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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




Stavba modelu

Program Avogadro




l Spusténi programu Avo-

@ - ® konsol§ Spusténi terminalu
<R

S avogadro




Stavba modelu

Ke stavbé 3D modelu reaktantu a produktu muzete pouzit program Avogadro.

S Wl & k D § 5 o | ToolSettings... || Display Settings...
View 1
Element: | Carbon (&)

Bond Order: |Single 2

[ Adjust Hydrogens

Messages




l Draft modelu

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

geometrie.

M S ® untitled.cml - Avogadro
S 4l b kD § 52 o | ToolSettings... || Display Settings...
Draw Settings =

View 1

Element: | Carbon (6) =

Bond Order: |Single 2

& Adjust Hydrogens

Messages




l Optimalizace modelu

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.

O ®® 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 N

Messages




Ml Ukol 0

1. Postupné vytvorte modely nasledujicich molekul:

* methan
* ethan, ethen, ethyn
* benzen

 adamantan

* kyselina benzoova
e trinitrotoluen

* kyselina salicylova




Ukol |

1. V programu Avogadro vytvorte model komplementarniho parovani bazi G (guanin) a C
(cytosin), podle nize uvedeného schématu. K saturaci volnych valenci pouzijte atom
vodiku. K optimalizaci geometrie pouzijte silové pole MMFF94.
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https://en.wikipedia.org/wiki/Base_pair




Vizualizace molekularne
dynamickych simulaci

Program VMD




prubéh molekularné dynamické
simulace molekularniho
prepinace




lZobrazenl’ simulace _

@ - ® konsol§ Spusténi terminalu
<R

S ~kulhanek/start-vmd-3




ll Program VVID

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program slouZzi k vizualizaci (bio)molekul a k analyze vysledki 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‘

ID T A D F Molecule Atoms Frames ‘ol
0 TADF 1UZV.pdb 4289 1 ]
KE

At =
4|l zoom T Loop = stepﬂh_ﬂ speed 1 O .




Bl vvD

@™ VMD 1.8.7 OpenGL Display

@™ @ Graphical Representations

File Mholecule Graphics Display bdouse Extensions Help Selected Molecule
|0: 2FPz.pdb ]
o TADF Molem‘e Atoms Frames ‘ol ‘
0 T ADF ZFPZpgb 309z 1 0 Create Rep Delete Rep
Style Jylor Selection
MNewCartoon Structure chain B
Lines MName chain B and
VDY MName resname T3
@ | A »
4 |4l| zoom ™ Loop 7] stepﬂ“_ﬂ speed [T |2 | | b
4 »
Selected Atoms
|chain Bl
Draw style| Selections| Trajectory| F’eriodic|

Coloring hethod Ivlaterial

Representatlon x |Sec0ndary Strlﬂ |Opaque ﬂ

Drawing hethod

MNewCartoon w Default
Spline Style |Catmull-Bom |«

Aspect Ratio | 410 J
Thickness| 030 | |

Resolutionﬂﬂ 5 M

+ Apply Changes Automatically  Apply

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

Windows a Linux.




l Program VMD - zmeéna

Graphical Representations

selected hviolecule

|0: 2FPz.pdb
Create Fep |
Style dNor
MNewCartoon Structure
Lines Mame
WO MName
1

y A
Selected Atum/
L 4

chain |
Cirany style| Selectiuns| Trajectory| Periudic|

giafing hetho taterial
Secondary Strlj |Opaque j

Drasinabdethodd
MNewCarioon w Default |

apline StylelCatmull-Rom ﬂ

Aspect Ratin| 4.10 J
Thicknessl 030 J

Resolution ﬂl { I = Pl»l

+ Apply Changes Automatically Applyl

Selekce (volba, maska) c¢asti molekuly:

water — zvoli vSechny molekuly vody
resname X — zvoli residuum s nazvem X
resid X — zvoli residuum s Cislem X

not hydrogen — nezobrazuj atomy vodiku

Priklady:

resid 1to 7
resid 8 9 10

residuum muze byt aminokyselina, ligand, ¢i ¢ast ligandu




l Program VMD — méreni

File Mholecule Graphics Display hdou Extensions Helpl

oD TADEF Molecu‘

Atoms

Frame

0 T ADF zFPz

b

309z

1

L (O
4 |dl| zoom ™

N Il *
oop | step 1' 1_I_D| speedl iklj

@ - Labels
Bonds vl show Hide Delete |
ARG137.CZ HIET40:MEZ
Picked Atarm\ Graph| B
tdolecule: |1: receptor.pdb
Avd | 10446 258993 16.243
ResMame: [ARG Chain: |#
ReslID: 137 Seghame:
Mame: |CZ Index: |2122
Type: [CF YValue:| 8714

& - 0 VMD Main

tdolecule  Graphics Display QIR Extensions Help

@ Botate Mode R

© Translate Mode
© Scale Mode

ol

O Atoms
@ Bonds 2
O Angles 3
O Dihedrals 4

144

zoom [ |Lnop vI step 1| 1 |[] Force
[ Move Light 3
O AddBemove Bonds

© Pick P

pokud mame nactenou

~ trajektorii, zobrazi ¢asovy
pribéh mérené vzdalenosti




i Ukoly .

* Kolik atomU obsahuje model?

* O jaky cucurbit[n]uril se jedna?

* Co se deje s molekulami vody na rozhranni simulacniho boxu?
* Jaké funkcni skupiny obsahuje osicka?

* Jaky je celkovy naboj osicky?




i kol 1 s

Simulace enzymaticke reakce




l Endonukleaza MutH

Je soucasti opravnych mechanismu
poskozené DNA v bakteriich.

Katalyzovana reakce - hydrolyza fosfodiesterove

ORSI 5
60\ / 2
¥ Y




l Endonukleaza MutH _

Hybridni QM/MM pfistup

aktivni centrum
(QM)




lZobrazenl’ simulace _

@ - ® konsol§ Spusténi terminalu
<R

S ~kulhanek/start-vmd-2




il Ukoly S

e Lokalizujte aktivni misto enzymu. Jakou roli maji horecnaté
kationty?

* Jakou reakci enzym katalyzuje?

* Lokalizujte stepenou molekulu DNA.

e Ve strukture DNA naleznéte GC pary.

* Zmeérte vzdalenost atakujiciho atomu kysliku k atomu fosforu a
zobrazte jeji Casovy vyvoi.

* Co se stane s odstupujici alkoxy skupinou?




