ACC2 a aCharges:

1. Vypocitejte pomoci ACC2, default mdd, do nasledujici tabulky ndboje na atomech O a H

(fenolova skupina):

Tabulka s naboiji:

Nazev molekuly pKa N4aboj na atomu
) H
3-ethoxyphenol 9,65
2,4,6-trinitrofenol 0,42
2,3-dinitrofenol 4,68
3-hydroxybenzaldehyd 8,98

Pozndmka: 3D struktury k vySe uvedenym molekuldam si stahnéte z PubChemu.

2.

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

cvvs

Vypocditejte pomoci AlphaCharges naboje pro porin_1 (pouZijte prvni strukturu, kterou pod timto
nazvem naleznete v AlphaFoldDB). Nakopirujte si obrazek do tohoto dokumentu a zkuste
popsat, které ¢asti struktury jsou hydrofobni a které hydrofilni.



