlacitko - rotace

Number of structures: 1 ° p rave tla Cltko - ppsu n Utl Delete atom Make bond
o, o, » B %a v Break bond Delete bond
da e el * kolecko - zoom
Active Profile (5] KI ,
Active profile: Profile 1 avesy.
Profile objects ® Sh|ft - XY -> Z
Name TS . rd ré é ré . 4
QU g * Ctrl - primarni/sekundarni manipulator .
Background 1 Backare Geometry ]
& standard Model 1 Standar . i L )
-+ Freezed Atoms 1 Freezec Position Distance Angle Torsion

\ optimalizace modelu pomoci silového pole

7 grafické modely méreni geometrie /

2
X

HsTtcapopP Ml - IS

Nastaveni silového pole: menu Geometry-> Optimizer Setup
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l Exercise 3

1. Vytvorte modely nasledujicich molekul:

e methan
e ethen, ethyn
e benzen

* adamantan

* kyselina benzoova

* trinitrotoluen

» kyselina salicylova

* volitelné molekula C,

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii



