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Wcodélime... RN

Vypocetni chemie (Computational Chemistry, pocitacova chemie)

je odvétvi chemie, které vyuzivd pocitaca pri reseni chemickych
problému. Pouziva vysledkl teoretické chemie implementované
do vykonnych pocitacovych programiu uréenych k vypoctim
struktury, vlastnosti a reaktivity molekul a pevnych latek. | kdyz je;ji
vysledky doplnuji informace ziskané chemickymi experimenty, v
uréitych pripadech muze predpovédét doposud nepozorované
chemické jevy. Vypocetni chemie je Siroce pouzivana v navrhu
novych léciv a materiald.

www.wikipedia.org
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lV\'{poEetm’ chemie _

realny problém
(chovani chemického systému na

makroskopické urovni)
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mikroskopické urovni)
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Hy (r)=E,w (r) —t=-m
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lV\'{poEetm’ chemie _

i L
\ vypocetni
chemie
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Vypocetni chemie muze doplnit experimentalni
vysledky pomoci pocitacovych simulaci studovanych
systémU s az atomovym rozliSenim a ziskat tak
uceleny a konzistentni pohled na studovany problém.




Co delame. ...

malé komplexy lectiny enzymy velké biomolekularni komplexy

* expertiza v oblastech vypocetni chemie

molekularné dynamické simulace, dokovani, chemo a bioinformatika, vazebné
energie, kvantovda mechanika, hrubozrnné modely ...

 vyvoj vypocetnich nastrojli, postupti a softwaru

in silico navrh [éCiv a mutantnich proteinl, vypocty volnych energii, rychlé
vypocty ndboju, virtualni screening, predikce tunell a kavit v biomolekulach ...

 studium systému ruznych velikosti
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Interdisciplinarni obor

algoritmy, CPU/GPU,

cluster/grid, '?’5!,‘ 2
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analyticke reseni,
numericka reseni,
aproximace

(bio)chemické problemy,
experimenty,
overovani

teorie, aproximace
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l Urovné teorie

Kvantova mechanika Molekulova mechanika Coarse-grained mechanika

atomové rozliseni bead resolution
reaktivita

az 1'000 atomu *

az 100 ps * azlus* azms *
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Projekty |

Studium (bio)molekuldrnich systému

15. dubna, 2013




lVirtuéInl' screening

Motivace
Bacteria Bacteria
saturation with potentinhibitor
g protection
e

<> <>

Software nastroje Lectin PA-IIL
Vykonnost

Server Network Clients
‘ e Autodock Vina
%, x,,:;:i * heterogenni vypocetni zdroje
% f:{;,‘-:é * jeden doking cca 1-10 minut/ligand
e ca 900 soubézné bézicich uloh
* rychlost hledani cca 250 000 ligandi za
den

Project
database

Structure
database
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Konformacni pohyby a

* Konformacni pohyby a transport jsou dtlezité pro funkci bimolekularnich
systému

00O

transport iontd v DNA kvadruplexech
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l Reakcni mechanismy e

Je soucasti opravnych mechanismu
poskozené DNA v bakteriich.

Katalyzovana reakce - hydrolyza fosfodiesterové vazby

ORs, ORs,
Coa | l §
HO + _P—OR; ————=  HO—F +  HO—R,
7 N
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l Hrubozrnne simulace
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l Dalsi projekty v LCC ...
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interakce B-amyloid / cerebrosterol rychlé vypocty nabojl
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tunely v proteinech




Projekty I
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l Vyvijeny software
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Triton
theory precision
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| drivers 2
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[ NetLib || PRMFile || SciMaFic || HiPoLy |

PMFLib is a set of various programs and libraries
suited for free energy calculations. It implements:
adaptive biasing method, constrained dynamics,
metadynamics, and others.

P 1FIADI_mut] /2 HOD1|_comr

The program TRITON is a graphical tool for
computational aided protein engineering.

Vice na: https://lcc.ncbr.muni.cz

IRRRBRIRG) & bakaldi'ske praci |, 15. dubna, 2013
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Petr Kulhanek, Jakub Stépdan, Milan Lenco, Petr Balik, Jifi Klusak, Zora Stfelcova ...
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Vypocetni zdroje




l Vypocetni zdroje

MetaCentrum
* Narodni gridova infrastruktura
* ca 2500 CPU jader
* CEITEC/NCBR vlastni zdroje cca 850
CPU jader
e 2 x 100 TB uloznych diskovych poli
* cca 3 TB na uzivatele

http://www.metacentrum.cz/

Uéet mUZe ziskat student libovolné vysoké gkoly.

ad
A
' ']
’.
S Sl
-
Tl ¥ :
$ -
! -~
=
./,
7
? o

)

A\ B\
X

IT4lnnovation
* ve stavu vystavby
* strojovy cas dle prihlasek
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http://www.itdi.cz/
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Bl Klastr WOLF

~

# >Ucebnas 20 PC

» 3D vizualizace

» Usporadani do
vypocetniho klastru

{1/
|

Ucebna je volné pristupna bakalarskym studentum, ktefi jsou
clenové LCC skupiny.
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il Prednasky =

C2110 Operacni systém UNIX a zaklady programovani

C7790 Pocitacova chemie a molekulové modelovani |

C7800 Pocitacova chemie a molekulové modelovani | — cviceni
C2150 Zpracovani informaci a vizualizace v chemii

C2115 Prakticky uvod do superpocitani

C2160 Programovani v jazyce C pro chemiky
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Shrnuti

» Prace na zajimavych projektech

» VlyuZivani nejmodernéjsich vypocetnich technologii
» Prace ve zkuseném kolektivu

» Moznost prace zdomu




l Kontakty _

Laborator vypocetni chemie
Narodni centrum pro vyzkum biomolekul, UKB, Pavilon A4

i |

http://lcc.ncbr. muni.cz

Seminare LCC skupiny kazdy ¢tvrtek v 10 hodin v mistnosti 2.11/A4.
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