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/ PocCitacova chemie (vypocetni chemie, Computational

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

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

http://www.wikipedia.org
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l Realita vs Simulace _

Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?




i Ukol | .

Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

Kolik molekul obsahuje 180 ml
vody pri pokojové teplote?

Kolik pocitacové paméti bude zapotrebi
pro ulozeni informaci o poloze vsSech
atom0 véetné jejich rychlosti za pouziti
realnych Cisel s jednoduchou presnosti?

s
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Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

Kolik strojoveho ¢asu 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 priblizné 1 ms
strojového cCasu.
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Bohuzel NE :-(

Proc?
e neuplna teorie
« nedostatecny vykon soucasnych i budoucich(?) pocitac
Redeni ...
e pouziti aproximaci umoznujicich feseni problému za pouziti dostupné
vypocetni kapacity
experiment
Realita > Vysledek




l Realita vs Simulace

Je mozné presné simulovat realitu kolem nas?

Proc?

neuplna teorie

« nedostatecny vykon soucasnych i budoucich(?) pocitac

Reseni ...

e pouziti aproximaci umoznujicich feseni problému za pouziti dostupné

vypocetni kapacity

Realita

experiment

aproximace

Model vypocet

aproximace

predpovéd’

Vysledek

Vysledek

Vysledek

Bohuzel NE :-(

validace
1l




lVaIidace vysledku vypo

Srovnani predpovézené struktury se strukturou experimentalni
= 3D struktura (X-ray, docking)
= tvar (kryogenni elektronovd mikroskopie)
= geometrické parametry
= vzdalenosti (NMR)
= radialni distribucni 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 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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/ “presnost” “rozliseni”

Vypocetni chemie je schopna pracovat s

jednoatomovym rozlisenim.




Jll Experiment vs simulace .
= realita kolem nas
‘ = rozliSeni
= drahé, nebezpecné, prilis

slozité realizovat
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= rozliSeni (vétSinou atomové rozli
= jakékoliv myslitelné usporadani
= model




Nobelova cena za che

‘ © Harvard University oto: © S. Fisct Photo: Wikimedia

Walter Kohn John A. Pople a ; ard University Ph.ot). O S. FL:D C;ﬂ:gwon]a” edia
Martin Karplus Michael Levitt :

Arieh Warshel

The Nobel Prize in Chemistry 1998 was divided Development of Multiscale Models for
equally between Complex Chemical Systems
Walter Kohn "for his development of the
density-functional theory" and
John A. Pople "for his development of
computational methods in quantum
chemistry"

http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/1998/
http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/2013/




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 postup(

. vyzaduje ovéreni (validace/kalibraci) pouzitych model( a vypocetnich
postupl vici experimentalnim datim

. dosahuje kvalitativnich az kvantitativnich vysledk( (podle pouzitych
model)

. typicky pracuje s atomovym rozliSenim

Béhem predndsky se sezndmime s metodami umoznujici studium systému obsahujicich az
100 000 atomu v ¢asové skdle nékolika nanosekund.




