
VÝPOČETŃI METODY



E = Kr(r − r0)2
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E = Kθ(θ − θ0)2

���
���
���
���

���
���
���
���

���
���
���
���

���
���
���
���

���
���
���
���

���
���
���
���

θ

Kθ

E
(θ

)

θθ0

E =
Vφ
2 (1 + cosn(φ− φ0))
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E = CQ1Q2
r

E = A
r12 − B

r6
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Parametry silového pole AMBER (parm94.dat)

Parametry silového pole
AMBER - parm94.dat (W. Cornell et all. 1995)

definice 
atomových typů

vazby

úhly

torze

vdW 
poloměry



Explicitní solvent

peptid (330 atomů)

+ 2400 molekul H2O

 sledování specifických 
interakcí s molekulami H2O 

 značná výpočetní náročnost





Konformační prohledávání
PES Grid



Konformační prohledávání

Molekulová dynamika CICADA

Single coordinate driving



Soǔradnice
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