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Prehled

VMD

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program pro vizualizaci molekul. Po bezplatné registraci dostupny pro MS
Windows a Linux.

Avogadro
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main_Page

Program pro stavbu a vizualizaci molekul. Volné dostupny pro MS Windows a
Linux.
Prehled funkcionality: https://www.youtube.com/watch?v=xdmLoBILmgs

Nemesis
https://Icc.ncbr.muni.cz/whitezone/development/nemesis/
Program pro stavbu a vizualizaci molekul. Alfa verze pro Linux. Testovaci verze
pro MS Windows na vyzadani.




ll Program VVID

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program slouZi k vizualizaci (bio)molekul a k analyze vysledkd molekularné dynamickych
simulaci. Program je volné dostupny (vyzaduje registraci) a je dostupny i pro operacni
systém MS Windows.

VMD 1.8.7 OpenGL Display

Spusténi programu:
S module add vmd
S vmd

b VMD Main v X

File Molecule Graphics Display house Extensions Help‘
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l Cviceni XYZ format

1. V textovém editoru vytvorte soubor popisujici model vody s nasledujicimi parametry.
Délka vazeb O-H bude 1 A. Vazebny Ghel H-O-H bude 90°. UloZte jej do domovského
adresare jako water.xyz

2. Vytvoreny soubor nactéte do programu VMD.

3. Ovérte skute¢nou délku vazeb a velikost Uhlu H-O-H. (VMD Main >Mouse->Label,
sprava popiskd v VMD Main >Graphics>Labels)

4. Molekulu vody zobrazte v nasledujicich modelech: Lines, CPK, Licorice, VDW.




l OpenBabel

Open Babel is a chemical toolbox designed to speak the many languages of chemical data.
It's an open, collaborative project allowing anyone to search, convert, analyze, or store
data from molecular modeling, chemistry, solid-state materials, biochemistry, or related

areas. http://openbabel.org/wiki/Main_Page
Konverze programem openbabel: Seznam podporovanych formatu:
$ module add openbabel $ babel -L formats

$ babel input.xyz output.mol2
alternativne

$ babel ixyz input.txt -omol2 output.out

Napovéda:

S babel —F&
velké H




Ml Cviceni

1. Aktivujte modul openbabel.

2. Vypiste formaty, které instalovana verze open babelu podporuje.

3. Zkonvertujte soubor water.xyz do formatu Sybyl Mol2 format a ulozte jej pod nazvem
water.mol2

4. Otevrete soubor water.mol2 v textovém editoru a diskutujte vyznam jeho ¢asti.
5. Zkonvertujte soubor water.xyz do formatu InChl a ulozte jej po ndzvem water.txt

6. Otevrete soubor water.txt v textovém editoru a diskutujte vyznam jeho casti.




Avogadro

Ke stavbé 3D struktury molekul mlzete pouZit program Avogadro. Jedna se o
volné Sifitelny program, ktery lze pouzivat jak pod operacnim systémem MS
Windows tak i pod Linuxovymi klony (napf. Ubuntu).

Spusténi programu:
S module add avogadro
S avogadro

™ untitled.cml - Avogadro
o e & Rk D § % & | ToolSettings... | Display Settings...

View 1

Element: | Carbon (6)

Bond Order: |Single *
[ Adjust Hydrogens

aktivuje editaci

Messages




Avogadro

Pri stavbé molekuly nejsou délky vazeb, uhly a dalsi parametry molekuly optimalni.
Je to dano zpusobem, jakym se v programu Avogadro, struktury edituji. Draft
struktury je proto nutné pred dalsim pouzitim upravit pomoci optimalizace
geometrie.

M S ® untitled.cml - Avogadro

= .
e Togl Settings... || Nsplay Settings...

Draw Settings =

Element: | Carbon (6)

Bond Order: |Single 2

& Adjust Hydrogens

zobrazi rozsirenénastaveni

b L zmena grafic
pro zvoleny rezim &

Messages




l Avogadro

Program pouziva pro optimalizace geometrie metody molekulové mechaniky
(MM). Pro jeji spravnou funkci musite ve strukture spravné uvést rady vazeb.

Protoze MM je empirickou metodou, musite zvolit i typ parametrizace. V nasem
pripadé budeme pouzivat silové pole MMFF94.

untitled.cml - #*-- ~dro

B\ 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

¥

Stop

7

zapind/vypina optimalizaci
geometrie

Messages




Nemesis

Spusténi programu:
S module add nemesis
S nemesis vrstvy

Project 1: NEMESIS - Molecular Mod g Package
Structures

ERen M 13 «) 12:18PM R PetrKulhanek
Build panel = @

Structures | Merge Actions Basic | General
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Nastaveni silového pole pro optimalizaci: menu Geometry-> Optimizer Setup




l Nemesis

Mys:

Levé tladitko selekce

Prostredni tlacitko rotace

Levé tladitko posun

Kolecko zoom

Modifikatory:

Shift XZ -> Y pohyby

Ctrl prepina mezi sekundarnim a primarnim manipulatorem




l Cviceni |

1. Nactete do programu Avogadro molekulu ze souboru water.xyz

2. Provedte optimalizaci jeji geometrie. Jaké je optimalni délka vazby a vazebny uhel?
3. Zobrazte molekulu v rlznych grafickych reprezentacich.

4. Nactete do programu Nemesis molekulu ze souboru water.xyz (Import Structure ->
OpenBabel)

5. Zobrazte molekulu v rlznych grafickych reprezentacich.

6. Provedte optimalizaci jeji geometrie. Jaké je optimalni délka vazby a vazebny uhel?
Srovnejte s vysledky ziskanymi v programu Avogadro. Vysvétlete pripadné rozdily.




ll Cviceni Il

1. V programu Nemesis nakreslete strukturni vzorec molekuly benzoové v projektu Sketch
Structure

2. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu prevodu.

3. V programu Nemesis nakreslete strukturni vzorec molekuly cyklohexanu v projektu
Sketch Structure.

4. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu prevodu.

5. V projektu Sketch Structure programu Nemesis vloZzte molekulu fullerenu C,, ve
formatu SMILES (View->Insert->SMILES...).

6. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu prevodu.

7. Ulohu s molekulou Ceo Zopakujte v programu Avogadro. Jakym zpusobem lze ziskat
lepsSi model?




