Najdéte si v Protein Data Bank molekulu hemoglobinu, podivejte se na jeji zapis v PDB a
mmCIF formatu a porovnejte je.

Zjistéte, v kterych z nasledujicich databazi najdete SMILES, InChl a InChlKey?
e Pubchem
e LigandExpo
e DrugBank
e PDB

Najdéte SMILES pro phenol v téch, z vyse uvedenych databazi, kde SMILES maji a zkopirujte si
ho sem. Zjistéte, jestli jsou SMILES fetézce stejné pripadné prozkoumejte, jak moc se lisi.

Najdéte SMILES pro morfin v téch, z vySe uvedenych databazi, kde SMILES maji a zkopirujte si

ho sem. Zjistéte, jestli jsou SMILES retézce stejné stejné pripadné prozkoumejte, jak moc se
lisi.

Nakreslete molekulu s timto SMILES fetézcem: Cclccc(O)ccl

Najdéte molekulu se SMILES fetézcem Cclccc(O)ccl v databazi Pubchem.

Najdéte InChi a InChiKey pro morfin v téch, z vySe uvedenych databazi, kde je maji a

zkopirujte si je sem. Zjistéte, jestli jsou tyto retézce stejné.

Najdéte molekulu s InChiKey: InChl=1S/C8H11N0O3/c9-4-8(12)5-1-2-6(10)7(11)3-5/h1-3,8,10-
12H,4,9H2/p+1/t8-/m0/s1 v databazi LigandExpo.



