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Pozadavky na zpracova

Vysledky jednotlivych cviceni budou zpracovany do protokolu, ktery bude mit nasledujici
nalezitosti:
* Jméno a prijmeni, nazev cviceni a datum
* Pro kazdy tematicky okruh:
e Strucné shrnuti tématu véetné reakéniho schématu, pokud je to vhodné
* Pouzity software vcetné verzi
 Vlysledky (tabulky a grafy)
 Diskuze vysledkt dle zadani
* Pouzita literatura (napr. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do 14.12. 24:00 do odevzdavarny CV3
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l Ukoly

1)
2)

3)
4)

5)

6)
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Namodelujte molekulu dle vlastniho vybéru (napf. aktivni molekulu Iéciva ibuprofen).
Pripravte vstupni topologii (parm7) a souradnice (rst7) pro molekularné dynamickou
simulaci namodelované molekuly ve vakuu v prostredi AMBER dle postupu uvedeného
nize.

Provedte ekvilibraci a nasledné produkéni dynamiku o délce 10 ns pri teploté 300K.
Zobrazte ziskanou trajektorii v programu VMD. Kvalitativné charakterizujte dynamiku
molekuly.

Vyberte charakteristicky geometricky parametr(y) (napf. vzdalenost, uhel, dihedralni
uhel), které co nejlépe vystihuje pozorované konformacni premény. Zobrazte pribéh
vybraného parametru v Case, graf bude soucasti protokolu.

Provedte histogramovou analyzu vybraného parametru, vysledny graf bude soucasti
protokolu. Analyzou histogramu uréete pocet substavi (konformer() a odhadnéte
jejich relativni zastoupeni.




AMBER

http://ambermd.org
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l Mapa postupu, vakuu
‘struktura

(avogadro/

vizualni kontrola v
textovém editoru

input.mol2 typy a naboje

> (antechamber) sestaveni topologie

a vychozich
souradnic

nemesis)

output.mol2

output.parm?
output.rst7

\4

chybéjici parametry

(parmchk)

ekvilibrace (pequijob, protokol vac01)
_

outbut.oarm7 ekvilibrace zahrati na optimalizace
put.p oFi 300K 300K P
relax03.rst7
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vizualni kontrola
ve VMD




l Mapa postupu, vakuu_

produkeni

output.parm?
relax03.rst7

output.parm?

> dynamika 10 ns > orod.btraj

(sander)

\ !

vizualni kontrola analyza trajektorie
ve VMD ve VMD
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l 1. Stavba molekuly _

* molekulu postavime v programu avogadro/nemesis
* geometrii molekuly zoptimalizujeme (za pouziti silového pole MMFF94)
e optimalizovanou geometrii ulozime ve formatu mol2 (input.mol2)
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2. Typy, naboje a para

Typy a naboje jednotlivych atomU uréime programem antechamber (modul
amber):

. , jméno vystupniho souboru
jméno vstupniho souboru

format vystupniho souboru
$ module add amber pd

$ antechamber -i input.mol2 -fi mol2 -o output.mol2 -fo mol2 \
-rn RES -nc 0 -c bcc

\\

celkovy naboj

x format vstupniho souboru

metoda vypoctu ndboju
jméno residua (max .3 znaky)

pokracovani na dalSim radku
jmeno vstupniho souboru (pFi zapisu nezadavame)

Chybéjici parametry uféime programem parmchk (modul amber):
$ parmchk -i output.mo%i/;f;TB;Z -o output. frcmod
format vstupniho souboru vystupni soubor s chybéjicimi parametry




3. Sestaveni topologie

Vytvorfime skript (script.in) pro program tleap. Skript popisuje jakym zpUsobem se sestavi
finalni topologie (obsahuje seznam vazeb, uhl{, dihedrdlnich Uhl( a parametry vazebnych a
nevazebnych interakci) a souradnice systému.

# nacteni parametru siloveho pole (GAFF)
source leaprc.gaff

# nacteni chybejicich parametru
loadamberparams output.frcmod

# nacteni templatu se strukturou
LIG = loadmolZ2 output.mol?2

# ulozeni topologie a souradnic
saveamberparm LIG output.parm’/ output.rst’

Skript vykoname interpretem tleap:

S module add amber
$ tleap -f script.in
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projdeme cely vystup vypsany
na obrazovku, zda-li se nékde

nevyskytla chyba




l4. Ekvilibrace

1. Vytvorime samostatny adresar a zkopirujeme do néj soubory output.parm?7 a
output.rst7. Adresar nastavime jako aktualni adresar.

2. V adresari vytvorime Sablony pro ekvilibracni protokol vac01.

$ module add dynutil
$ pequi-prep vacOl

3. Otevieme soubor pequilob v textovém editoru a upravime polozky obsahujici nazev
topologie a souradnic.

# input topology -----—-----mm e e
# file name without path, this file has to be presented in working directory
export PEQUI TOP="output.parm7"

# input coordinates -------—--—-- -
# file name without path, this file has to be presented in working directory
export PEQUI CRD="output.rst7"

4. Ulohu pequilob zafadime do davkového systému.
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l5. Produkéni dynamika

1. Vytvorime samostatny adresar a zkopirujeme do néj soubory output.parm?7 a
relax03.rst7 (vysledek z ekvilibrace). Adresar nastavime jako aktualni adresar.

2. Do adresare zkopirujeme obsah adresare /fhome/kulhanek/Vibuch/2011/prod-vac
3. Pokud pouzZivame jiné nazvy soubord, je nutné provést editaci skriptu prodJob .

4. Ulohu prodJob zafadime do davkového systému.

Cilem produkcéni dynamiky je vytvorit trajektorii, ktera
slouzi k vypoctu vlastnosti systému.

Vyslednou trajektorii si zobrazime v programu VMD:

$ vind -parm7 output.parm7 —-netcdf prod.btraj
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l 5. Produkcni dynamika,

# production dynamics at 300 K kontrolni soubor prod.in urcuje za jakych
podminek produkéni dynamika probiha

&cntrl
imin=0,

nst1lim=10000000, €— celkovy pocet kroku
dt=0.001,

irest=1, \
velikost integracniho kroku (v ps)

ntx=5,

ntpr=1000,
ntwx=1000,
ntwr=1000,
ioutfm=1,

ntf=2,
ntb=0,
cut=999,

ig=-1, nastaveni Langevinova termostatu
temp0=300.0, €<—— teplotavK

ntt=3,

gamma 1n=2.0, , p o ;
- vyznam ostatnich parametru Ize nalézt v

ntc=2, manualu programu sander
&end




VMD
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1) Nactéte topologii a poté trajektorii do programu VMD (do stejné molekuly)

2) Zobrazte kazdy 10 snimek trajektorie. Co pozorujete?

3) Odstrante rotacné translacni pohyby dle postupu uvedeného nize.

4) Zobrazte kazdy 10 snimek trajektorie. Vysvétlete rozdilny vysledek oproti bodu 2.
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Mereni
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Histogramova analyza

& - Labels

IBonds vl Show | Hide Delete
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Picked Atd

[ Show prewiew

S module add cats
$ histogram

/

analyzuj druhy sloupec,
tj. mérenou hodnotu

UloZit na disk jako textovy soubor. Soubor (napt.
distance.txt) obsahuje dva sloupce: Cislo snimku a
nameérenou hodnotu.

dalsi nastaveni programu histogram, viz:
$ histogram -h

-Cc 2 distance.txt distance.hist

Histogram - distance O1-02
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