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lV\'{poEetni chemie

\ vypocetni
chemie

/ PocCitacova chemie (vypocetni chemie, Computational

Chemistry) je odvétvi chemie, které vyuziva pocitaclt pri reseni
chemickych problémui. Pouzivd vysledk( teoretické chemie
implementované do vykonnych pocitacovych program

urcenych k vypoctlim struktury, vlastnosti a reaktivity molekul
a pevnych latek.

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

Ukol I:
Urcete velikost pocitaCové paméti v GB potrebné k ulozeni aktualni polohy a rychlosti
vSech atomu, které obsahuje 180 ml kapalné vody pfi standardnich podminkach.

PocitaCova reprezentace realného Cisla (jednoducha presnost): 4 B
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Ukol II:
Kolik strojového Casu zabere simulace 1 s vyvoje molekularniho systému?

NejrychlejSim molekularnim pohybem je vibrace O-H vazeb s pribliznou periodou 10
fs, ktera se bude vzorkovat 10 snimky. Vypocet jednoho snimku trva pfiblizné 1 ms

strojového casu.
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Proc?
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« nedostatecny vykon soucasnych i budoucich(?) pocitaci
Reseni ...
e pouziti aproximaci umoznujicich feSeni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity
experiment
Realita > Vysledek
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lVaIidace vysledku vypo

Srovnani predpovézené struktury se strukturou experimentalni
= 3D struktura (X-ray, docking)
= tvar (kryogenni elektronova mikroskopie)
= geometrické parametry
= vzdalenosti (NMR)
= radialni distribucni funkce (X-ray rozptyl, rozptyl neutron()

Vlastnosti molekul
= elektronové spektra (UV/VIS spektroskopie)
= vibraéni spektra (IR spektroskopie)
= dipolovy moment
= difuzni koeficient
= chemické posuny, spin-spinové interakéni konstanty (NMR)

Srovnani vypoctenych a experimentalnich termodynamickych a kinetickych dat
= enthalpie (isothermalni titra¢ni kalorimetrie - ITC)
= entropie (ITC)
= volna energie (Gibbsova, Helmholtozva) (ITC, kinetické méreni)
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\ vypocetni
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/ “presnost” “rozliseni”

Vypocetni chemie je schopna pracovat s

jednoatomovym rozliSenim.




l Shrnuti

Pocitacova chemie:

. je interdisciplinarni védni disciplina kombinujici soucasné poznatky z fyziky,
chemie, matematiky a informatiky k pocitacovému studiu struktury,
vlastnosti a reaktivity molekularnich systému

. pouziva aproximativnich modell a vypocetnich postupl

. vyZaduje ovéreni (validace/kalibraci) pouzitych modeld a vypocetnich
postupl vici experimentalnim datim

. dosahuje kvalitativnich az kvantitativnich vysledkl (podle pouzitych
modell)

. typicky pracuje s atomovym rozlisenim

Béhem predndsky se sezndmime s metodami umozniujici studium systému obsahujicich az
100 000 atom v casové skale nékolika nanosekund.




