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l Opakovani

A . 09(X,t)
Ho(X,t) =1h ~

Casove zavisla Schrodingerova rovnice




l Opakovani

He(x,t) = i a¢gt"t) p(x,t) =y (X) ()

Casove zavisla Schrodingerova rovnice

casoveé nezavisla Schrodingerova rovnice

H v, (X) = Ew, (X)

"o

systém se muze nachazet v nékolika kvantovych stavech
stav je popsan vinovou funkci ¥ a ma energii E




Jll Opakovani =

o) - in P00 Jx.D =y (1

casove zavisla Schrodingerova rovnice

casoveé nezavisla Schrodingerova rovnice

Bornova- Oppenheimerova approximace |:| Wk (X) — Ek WK (X)

w(X)=¥(r,R)x(R) /(/
Q

I_Ale\Pm (r,R)=E,(R)¥,(r,R) I_AIR%I (R)= EVRT,IZI (R)

pohyb elektront ve statickém poli jader pohyb jader v efektivnim poli elektrond
elektronické vlastnosti systému vibrace, rotace, translace




Jll Opakovani =

I_Ale\Pm (r,R)=E,(R)¥,(r,R) I_AIR%I (R)= Evrr i 2 (R)

pohyb elektront ve statickém poli jader pohyb jader v efektivnim poli elektroni
elektronické vlastnosti systému vibrace, rotace, translace

vibracné, rotacné,

1s+2s
v ’ v 10 r
et , translacni slozka
elektronicka slozka energie )
energie l s

Energy [ eV

Ek — b (Ropt,m) + EVRT,I ,
vysledna energie stavu optimalni geometrie jader, “

pfi které je E_ minimalni




Jll Opakovani =

I_Ale\Pm (r,R)=E,(R)¥,(r,R) I_AIR%I (R)= Evrr i 2 (R)

pohyb elektront ve statickém poli jader pohyb jader v efektiv#y’m poli elektron
elektronické vlastnosti systému vibrace, rotace, translace

je mozné obdobnym
zplsobem dale rozdélit na
samostatné prispévky
vibracni, rotacni a transla¢ni

v

EVRT,I = Ev,i T ER,j T ET,k




Molekula vodiku

Lo+ 28 Urcete zakladni energie stavii 1s-1s a 1s+2s
10
Napovéda
8 j/ = vibracni energie je kvantovana
=" E —|yy 1 h kvantové vibracéni
3 61 vELYTS Y dsloo,1,2,.
E 1s-1s
g 4| =rotacni a translacni stavy nebudeme uvazovat
Z | Energie zakladniho stavu 1s+1s:

E=E(r,)+E, (v=0)

1s+1s /
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l Struktura vs stav syst-

E = E(r,)+E, (v=0) H

pouze Cast kvantové mechanického popisu stavu systému
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l Domaci ukol

O NOUAEWNE

Navrhnéte vhodné energetické referencni stavy pro atom vodiku.

Navrhnéte energeticky referencni stav tak, aby byl stejny pro libovolny atom.
Odvodte vztah pro excitacni energii ze stavu n do stavu n+1 pro atom vodiku.
Navrhnéte vhodny energeticky referencni stav pro harmonicky oscilator.

Odvodte vztah pro excitacni energii ze stavu v do stavu v+1 pro harmonicky oscilator.
Navrhnéte vhodny energeticky referencni stav pro anharmonicky oscilator.

Muze mit anharmonicky oscilator energii vétSi nez D_?

Pro¢ mlzZe mit tuhy rotator nulovou energii a harmonicky oscilator a ¢astice v
potencialové jamé ne?

Srovnejte energie pro zakladni stav translacniho, rota¢niho a vibra¢niho pohybu
molekuly vodiku. V pfipadé transla¢niho pohybu uvazujte objem boxu, ktery pojme 1
mol idealniho plynu za standardnich podminek.

10. Z jakého dlvodu je Bornova-Oppenheimerova aproximace pouzitelna?




Struktura




l Konfiguracni prostor _

E(R

== R =bod v 3N rozmérném prostoru (N je pocet atomu)

R :{Xl’ Yir 20, Xos Yo, Zoyeeees Xya Y ZN}

__

kartézské souradnice
prvniho atomu

Jednotlivé body tvori konfiguracni prostor. Kazdy
bod v konfiguracnim prostoru pak predstavuje
unikatni strukturu daného systému.




Modely — malé molekuly
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Modely — biomolekuly

carovy model
pater proteinu

cartoon model _
N -

stejna struktura
jind vizualizace

RGzné modely slouZzi k zvyraznéni urcité
strukturni informace nebo vnitfni vlastnosti
molekuly ¢i uskupeni molekul, které pak
usnadnuje snadnéjsi pochopeni studovaného
problému.
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l Pocitacova reprezentace

Strukturu lze reprezentovat rlznym zpuisobem. V chemii se pouziva vice jak 100
formatu, jedna se bud’ o textové nebo binarni soubory. Format popisuje geometrii
systému, jména atomd, skupin atomU, konektivitu mezi atomy (vazby) a dalsi
informace.

Geometrie systému mUzZe byt uvedena v:
» kartézskych soufadnicich
» internich souradnicich

» varianty internich souradnic




l Kartézskeé vs interni sou

Kartézské souradnice

o) -0.180077 -0.046023 -0.062789 Pocet stupni volnosti:
H 0.196208 -0.747659 0.498793 3N
O 0.006537 1.047922 0.877207
H -0.931885 1.299156 0.951390
X y z

Interni souradnice (Z-matrix)

O

H 1 0.974298

O 1 1.454349 2 96.868054

H 3 0.974298 1 96.868054 2 239.552651
vazebna délka vazebny uhel torzni Uhel

Pocet stupni volnosti:
3N-6
3N-5 (linedrni dvouatomova molekula)




l Interni souradnice

vazebna délka (a) vazebny uhel (b) torzni uhel (c)
2-1 4-3-1-2
1 0 4 /312
2 H 1 0.974298 /
30 1 1.454349 2 96.868054
4 H 3 0.974298 1 96.868054 2 239.552651
4-3 4-3-1
b)
) k
i
i
J

http://www.ccl.net/cca/documents/molecular-modeling/node4.html




l Domaci ukol

1. Zamyslete se nad vyhodou a nevyhodou reprezentace geometrie systému pomoci
kartézskych a internich souradnic.




Bl Format XYZ

24

chorismate
pocet atom&/c -1.86100
komentar /O -2.56800
znacka xyz O -2.20900
znacka x yz C -0.38900
znackax yz H -0.50900

Format xyz je textovy soubor s volnym formatovanim (hodnoty ve sloupcich mohou byt
oddéleny libovolnym poétem mezer nebo jinych bilych znak).

Format popisuje pouze geometrii systému, neobsahuje informace o vazbach v systému.
Program, ktery s formatem pracuje, musi tyto informace dopocitat (napf. pomoci

atomovych poloméru).

polohy jsou v angstromech (A)




Qll Formét PDB

Format pdb se pouziva k ukladani struktur biomolekul a jejich komplexu.

klicové slovo » )
Cislo residua

ATOM 7 CB SER 1 5.814 16.335 8.213 1.00 0.00
ATOM 8 HB2 SER 1 6.870 16.427 7.958 1.00 0.00
ATOM 9 HB3 SER 1 5.610 16.900 9.123 1.00 0.00
ATOM 10 0OG SER 1 5.491 14.946  8.427 1.00 0.00
ATOM 11 HG SER 1 6.026 14.600 9.145 1.00 0.00
ATOM 12 C  SER 1 3.604 16.323  6.927 1.00 0.00
ATOM 13 0 SER 1 2.605 16.742 7.521 1.00 0.00
ATOM 14 N  GLN 2 3.567 15.251  6.134 1.00 0.00
ATOM 15 H GLN 2 4.401 14.914 5.675 1.00 0.00
ATOM 18 CB GLN 2 2.452 13.545 4.753 1.00 0.00
ATOM )7ﬁ9 HB2 GLQFK\\\iN 3.006 12.696 5.153 1.00 0.00
Cislo atomu N \

jméno residua kartézské souradnice atomu
v angstromech (A)

Format neobsahuje informace o vazbach v systému. Program, ktery s formatem pracuje,
musi tyto informace dopoditat (na zakladé templatovych struktur). U nestandardnich
residuich je mozné pouzit klicové slovo CONECT.




l DZungle formatu |

acr
adf
adfout
alc
arc
bgf
box
bs
c3d1
c3d2
cac
caccrt
cache
cacint
can
car
ccc
cdx
cdxml
cht
cif

ck
cml
cmlr
com
copy
crk2d
crk3d

-- ACR format

-- ADF cartesian input format

-- ADF output format

-- Alchemy format

-- Accelrys/MSI Biosym/Insight Il CAR format
-- MSI BGF format

-- Dock 3.5 Box format

-- Ball and Stick format

-- Chem3D Cartesian 1 format

-- Chem3D Cartesian 2 format

-- CAChe MolStruct format

-- Cacao Cartesian format

-- CAChe MolStruct format

-- Cacao Internal format

-- Canonical SMILES format.

-- Accelrys/MSI Biosym/Insight Il CAR format
-- CCC format

-- ChemDraw binary format

-- ChemDraw CDXML format

-- Chemtool format

-- Crystallographic Information File

-- ChemKin format

-- Chemical Markup Language

-- CML Reaction format

-- Gaussian 98/03 Input

-- Copies raw text

-- Chemical Resource Kit diagram(2D)
-- Chemical Resource Kit 3D format

csr
cssr
ct
cub
cube
dmol
dx
ent
fa
fasta
fch
fchk
fck
feat
fh

fix
fpt
fract
fs

fsa
g03
g92
g94
g98
gal
gam
gamin
gamout

-- Accelrys/MSI Quanta CSR format

-- CSD CSSR format

-- ChemDraw Connection Table format

-- OpenDX cube format for APBS

-- OpenDX cube format for APBS

-- DMol3 coordinates format

-- OpenDX cube format for APBS

-- Protein Data Bank format

-- FASTA format

-- FASTA format

-- Gaussian formatted checkpoint file format
-- Gaussian formatted checkpoint file format
-- Gaussian formatted checkpoint file format
-- Feature format

-- Fenske-Hall Z-Matrix format

-- SMILES FIX format

-- Fingerprint format

-- Free Form Fractional format

-- FastSearching

-- FASTA format

-- Gaussian98/03 Output

-- Gaussian98/03 Output

-- Gaussian98/03 Output

-- Gaussian98/03 Output

-- Gaussian98/03 Output

-- GAMESS Output

-- GAMESS Input

-- GAMESS Output




l DzZungle formatu i

gau
gic

gif

gpr
gro6
gukin
gukout
gzmat
hin
inchi
inp

ins

jin

jout

k

mcdl
mcif
mdl
ml2
mmcif
mmd
mmod
mol
mol2
molden
molreport
moo
mop

-- Gaussian 98/03 Input

-- Gaussian 98/03 Input

-- Gaussian 98/03 Input

-- Ghemical format

-- GROMOS96 format

-- GAMESS-UK Input

-- GAMESS-UK Output

-- Gaussian Z-Matrix Input

-- HyperChem HIN format

-- InChl format

-- GAMESS Input

-- ShelX format

-- Jaguar input format

-- Jaguar output format

-- Compare molecules using InChl
-- MCDL format

-- Macromolecular Crystallographic Information
-- MDL MOL format

-- Sybyl Mol2 format

-- Macromolecular Crystallographic Information
-- MacroModel format

-- MacroModel format

-- MDL MOL format

-- Sybyl Mol2 format

-- Molden input format

-- Open Babel molecule report

-- MOPAC Output format

-- MOPAC Cartesian format

mopcrt
mopin
mopout
mpc
mpd
mpqgc
mpqcin
msi
msms
nw
nwo
outmol
pc

pcm
pdb
png
pov
par
pags
prep
qcin
gcout
report
res
rsmi
rxn

sd

sdf

-- MOPAC Cartesian format

-- MOPAC Internal

-- MOPAC Output format

-- MOPAC Cartesian format

-- Sybyl descriptor format

-- MPQC output format

-- MPQC simplified input format

-- Accelrys/MSI Cerius || MSI format
-- M.F. Sanner's MSMS input format
-- NWChem input format

-- NWChem output format

-- DMol3 coordinates format

-- PubChem format

-- PCModel Format

-- Protein Data Bank format

-- PNG files with embedded data

-- POV-Ray input format

-- PQR format

-- Parallel Quantum Solutions format
-- Amber Prep format

-- Q-Chem input format

-- Q-Chem output format

-- Open Babel report format

-- ShelX format

-- Reaction SMILES format

-- MDL RXN format

-- MDL MOL format

-- MDL MOL format




ll Dzungle formata Il

smi -- SMILES format txyz -- Tinker MM2 format

smiles -- SMILES format unixyz -- UniChem XYZ format

sy2 -- Sybyl Mol2 format vmol -- ViewMol format

t41 -- ADF TAPE41 format xed -- XED format

tdd -- Thermo format xml -- General XML format

test -- Test format xtc -- XTC format

therm -- Thermo format Xyz -- XYZ cartesian coordinates format
tmol -- TurboMole Coordinate format yob -- YASARA.org YOB format

txt -- Title format zin -- ZINDO input format

VySe uvedené formaty obsahuji vétSinou kromé 3D/2D struktury také doprovodné
informace jako jsou konektivita, parametry silovych poli, ndboje, rizné vlastnosti apod.

OpenBabel prostredi pro konverzi mezi formaty v€etné metod pro vypocet celé rady
molekuldrnich vlastnosti (chemoinformatika)

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




l 2D versus 3D struktura

OH

a

kyselina benzoova

2D struktura obsahuje informaci o atomech 3D struktura obsahuje informaci o

a vazbach, kterymi jsou spojeny. Tato prostorovém rozmisténi atomd. Ostatni
informace popisuje konstituci (topologii) informace (napft. vazby) jsou dopocitatelné.
systému.




l 3D -> 2D prevod

OH

a

kyselina benzoova

2D struktura obsahuje informaci o atomech 3D struktura obsahuje informaci o

a vazbach, kterymi jsou spojeny. Tato prostorovém rozmisténi atomd. Ostatni
informace popisuje konstituci (topologii) informace (napft. vazby) jsou dopocitatelné.
systému.

_ ofevod je snadny




jll 2D -> 3D prevod

OH

a

kyselina benzoova

2D struktura obsahuje informaci o atomech 3D struktura obsahuje informaci o

a vazbach, kterymi jsou spojeny. Tato prostorovém rozmisténi atomd. Ostatni
informace popisuje konstituci (topologii) informace (napft. vazby) jsou dopocitatelné.
systemu. prevod je komplikovany

—>




jll 2D -> 3D prevod

OH

a

kyselina benzoova

2D struktura obsahuje informaci o atomech 3D struktura obsahuje informaci o

a vazbach, kterymi jsou spojeny. Tato prostorovém rozmisténi atomd. Ostatni
informace popisuje konstituci (topologii) informace (napft. vazby) jsou dopocitatelné.
systemu. prevod je komplikovany

‘ u velkych systémud nemusi byt
jednoznacny v dUsledku existence

vice konformeru




ll 2D -> 3D prevod, komplikace

cyklohexan




D -> 3D prevod, k

Stejna primarni struktura
(sekvence aminokyselin).

SCOP Restriction endonuclease Bsobl (d1dclbo)

ANNNANNANNNANANNANNANNANANNN
VVVVVVVVVVVVVVVV

Site Record OO (]

Ds5P _—

POEMNTOQKPFENHLKS VDDLKTTYEEYRAGF IAFALEKNKRSTPY | ERARALKVAAS VAKTPK
PDB 4 10 20 30 40 50 50
SCOP Restriction endonuclease Bsobl (d1dclb.)
- _“"ANAN_N N N ANANNNANN ™ "ANANANNNI/
vvVvivv vV VVVVVVV VVVVVV
Site Record o0—0 o o0 0=—00—00—0
POEDLLYLEDIQDALLYASG ISDEKAKKFLTEDDKKES INNLIENFLEPAGEEFIDELIFRYLL
FDEgy 70 50 90 100 110 120
SCOP Restrictioniendonuclease Bsobl (d1dclbo)
s MANNNNANNNANNNANNANNNN n_nN n
FVVVVVVVVVVVVVV Y
Site Record Q=00 o
POEFQGDSLGGTMRN IAGALAQQKLTRAIT ISALDIANIPYKWLDS RDKKYTNWMDKP EDDYEL
FDE 131 130 140 150 160 170 180
sCoP Restriction...
DSSP N £\ —_— —_—

Site Record =—0=—0
FOEETFAKGISWT INGKHRTLMYNITVS LVKKNVDICLFNCEPEIYTPOKVHQQPEKYLLLGE

FDE 481 190 200 210 220 230 240
SCOP Restrictioniendonuclease Bsobl (d1dclb.)
DssP AAAAANANAANAN N AAAAANA
VVVVVVVVVVVV VVVVVV
Site Record O o o
POELKGG IDPAGADEHWKTANTALTRIRNKFS EKGLSPKTIFIGAAIEHSMAEE IWDQLOSGS
PDE 23y 250 260 270 280 290 300

scor - Restriction endonucleas..

DSsP N AANMNNMNNAN
WV vVvvv v

Site Record
POELTNSANLTKTEQVGS LCRWIINI
FDE301 310 320 323

otevrena forma enzymu

kulové modelovani e 3




lVyuiitl' 2D struktur

Representace molekul ve 2D formatech se vyuziva prevainé pro ukladani informaci do
databazi a jejich prohledavani, dale k predpovédi chemickych vlastnosti molekul pomoci

chemoinformatickych pristupu.

NejrozSirenéjsi formaty:
» SMILES (Simplified Molecular-Input Line-Entry System)
C(=0) (O)clccccel

» InChl (IUPAC International Chemical Identifier)

InChI=1S/C7H602/c8-7(9)6-4-2-1-3-5-6/h1-5H, (H,8,9)

OH  kyselina benzoova




lZdroje 3D struktur - exp

Cambridge Structural Database (CSD)

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

Obsahuje zhruba pual miliénu 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




Zdroje 3D struktur —in

Vypocetni metody

> molekulové modelovani

» homologni modelovani

In silico modelovani se provadi i u

experimentalnich struktur, které jsou neuplné:

= nedostatecné rozliseni — X-Ray
= jsou urceny jen castecné strukturni
informace - NMR

Homologni modelovani

Template Unknown structure

pe
& -

SAEKTA  ELAIGILTVSYIPSAEKIR

"\ Sequence alignment

ELA-IGILTVSYIPSAEKIRAP--ELTI

)

|
X5
&

Structural model

http://www.unil.ch/pmf/en/home/menuinst/technologies/homology-modeling.html




