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Vypocetni chemie

Experiment




l Prehled metod vypocet

Kvantova mechanika Molekulova mechanika Coarse-grained mechanika

atomové rozliseni bead resolution

reaktivita

az 1'000 atomu * az 1'000'000 beads *




Atomove rozliseni _

atomoveé rozliSeni od uvedeni kvantové atomoveé rozliSeni od zavedeni X-ray
teorie (1925) krystalografie (1923)
-zpresnuje modely . zpresnuje techniky
-zpresnuje vypocetni postupy - zpresnuje rozliseni

-dosahuje presnéjsich vysledkl v
kratSim vypocetnim case

Experimenty s jednomolekularnim
rozliSenim.

Anglicky: Single Molecule Experiments
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Experimenty s atomovym
rozlisenim




X-ray krystalografie

Difrakce X-ray na krystalické strukture

Braggova podminka:
2dsind =nA

Rentgenové zareni difraktuje na elektronech jednotlivych atomd.

Difrakéni obrazec (krystal enzymu)

Nevyhoda: vzorek musi byt v krystalickém stavu
atomové rozlig¢eni http://www.wikipedia.org




l X-ray krystalografie

Metoda urcuje polohu jednotlivych atomu. V pripadé nizkého rozlisSeni nebo vnitfniho
neusporadani v zakladni burice krystalu mohou byt polohy nékterych atomi neurceny.
Typicky se jednd o atomy vodikl (slabé difraktuji), postranni retéze v biomolekulach nebo v
slabé vazanych substratech.

Misto rentgenového zareni lze pouzit i proud neutronli, mluvime pak o neutronové
difrakci. V tomto pripadé dochazi k difrakci na jadrech jednotlivych atomu.
Prednasky:

C8800 Rtg strukturni analyza

CB070 Proteinova krystalografie
CB080 Proteinova krystalografie - seminar




l Nuklearni magneticka r

» chemicky posun
» Stépeni (J-coupling)
» NOE (Nuclear Overhauser Effect) — Gmérny vzdalenosti
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Vyhoda: vzorek v roztoku

atomové rozliseni




Nuklearni magneticka r_

natazena struktura

molekularné dynamicka
experimentalni data simulace

NMR spektra napl. nékteré meziatomové vzdalenosti

vysledna struktura je reprezentovana nékolika
konformacemi

struktura obsahuje atomy vodiku, jejichz
poloha je vSak dana pouzitym modelem a ne
experimentem

Macek, P.; Chmelik, J.; Kfizova, |.; Kadefavek, P.; Padrta, P.; Zidek, L.; Wildova, M.; Hadravova, R.;
Chaloupkova, R.; Pichov3, I.; et al. NMR Structure of the N-Terminal Domain of Capsid Protein from the
Mason—Pfizer Monkey Virus. Journal of Molecular Biology 2009, 392, 100-114.




l Nuklearni magneticka r

Prednasky:

C9530 Strukturni biochemie

C5320 Fyzikalné chemické zaklady NMR

C8950 NMR - Strukturni analyza

C8953 NMR - Strukturni analyza — seminar

C9550 Kvantova chemie a molekulova spektroskopie
C6770 NMR Spectroscopy of Biomolecules

C7995 Advanced Methods of Biomolecular NMR




Radkovaci tunelova mikr

Princip: Vysledek:

Control voltages for piezotube
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Anglicky: Scanning Tunneling Microscope http://www.wikipedia.org




l Databaze exp. urcenych

Cambridge Structural Database (CSD)

http://www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/CSDSystem/Pages/CSD.aspx

Obsahuje zhruba pal milidonu struktur malych molekul uréenych pomoci
rentgenové a neutronové difrakce. Software pro praci s daty: Mercury
http://www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/CSDSystem/Pages/Mercury.aspx

Protein Data Bank (PDB)

http://www.pdb.org

Obsahuje zhruba 94 tisic struktur biomolekularnich systéma uréenych prevainé
pomoci rentgenostrukturni 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




Experimenty s molekularnim
rozlisenim

Anglicky: Single Molecule Experiments




l Mikroskopie atomérm’_

Princip: V\'/sledek:

Detector and

Feedback

Electronics _
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Anglicky: Atomic Force Microscopy (AFM)

doc. RNDr. Petr Skladal, CSc.; http://biosensor.chemi.muni.cz/nanobio/




l FRET experimenty

FRET: FluorescencCni resonancni prenos energie
Vysledek:

( Multiparameter Fluorescence Detection )
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Anglicky: Fluorescence Resonance Energy Transfer




l Magneticke a opticke _

Princip:

Anglicky: Optical Tweezers
Magnetic Tweezers

http://www.wikipedia.org




Optickeé pinzety - pc

VU University, Amsterdam




l Elektronova kryomikrosko

Elektronova mikroskopie je forma transmisni elektronové Electron gun
mikroskopie, kde je vzorek studovan za nizké teploty (typicky
teplota kapalného dusiku). Technika je vyuzivdna ve strukturni

biologii.
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l Elektronova kryomikrosk_

Pipeline in Biological Cryo-EM

biochemical cryo-em sample
preparation preparation imaging data collection

image processing reconstruction structural analysis Model
http://proj.ncku.edu.tw/research/commentary/e/20080919/2.html




l Shrnuti

i l
\ vypocetni
chemie

// “pFesnost” “rozliseni”
Experiment a pocitacova chemie by mély
byt kombinovany tak, aby byl ziskan
uceleny a konzistentni pohled
na studovany systém.




