ValTrendsDB:

1. Zobrazte si, jak se méni hodnoty Ramachandran outliers (v %), sidechain outliers a RSRZ v ¢ase.

2. Podivejte se, jakou kvalitu maji cytochormy P450 v rdmci grafu zavislosti clashscore na Case.

3. Podivejte se, jak kvalitni struktury publikuje Lukas Zidek. Zobrazte v ramci grafu zavislosti
clashscore na Case.

4. Zobrazte, jak se méni clashscore v zavislosti na rozliSeni (nutno pouzit Custom visualization).

MOLE:

1. Najdéte tunely v 1tgn, zobrazte si vlastnosti prvniho tunelu
2. Najde poér v 2bg9 (pouZijte Pore mode) a prohlédnéte si jeho naboj a hydrofobicitu.

AtomicChargeCaluclator 2:

1. Vypoditejte pomoci ACC2, default méd, do nasledujici tabulky ndboje na atomech O a H
(fenolova skupina):

Tabulka s naboiji:

Ndazev molekuly pKa Naboj na atomu
(o) H
3-ethoxyphenol 9,65
2,4,6-trinitrofenol 0,42
2,3-dinitrofenol 4,68
3-hydroxybenzaldehyd 8,98

Poznamka: 3D struktury k vySe uvedenym molekuldm si stahnéte z PubChemu.

2. Najdéte si v PDBe strukturu jedu mamby zelené, uréenou pomoci NMR. Z nalezenych vyberte tu,
ktera ma abecedné prvni PDB ID. Vypocitejte pomoci ACC2, default mdd, ndboje. Pridejte

vy



