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Pozadavky na zpracova

Vysledky jednotlivych cvi¢eni budou zpracovany do protokolu, ktery bude mit nasledujici
nalezitosti:
* Jméno a prijmeni, nazev cvieni a datum
* Pro kazdy tematicky okruh:
e Strucné shrnuti tématu véetné reakéniho schématu, pokud je to vhodné
* Pouzity software vcetné verzi
 Vlysledky (tabulky a grafy)
* Diskuze vysledku dle zadani
* Pouzitd literatura (napr. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do konce semestru.
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Namodelujte molekulu dle vlastniho vybéru (napft. aktivni molekulu Iéciva ibuprofen).
Pripravte vstupni topologii (parm7) a souradnice (rst7) pro molekularné dynamickou
simulaci namodelované molekuly ve vakuu v prostredi AMBER dle postupu uvedeného
nize.

Provedte ekvilibraci a nasledné produkéni dynamiku o délce 10 ns pri teploté 300K,
Zobrazte ziskanou trajektorii v programu VMD. Kvalitativné charakterizujte dynamiku
molekuly.

Vyberte charakteristicky geometricky parametr(y) (napf. vzdalenost, uhel, dihedralni
uhel), které co nejlépe vystihuje pozorované konformacni premény. Zobrazte pribéh
vybraného parametru v Case, graf bude soucasti protokolu.

Provedte histogramovou analyzu vybraného parametru, vysledny graf bude soucasti
protokolu. Analyzou histogramu urcete pocet substavi (konformer(l) a odhadnéte
jejich relativni zastoupeni.




