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»> Experiment versus molekulové modelovani

uvod do molekulového modelovani, metody s jednomolekularnim rozliSenim,
vyhody a nedostatky
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» Kvantova mechanika

struény uvod, Bornova-Oppenheimerova aproximace, koncept hyperploch
potencialni energie, stru¢ny prehled metod

» Hyperplochy potencialni energie

definice, vyznam, hledani vyznamnych bodu, optimalizaéni metody, hledani
lokalnich a globalnich minim a tranzitnich stavii, vypocet termodynamickych
veli¢in (enthalpie, entropie, Gibbsova energie)

» Molekulova mechanika
silova pole, dalekodosahové interakce, modelovani rozpoustédel

» Molekulova dynamika

vyvoj systému v ¢case, pohybové rovnice, prehled integracnich metod, vlastnosti
systému, termostaty, barostaty

> Specialni metody
Monte Carlo simulace, hrubozrné modely
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Experiment
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Experiment

Pocitacova
chemie

Pocitacova chemie (vypocetni chemie,
Computational Chemistry) je odvétvi chemie,

Teorie

které vyuzivd pocitacd pri reSeni chemickych
problému0. Pouzivad vysledkl teoretické chemie
implementované do vykonnych pocitacovych

programU urcenych k vypocltim struktury,
vlastnosti a reaktivity molekul a pevnych latek.

http://www.wikipedia.org
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

Bohuzel NE :-(
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

* neuplna teorie

chemie
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

* neuplna teorie

Reseni ...
e pouziti aproximaci umoznujicich reseni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

* neuplna teorie

Reseni ...
« pouziti aproximaci umoznujicich reseni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity

Realita |

aproximbg

vypocet
aproximace

Model Vysledek

Je vysledek spravny?
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

* neuplna teorie

Reseni ...
« pouziti aproximaci umoznujicich reseni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity

experiment .
Realita | > | Vysledek validace

1
aproximh@ Vv ,pOéEt
y ;

Model . Vysledek
aproximace

Je vysledek spravny?
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

* neuplna teorie

Reseni ...
« pouziti aproximaci umoznujicich reseni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity

experiment .
Realita | > | Vysledek validace

il
aproximh@ Vv ,pOéEt
y l

Model . Vysledek
aproximace

vypocet
aproximace

Vysledek predikce
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Pocitacova chemie:

 je interdisciplinarni védni disciplina kombinujici souCasné poznatky z
fyziky, chemie, matematiky a informatiky k pocitaCcovému studiu
struktury, vlastnosti a reaktivity molekuldrnich systémd

« pouziva aproximativnich modeld a vypocetnich postup(

 vyzaduje validaci (kalibraci) pouzitych modeld a vypocetni postupt vUci
experimentalnim datldm

« dosahuje kvalitativnich az kvantitativnich vysledkd (podle pouzitych
model()

« typicky pracuje s atomovym rozliSsenim

Béhem prednasky se sezndmime s metodami umoznujici studium systému
obsahujicich az 100 000 atomu v ¢asové Skale nékolika nanosekund.
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Priklady

» Srovnani predpoveézené struktury se strukturou experimentalni
» 3D struktura (X-ray, docking)
» tvar (kryogenni elektronova mikroskopie)
» geometrické parametry
» vzdalenosti (NMR)
> radidlni distribu¢ni funkce (X-ray rozptyl, rozptyl neutron()

> Vlastnosti molekul
> elektronové spektra (UV/VIS spektroskopie)
» vibracni spektra (IR spektroskopie)
> dipolovy moment
» difuzni koeficient
» chemické posuny, spin-spinové interakcni konstanty (NMR)

» Srovnani vypoctenych a experimentalnich termodynamickych a kinetickych dat
» enthalpie (isothermalni titracni kalorimetrie - ITC)
> entropie (ITC)
» volna energie (Gibbsova, Helmholtozva) (ITC, kinetické méreni)
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Pocitacova chemie Experiment
atomové rozliseni od uvedeni U atomoveé rozliseni od zavedeni
kvantové teorie - X-ray krystalografie

e zpresnuje modely e « zpresnuje techniky
« zpresnuje vypocetni postupy 2 e zpresnuje rozliseni
 dosahuje presnéjsich vysledkd S

v krat&im vypocetnim ¢ase kS

Experimenty s
jednomolekularnim rozlisenim.

Anglicky: Single Molecule Experiments
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viz. standardni prednasky :-)
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FRET: FluorescencCni resonancni prenos energie
Princip: Vysledek:
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Anglicky: Fluorescence Resonance Energy Transfer
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Piezoelectric tube

with electrodes

Tunneling
voltage

Anglicky: Scanning Tunneling Microscope

Control voltages for piezotube

Tunneling
current amplifier

Distance control
and scanning unit

Data processing
and display

http://www.wikipedia.org
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Princip: Vysledek:

Detector and
Feedback

Electronics

Photodiode

Laser

Sample Surface Cantilever & Tip
. PZT Scanner

Anglicky: Atomic Force Microscopy (AFM)
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http://www.wikipedia.org
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Vysledek:

http://www.nat.vu.nl/en/sec/compl/dual
dna/index-en.php

Anglicky: Optical Tweezers o
Magnetic Tweezers http://www.wikipedia.org
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Experiment a pocitacova chemie by mely byt
kombinovany tak, aby byl ziskan

uceleny a konzistentni pohled
na studovany systém.
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