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Teoretické studium chemickych problému bylo po dlou-
hou dobu vysadou nékolika mélo Spi¢kovych svétovych pra-
covist - t&ch, kde bylo k dispozici potiebné potitacové a pro-
gramové vybaveni Proces zpfistupfiovdni metod politatové
chemie $ir$i chemické vefejnosti byl a je ovliviiovdn fadou
tendenci a vlivil, nékdy plisobicich zdanlivé protichtidné Pre-
devsim jde o rozvoj vypodetni techniky po strance hardware
(véetné periferii) 1 operacnich systemi, ktere z hlediska pri-
mérného individualniho uZivatele stavi najeho pracovni stiil
vypocetnt vykony a vlastnosti, které by uzivatele silového
potitate z poloviny osmdesdtych let pfivedly v némy tZas
a navic za penize, které jsou ,neinvesticniho charakteru”
Pravda, ndro¢néjsi uzivatel musi 1 dnes sdhnout ponékud
hloubégji do kapsy chce-h mit na svém stole ,,néco lepsiho”
nebo pouzit (a tak tomu bude patrné 1 v budoucnu) sluzeb
vypocetni techniky a profesionalti v superpocitacovych vypo-
Cetnich centrech Aru teoretikové nespi a vymySlejn nové
teoretické modely umoZzitujic ziskdvani piesnéjSich a sprav-
néj$ich piedpovédi a teoretické vypolty dal§ich molekulovych

Za pil stoleti (cca od roku 1950) od vypoclti malych
konjugovanych molekul, poéitatova chemie dospéla po mo-
delovani a vizuahizaci biomakromolekul &1 vypoéty vlastnosti
molekul v roztoku Pro potencidlnitho zajemce - a téch je
mnoho - v3ak situace nem zcela pfehledna a navic je tieba
pocitat s dalsi akceleraci vyvoje ve vSech oblastech - teorie,
modely, software 1 hardware Kazdé rozhodnuti ma tak jako
tak Casové omezenou platnost Nicméné pocty védeckych
pract vyjadfene formou podtu publikaci stale narGstaji' Pri-
mérni rozhodnuti vyplyvajiciz povahy studovaného problému
Je tieba diikladné rozvazit, nebot z néj pfedevsim vyplyva dals
volba prostfedkli Soucasne teoretické piistupy mohou byt
rozdéleny do dvou velkych skupin (viz obrazek 1) zaloZenych
na dvou principidlné odlisSnych teoretickych modelech
- model molekulové mechanicky (MM),

- model kvantové mechanicky (QM)

Tteti oblast pocitatové podporovaného molekuloveho mo-
delovani, simula¢ni metody, mohou v principu vyuzivat obou
modeld - MM 1 QM Tyto metody nebudou déle podrobnéji
diskutovany.

Metody molekulové mechaniky (MM), viz napf2 tento
model ke konstrukci hyperplochy potencidlni energie a fyzikal-
nich vlastnosti, popisuje molekulu pomoci silovych poli (for-
ce field - FF) uzivajicich rovnic klasické mechaniky V ramci
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tohoto modelu je molekula chdpdna jako soubor bodovych
nabojii (atomid v rdznych vazebnych stavech), resp vazeb
mez1t mmmi Na rozdil od kvantové mechanického modelu
nejsou tedy elektrony uvaZovany explicitné Kazdy typ atomu
v kazdém vazebném stavu, kazdd vazba, musi byt popsana
charakteristickymi empirickymi konstantami, pro kazdy typ
silového plisobeni (napf valeném vibrace, deformace valen-
¢niho tihlu, deformace dihedrilniho thlu atd ) vazebného1 uva-
zovaného nevazebneho typu (napf Van der Waalsovy inter-
akce, elektrostatické ptisobeni) Napftiklad jedna komponenta
molekulové mechanického silového pole je energie pochézeji-
ci ze stlacovani a napinani chemické vazby Tato komponenta
byva Casto popsana jako harmonicky oscilitor a muze byt
vypoctena pomoci Hookova zakona, V= 12 K| (r- ro)z, kde
Vije potencidlni energie harmonického oscilatoru tvofeného
obéma hmotami(atomy) spojenymi pruZinou (vazbou) K, je
silova konstanta pruZiny(vazby), r a r, jsou vzdalenost a rov-
novézna vzdalenost obou hmot(atomil) K, a r,jsou specifické
konstanty - FF parametry ur¢ité vazby Suma energetickych
piispévkl viech typl vzajemného silového pisobeni pfes
vSechny atomy a vSechny vazby, vazebného 1 nevazebneho
typu, tvofi celkovou energii molekuly v rdmci tohoto modelu
Ptednosti tohoto popisu je pfedevSim rychlost a ucinnost,
pfedev§im pi1 vypoctech velkych molekul Tato skuteénost
piimo piedurcuje pouziti MM metod do oblasti studia struk-
tury a vlastnosti biomakromolekul, zejména v kombinaci
s metodou molekulové dynamiky (MD) Prikopnické prace
pouZziti MM metod na organické molekuly pochdzeji z pracov-
ni skupiny Allingerovy (MM2, MM3, Umiv of Georgia)®
Metody kvantové mechanické (QM) QM metody jsou
zalozeny na kvantové mechanickém (vinové mechanickém)

Poéita¢ova chemie
(Computer Chemstry)
Molekulové modelovani
{Molecular Modeling)

Molekulova Simulaéni Kvantovi
mechanika — MM metody mechanika - QM
max podet (molekulova
atomb 1000 dynamika,
Monte Carlo)

Empincké a senn- Al 1o metody DFT
empiicke metody (HF a post-HF} max podet
max pocet max podet atomi <100,
atomii <1000 atomii <50, mimofadné vice
mmofadné vice

Obr 1 Rozdéleni metod pocitatové chemie
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Tabulka I
Neékteré nekomercni programy pro teoretickou chemii

Referaty

Nézev URL Distribuce Charakteristika
Aimpak http.//www chemistry mcmaster ca/faculty/bader/aim Baderova teorie
,Atomy v molekule*!!
http //www chemistry mcmaster ca/aimpac/ zdrojovy kéd, download
DeFT ftp-//ftp CCL net/pub/chemustry/software/SOURCES/  zdrojovy kéd teorie hustotniho
FORTRAN/DeFT/ funkciondlu
MOPAC ftp.//ftp.ccl.osc.edu/pub/chemustry/software/MS- verze 6,7 pro MS DOS  pokroéilé
-DOS/mopac-for-dos/ verze 6 pro MS semiempirické metody
ftp://ftp.CCL. net/pub/chemustry/software/MS- Wim9x/NT
-WIN95-NT/mopac6/
PC Gamess http //classic chem.msu su/gran/gamess/index html verze 5 0 pro Win 9x/NT  ab wmitio
http //www.msg ameslab gov80/gamess/gamess html
Gamess-UK  http //www dl ac uk/CFS/cfs html verze 6 pro Win 9x/NT  ab initio, DFT, semiem-
pirické met (MNDO,
AMI1, PM3)
Tinker http //dasher wustl edu/tinker/ resp verze 3 6 pro Win95 molekulova mechanika
ftp//dasher wustl edu/pub/tinker-bin/intelpc/ a zdrojovy kéd a dynamika
DALTON http //www kjemi uio no/software/dalton/daltonhtml  verze 1.1 pro Win ab mnito vypolty SCF,
98/NT MP2 nebo MCSCF
AMMP http7/astenx jct tju edu/amm.html verze 1 5 pro Win 3 x, molekulovd mechanika
Win 95 a dynamika, grafické rozhran{

popisu chovéni elektronu v polt jader a ostatnich elektroni
Tento popis (po oddéleni pohybu elektronti od pohybu jader —
Bornova-Oppenheimerova aproximace) v kondenzované po-
dobé vyjadfuje tzv vlnova rovnice, coZJje diferencidlni rovni-
ce, v niz vystupuji ¢leny jako elektronova vinové funkce W,
Hamultonv operétor elektronové energie H, a elektronovd
energie £, Fyzikdlni model (model nezdvislych elektronil),
matematické rovnice a jejich feSeni, které pfedstavuje pfi-
blizné tfeseni vlnové rovnice principidlné popisujici elektro-
novy obal viceelektronovych atom@ pomoci aparitu vinové
mechaniky, navrhli Hartree a Fock (HF SCF, self consistent
field) Roothan pozdgji tento model s pouzitim teorie moleku-
lovych orbitalidl roziifil 1 na viceatomové (molekulové) systé-

my (Hartreeovy-Fockovy-Roothanovy rovnice), viz napf4

Vétsina dnes pouzivanych QM metod vyuziva tedy jako pra-
covnt model pro konstrukci elektronové molekulové vinové
funkce model, ktery je zaloZen na piedstavé jednoelektrono-
vych molekulovych vinovych funkci - molekulovych orbitalt
(MO), jako funkci, které se matematicky vytvafeji pomoci
linearni kombinace atomovych vinovych funkci - atomovych
orbitald (MO LCAO) Tento model vSestranné vyhovuje fyzi-
kdlnim pfedstavam a vhodnym matematickym postupem je
mozné ziskat informace jak o energetickych veli¢indch tak
o elektronove struktufe molekuly BohuzZel tento model p¥ina-
§i 1 principidlni nedostatky vyplyvajici z jeho samotné podsta-
ty, Jde o problém korelaéni chyby, kterou lze z nejvétsi Casti
ptipsat dvojicim elektrondl s antiparalelnimi spiny v prostoro-
vych orbitalech Pro kvantitativii vyjaddieni korelaéni chyby
Je zavedena v rdmci modelu nezavislych elektrond tzv kore-
la¢nt energie, E_ . Je definovdna jako rozdil mez1 pfesnou
energii E systému (v Bornové-Oppenheimerové aproximaci)
a Hartreeovou-Fockovou limitou energie (Eyg)Eyp Je nej-

N

mzsi (,,nejlepsi”) hodnotou energie, kterou j¢ mozno v rdmci
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HF-modelu ziskat Pomineme-li nejjednodussi kvantové me-
chanickou vypocetni metodu MO pro 7t-elektronové systémy,
Huckelovu metodu (HMO) a jeji Hoffmanem rozsifenou va-
riantu na valenéni bdzi - EHT (Extended Hueckel Theory, all
valence base), vSechny nejb&zné&jsi kvantové chemicke meto-
dy jak semiempincké, tak ab initio v principu vyuzivaji HF
model, pfipadné doplnény (zejména u ab initio) o tzv post-
HF-modely, jako Moller-Plesset metodu (MP), metodu konfi-
guraént interakce (CI) Kvalitativng odlisnym typem modelu
Je metoda hustotniho funkcionédlu (Density Functional Theory,
DFT), viz napt.*

Z praktickych dtivodi je uzite¢né kvantové chemické me-
tody rozdélit do tii skupin (viz obrdzek 1)
- semiempiricke metody,
- metody ab initio, vetné post-HF metod,
- metody zalozené na teorii hustotniho funkciondlu (DFT)

Jesté pied pér lety mél koncovy uzivatel osobniho pocitace
(PC) k dispozici pomérné¢ maly vyb&r metod omezeny na
empirické (HMO, EHT) a jednoduché semiempincké metody
(CNDO/INDO), s vlastnim software nebo s programovym
vybavenim ziskanym vyménou mez: ¢leny védecké komunity,
resp z vyménného programu (QCPE, Quantum Chemical
Programm Exchange) Tato posledni moZnost Je samoziej-
mé aktudlni stale Radu programi, napi Mopac7, Mopac93,
MOZYME-Mopac pro velké molekuly, Makropol - pro kon-
strukci systémi v pevné fdazi, DRAW - grafické rozhrani pro
Mopac (a fadu dalSich z oblasti pocitacové chemie), je mozné
ziskat z QCPE legalni cestou (vétSinou v podobé zdrojového
kddu, nékdy iz ptimo dosovské nebo Win-verze), a to zadar-
mo, resp za cenu media a manipulac¢ni poplatek Pravda1tyto
Castky, které se mohou pohybovat od 100 do 300 USD, nejsou
pro naSince zanedbatelné Existuji 1 jind mista na Internetu,
(néktera URL viz tabulka I) odkud je mozné voln& stdhnout
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Tabulka IT
Uzite¢ny vizualizani a pomocny software na Internetu

Referaty

Nézev URL

Poznidmka OS

Chemscape Chime

http://www.mdh.com/chemscape/chime

chemicky plug-in pro webovské Win 3.x, Win95

prohlizece

GopenMol http://laaksonen.csc.fi/gopenmol/gopenmol.html  grafické rozhrani pro OpenMol, Win 3.x, Win95
pouzitelny 1 pro Gaussian xx a dalsi
Molda http://cssy .chem.sci.hiroshima-u.ac.jp/ftp/molda/  modelovani molekul, molekulova Win 3.x, W95
molda.htm grafika, exporty a importy mnoha
formatt, grafické rozhrani
pro Gaussian, Amber, MM?2
Molmol http://www.mol.biol.ethz.ch/wuthrich/software/ molekulové graficky program Win95/NT
molmol pro vizuahizaci a analyzu 3D struktur
biolog. makromolekul
Molden http:/www caos.kun.nl/~schaft/molden/ program pro vizuahzaci vystupt Win 9x/NT
molden.html Gamess-UK, US, Mopac/Ampac,
Gaussian atd
MolPOV http:/www.chem.ufl.edu/~der/der_pov2.htm vizualizace struktur v PDB formatu ~ Wm95
RasMol ftp://ftp.dcs.ed.ac.uk/usr/local/share/ftp/root/ prohlize¢ molekul v PDB formdatu Win 3.x, Win95
nebo ttp://klaatu.oit.umass.edu/microbio/
rasmol/getras htm#raswin
Re-View http://www.brunel.ac.uk-8080/depts/chem/ vizualizator a analyzator 3D- Win 3x
ch241 s/re_view/re_view.htm -molekulovych struktur
Swiss-Pdb Viewer  http.//www.expasy.ch/spdbv/ vizualizator a analyzdtor 3D- Win 9x/NT
-molekulovych struktur a to
1 n€kolika soucasné ve formitu PDB
WebLab Viewer http://www.ms1.com/weblab/viewer/info/ vizualizator a analyzdtor 3D- Win95/NT
(lite nebo 30 dnt) -molekulovych struktur, rozsahlé
exporty a importy jinych molekulo-
vych a grafickych formatu
Babel Ftp://kekule.osc edu/pub/chemistry/software/ univerzalni transformétor desitek MS DOS
MS-WINDOWS95/babel/ molekulovych formati
ISISDraw http://www.mdli.com/download/idraw.html kreslici program pro vytvafeni Win 3x,
chemickych struktur Win95/NT
Pro-3D http://www.med.ufl.edu/Biochem/pchun/ modelovani, vizualizace a analyza Wm95
3D-molekulovych struktur, akceptuje
data z X-ray krystalografickych
a PDB dat
Povray http://www.povray.org tvorba vysoce kvalitni grafiky Win95

chemicky software pro DOS nékdy 1 pro Windows (a samo-
zfejmé 1 pro daldi operalni systémy, zejména Linux pro PC je
v posledni dobé silné akcentovan).

Typickou vlastnosti tohoto typu software je, Ze nemiva
grafické rozhrani. Tento dnes zdvazny nedostatek nepfindsi
jen problém nepohodIného ovlddani programu, alejde 1 0 ob-
tize pf1 zaddvdni dat pro vétsi molekuly a zeyména jde1 o moz-
nost hodnoceni, pfipadné prezentace vysledku. Proto je vhod-
né doplnit vypocetni program o graficky orientovany software
umoziujici vizuahzaci problému. Nékteré moznosti jsou shr-
nuty v tabulce II. Touto cestou st potencidlni zdjemce muze
vytvofit jddro vlastniho vypocetniho centra pro pocitacovou
chemii a modelovdni molekul, nékdy tézZ CAMM (Computer
Assisted Molecular Modeling), ptipadng s1 svilj programovy
potencidl mize doplnit o nékteré dal$i uziteCné pomocné
programy, jako software pro vzdjemnou konverzi nékterych
programovych formétti, program na pocitacové kresleni a vi-

zuahzaci molekul véetné tvorby vysoce kvalitni grafiky po-
moci Povray (viz tabulka II) aj.

V dobé, kdy akcelerace vykonnosti persondlnich pocitact
a naopak pad cen komponent pro naro¢né vypocty a grafické
aplikace, jako jsou rychlé procesory, paméti RAM a pevné
disky je obrovsky, piestava byt hardware limitujicim faktorem
pro aplikace pocitacové chemie. Potencidlni zdjemce z aka-
demického prostiedi ma pfed sebou primérni rozhodnuti:

- vyuzivani sluzeb superpoéitatového centra,
- samoobsluha (resp kombinace obou).

V piipadé neakademického zdjemce (nemd-h na akade-
mické padé partnera), tato volba odpadd. Pormneme-h jiné
operadni systémy nez Windows9x/NT, zd4 se, Ze softwarovy
trh dnes J1Z nabizi pomérné rozsdhlou nabidku programovych
baliki pro oblast CAMM. Pfirozené 1 v této oblasti pusobi
stejné tendence zvySovani pozadavkd na kvalitu hardware.
Tam kde pied Ctyimi roky stacily 4-8 MB opera¢ni paméti,
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500 MB pevny disk pfedstavoval dostate¢nou diskovou rezer-
vu, bézny textovy editor vystacil s maximdlné¢ 10 MB mista
na disku pro instalaci, dne$ni ndroky jsou mdalem desetind-
sobné.

Stejné tendence plisobi 1 v oblasti pocitatového modelo-
vani molekul a za to je uZivateli poskytovan vétsi komfort pt1
praci s problémem, rychlejsi vypocet, lepsi a nazorné&jsi gra-
ficke vyjadieni, moZnost pouZiti dokonalej$ich a kompliko-
van&jsich teoretickych modeli, moZnost zpracovéani vétsich
problémi - molekul, komplex®, krystalti atd , pouziti speci-
fickych vypocetnich prostfedki jako jsou QSAR (Quantitative
Structure - Activity Relationships) a konformaénf analyza &1
hledani pfechodového stavu Takové moZznosti mohou byt
pfimo soudasti zdkladniho baliku nebo mohou byt jeho doplii-
ky (add-ons) a to 1 od jinych producentt (third party add-ons,
modules) VSechny tyto vlastnosti 1 kdyZ v rizné mife za rizné
penize nabizi komeréni, profesionalni software pro pocitao-
vou chemii Programy nabizejt mnohem vice moznosti Jsou
komplexnéjs1, ptitom z hlediska uZivatele jednodussi k ovla-
déni a tizeni vlastniho vypoétu Ve vétsing piipadl Ize ziskat
(z Internetu nebo na CD) demoverze nebo Casové omezené
verze a rovnéz vétinou jsou doddvany 1 zjednodusené ,ju-
nior" verze (lite, studentské) s omezenou funkcionalitou za
zlomek ceny plnych verzi

Funk&nost jednotlivych programovych prostredki je vel-
mi odlisnd. V nékterych pfipadech existuje né&kolik verzi
lisicich se svymi funkcemi, j¢ mozné je doplnit dodate¢nymi
moduly né&kdy 1 od jiného vyrobce (moduly pro QSAR, pro
konformadéni analyzu), které nejsou soucdsti zakladniho pro-
gramu Stru¢ny piehled komeréniho software CAMM pro PC
(Windows9x/NT) a zakladnich vlastnosti Je uveden v tabul-
ce IIT O cenovych relacich software této tf¥idy s1 mizeme
udélat predstavu porovndnim udajii uvedenych v tabulce IV
Nyni podrobné&ji o n&kterych programovych balicich uvede-
nych v tabulce III.

CS Chem3D

Programovy balik CS Chem3D (CambridgeSoft)je vy-
konny programovy balik, umoZiiujici modelovant molekul
(struktury je mozné importovat 1 z volné dostupného Isis-
Draw), vizualizaci molekul v 3D, vizualizact orbitald, elektro-
statickych potencidlti a nabojovych hustot Integrovanou sou-
Cast1 je vestavény modul pro vypocty energetickych hyper-
ploch metodou EHT a MM2 Balik CS Chem3D Ultra navic
obsahuje modul Mopac Pro, roz$ifujict moznosti o pouZiti
semiempmcky ch kvantové chemickychmetod (viztabulka IIT)
v¢etn& vyhledavéni tranzitniho stavu Pozoruhodnou vlastnos-
ti Chem3D je moZnost spoluprdce s programem Gaussian 9xW
tak, Zze Chem3D se stava grafickym rozhranim Gaussianujak
pokud jde o zadédvani vypoctu, tak 1 vizuahzaci vysledkd’
Podobné lze do Chem3D integrovat jako ,,add-ons" dalsi mo-
duly jako, Conformer (Prmceton SimulationsInc , konformac-
ni studium molekul do 200 atomd se sou¢asnym prohleda-
vanim aZz na 10 vazbach) a SCULPT (Interactive Simulations
Inc.) (viz tabulka III) Vystupy mohou byt v postscriptovém
formdtu a grafika ve formdtu GIF muzZe byt snadno integro-
vana na www stranky Je vhodné poznamenat, ze Chem3D
Je sice ,stand-alone* programovy balik, ale muaZe byt sou-
&asti komplexniho chemicky-uZivatelsky onentovaného ba-
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Referaty

liku CS ChemOffice (ChemDraw, Chem3D, ChemFinder,
ChemNMR, Mopac, ChemInfo) Pro podrobnéj§i popis je
vhodné navstivit www stranku Cambridge Software (viz ta-
bulka V)

Spartan

Softwarova spole¢nost Wavefunction patii k tém z méla,
ktere pfed neddvnou dobou svou nabidku software pro CAMM
rozsitily o PC (a Macintosh) mutace svého umxového progra-
mového baliku SPARTAN 5 Jsou k dispozici tf1 baliky PC
Spartan 1, Plus 1 a Pro 1 Spolednymi rysy vSech verzi je
grafické rozhrani s modelovacim modulem, ktery vyuziva
nékolika Sablon (template) pieddefinovanych struktur (atomo-
vé fragmenty, jak pro zaldte¢niky tak 1 pro zkuSené uZivatele
s moznosti volby vazebnosti atomd, funkéni skupiny, cykly,
aminokyseliny, nukleotidy, Sablonu pro modelovani pevné
faze) Pro pfedoptimalizaci geometrie je k dispozici univerzal-
ni MM modul SYBIL Vyznamné rozdily mezijednotlivymi
verzemi jsou v implementaci QM vypocetnich metod Ve
v8ech PC verzichjsou k dispozici v riizné mife semiempirické
metody véetné AM1-SM2 (solvatace ve vodé a hexadekanu),
ab wmutio Grovenn s nékolika moZnostmi volby biaze a DFT
vypocty Jsou nové k dispozici ve verzi Pro, kterd Je v nabidce
jako horka novinka

Mimo mnoha dal§ich podstatnych rysti o nichZ je nejlépe
se informovat navstivenim www stranky (viz tabulka IV),
povazuji za dilezité zminit dvé pozndmky Demonstraéni CD,
které je mozné s1 nechat poslat, mimo mnoha pfikladii demon-
strujicich funkcionalitu PC Spartami (a konec koncti moleku-
lového modelovani a pocitaovou chemii v $1rSim smyslu)
obsahuje funkém program pro Windows 95/NT s fungujicim
originalmm grafickym rozhranim (vybér molekuly, rotace,
translace, rotace kolem vazby, zoom, zobrazovani - ,rende-
nng"), vystavbovym modulem a fungujict molekulovou me-
chanikou Péce, kterou u Wavefunction vénuji svym zakazni-
kiim a zdjemciim o pocitacovou chemii formou setkdni a pred-
nések (workshop) je znaéna (podobné jako u GAUSSIAN).
Na piednaskédch se podih viide: postava Wavefunction a jeden
ze soulasnych koryfejl teoreticke chemie prof W. Hehre.
Jedinou nevyhodou pro nasince Je, Ze ,,workshopy* jsou vét-
Sinou potddany v Irvine v Californut (posledni workshop byl
v prosinci 1998 v Praze) Spole¢nost ma vlastni edici ,, Wave-
function Publications* (viz napt 5)

HyperChem

Programovy balik HyperChem, momentdlné nabizeny ve
verzi 5 pro Windows 9x/NT (piipadné mirng levnéjsi verze 4
v podstaté s podobnou funkcionalitou pro Win3 x a pro Silicon
Graphics (pfiblizné za stejné penize verze 4 5) poskytne po-
tencialnimu uzivateli standardné vyhlizejici grafické rozhrani
umoZiiujici vystavbu, manipulaci, vizuahzaci (rendermg)
struktur a vysledk vypocti v nékterych piipadech 1 animaci
(vibrace pi1 vypoctu IC spektra) Z momentdlné dostupnych
profesionélnich programovych baliki pro CAMM (mimo
Gaussian) nabizi patrné nejdiverzifikovanéj§imodul pro teo-
retickou chemii V ramci MM vypoéti nabizi univerzalni
MM+ ati1 dal§i moduly (OPLS, BIO+a AMBER) pro biomo-
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Tabulka 11
Piehled programovych prostiedkti pro modelovani molekul na PC
Program GUI MM MD QM-emp. a semiemp. QM-ab initio QM-DFT
Chem3D 4.0 ano MM2 ne  MOPAC97 ne ne
(CambridgeSoft (AM1, PM3,MNDO,
Corporation) MINDO/3, MNDO/d)
CONFORMER MM2,jako
(Princeton modul pro Chem 3D
Simulation)
SCULPT MM, jako modul
(Interactive pro Chem 3D
Simulations)
PC Spartan 1 ano Sybyl, ne  MNDO, MNDO(d), AM1, HF, MP2 SVWN, BP86
(Wavefunction, Inc.) MMFF9%4 PM3, PM3(tr), SM2-5.4
Hyperchem 5 ano MM+, AMBER, ano CNDO, INDO, MINDO/3, HF, MP2 ne
(Hypercube, Inc.) BIO+, OPLS MNDO, AM1, PM3, ZINDO
ALCHEMY 2000 ano  Sybyl, MM3 ne  MOPAC97 ne ne
(Tripos Inc.) (AM1, PM3,MNDO,
MINDO/3, MNDO/d)
WinMOPAC ano  ne ne  MOPACY97 (AM1, PM3, ne ne
(Fujitsu) MNDO, MNDO/d,
MINDO/3), MOS-F v4
(CNDO/2, S, S2, S3, INDO/S)
G98/Gaussview ano® Amber, MNDO, AMI1,PM3,SCRF, HF, MP2-5, CI, Slater, Xa, Becke
(Gaussian) DREIDING, UFF ZINDO CC, CAS, 1988, VWn, VWN35,
OVGF, SCRF, LYP, P81,P86,
P-W91,B3LYP
AccuModel 1.0 ano  MM3 ne ne ne ne
(MicroSimulations)
ArgusLab 1.0 ano  ne ne EHT, INDO/s, MNDO, ne ne
AM1, PM3
ChemSite ano MM2 ano ne ne ne
Molecular Modeling Pro  ano  MOLY ne  HMO, CNDO/INDO ne ne
CaChe 3.1 ano MM2, MM3 ano EHT, ZINDO, MOPAC ne ne
(Oxford Molecular
Group, Ins.)
DGauss 4.1 ano, jako modul
pro CAChe
PCMODEL ano MMX, MM3, ano ne ne ne
(Serena Software) MMFF9%4
AMPAC ano ne ne MINDO/3, MNDO/c, d, ne ne
(Semichem) AMI1, PM3, SAM1
EduChem ano  ne ne EHT, PM3 ne ne
MOBY L5 ano MM ano ano ne ne
(Springer Verlag)
SymApps 6 ano MM?2 ne ne ne ne
ACD/3D Viewer ano CHARMM ne ne ne ne

# GaussView, za doplatek, neni souédsti zakladniho programového baliku

lekuly. Z QM metod jsou kromé empirické EHT k dispozici
semiempirické QM metody v klasickém vybéru analogickém
MOPACU, az po spektralni verzi metody ZINDO, v kombina-
ci s metodou konfigurac¢ni interakce (CI) vhodnou pro vypocty
energii elektronickych pfechodii (UV-VIS oblast). Tato meto-
da je mimochodem k dispozici pouze v posledni verzi Gaus-
sianu 98, za velmi tézky peniz Ize dokoupit modul ZINDO pro
CERIUS, resp. Insight II (MSI). Neni implementovdna nova

MNDO/d a PM3(tr) umoziujici vypocty molekul obsahuji-
cich pfechodové kovy. Pro tyto piipady je doporucovdna
metoda ZINDO/1. Béze pro ab initio vypolty jsou k dispozici
od miniméln{ aZ po 6-31G " (H-Ar). V ,,single point” moduje
pouzitelna CI a MP2 procedura. Oproti Spartanu chybi DFT
model, naopak je k dispozici molekulovd dynamika (Lange-
vinova dynamika) a metoda Monte Carlo v zdsadé se v§emi
metodami. Z praktickych divodd ma smysl pouziti MM a se-
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Tabulka IV

Ceny profesionalnich programi pro modelovani molekul na PC

Referaty

Program Cena’ Cena", Cena" Poznamka
SciTech, Opencae,
K¢ K¢
Chem3D 40 489 USD 17964- http //www camsoft com/
CONFORMER 550 USD 16164- http //www prin sim com
http //www conformer com
SCULPT 690 USD minimalizace v realnem case
http //www ntstm com, pro PC, MAC, SGI
PC Spartan 399 USD 10764- http //www wavefun com/
PC Spartan Plus 549 USD 16164- 1 pro SGI, MAC
PC Spartan Pro 799 USD 25164,—
Hyperchem 5 Suit 1395 USD 50220,- 50220, http //www hyper com/
Hyperchem5 Pro 995 USD 35820.- 35820,- 1pro SGI(v 4 5), sit, hard lock
Hyperchem 5 Std 595 USD 21600,— 21420,—
Hyperchem Lite 49 99- 3600.- 1960 556Q-
Pocket Hyperchem -199 USD 8160,
for Windows CE 2 0
ALCHEMY 2000 695 USD 29820,- http //www tnpos com/
WinMOPAC (97) 400 USD http //www fujitsu co uk/
http //www wmmopac com
vizualizace Gaussianu
G98W/Gaussview 600/500 USD 23040, http //www gaussian com/
(UNIX, s1t 3000/30008%)
AccuModel 1 0 399 USD http //www microsimulations com/
ArgusLab 1 0 nezjiSténa http //www seanet com/~mthompson/ArgusLab/
index htm (dodava)
ChemSite 99 USD modelovani proteinti. DNA, polysacharidd atd
Molecular Modeling Pro 99 USD az 4000 atom®@ az 40 molekul soucasne,
obajako ,,standalone® 70 fyz vlastnosti
programy nebo interaktivné dodava Chemuistry
Software tor Windows, http //www chemsw com
nebo http //www sge com/software/index htm
CaChe 3 1 600 GBP http //www oxmol com/
PCMODEL7 400 USD http //www serenasott com/
AMPAC 6 5 495 USD http //www semichem com/
EduChem1 1 http //www etci on ca/products htm
individualm licence 155 USD 8280,-
skupinova (tiidni, 10 ic) 550 USD 22500,--
Skolm(neomezena) 995 USD 38520,--
MOBY 15 998 DM svserv@dhdspn6 bitnet(demo)
SymApps 6 nezjisténa http //www softshell com
ACD/3D Viewer freeware http //www acdlabs co uk
QCPE cca 200 USD ftp //qepe6 chem mdiana edu MOPACT7, 93,

4 Akademicka cena z cemiku vyrobee, je-li uvedena, SciTech spol s ro, akademickacena (bez DPH, 5 %), prosinec 1998,
“Opencae Praha spol s ro , akademicka cena (bez DPH, 5 %), brezen 1999

miempirickych metod Zaznam vysledkilt molekulove dyna-
miky Ize ulozit a pfehravat jako avi soubor Solvatace je dosud
re§ena pouze pro MM vypocty ,,ponoremm* molekuly do
pertodickeho boxu s molekulami vody Jiny solvent nemi
k dispozici

V techto posledné diskutovanychbodech (DFT, MD a pri-
stup k problemu solvatace) je patrny nejzasadnéj$irozdil mezi
ob&ma baliky Hyperchem ma otevrenou architekturu a zku
Seny uzivatel muze menit, resp dopliiovat soubory parametr@i

standardné dodanych pf1 instalaci a rozsifovat funkcionalitu
pomoci skriptd, ktere lze 1 ziskat z Internetu (nektere primo
z ,,home page" Hypercube) a miize s1 take skripty psat sam
Vyrobce podporuje tuto formu roz§irovam funkcionality Hy-
perchemu a dodava k tomu programovy nastroj Chemuist’s
Developer Kit (CDK) Jde predevsim o umoznéni dynamicke
vymeny dat a efektivni propojeni s jinym wmdowsovskym
software napf MS Word, MS Excel, MS Visual Basic CDK
€ soucastibaliku Pro a Suite Ten navic obsahuje dald1 ,,add-ons",
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které rozsifuji dals$i moznosti zobrazovani, umozinuji konfor-
macni analyzu, QSAR, poskytuji uzivateli moznost efektiv-
niho modelovani fragmenty cukrii a modelovani krystald Na
okraj je tfeba se zminit o jesté jedné moznosti rozSifen: uZitne
hodnoty software od Hypercube. Jde o programovy balik
HyperNMR 2, ktery je sice ,,stand-alone* program pro vy-
poéty NMR spekter semiempirickou metodou TNDOI, 2,
avSak oba programové baliky umoznuji dynamickou vyménu
dat ajejichkombinace zvysuje jejich uzitnou hodnotu Pravda
za ponékud vice penéz.

Alchemy

Programovy balik Alchemy 2000 (Tripos Inc., predev§im
na unixovské aplikace orientovand softwarové firma) predsta-
vuje dal$t komeréni komplexni feseni pro CAMM pro PC. Ma
standardni windowsovske graficke rozhrani umoziujici vy-
stavbu molekul, jejich vizualizaci a ovladani jednotlivych
funkci V ramci zdkladnich vlastnosti popsanych v tabulce 111
(integrované vypocetni modely teoretické chemie) zajimavou
vlastnosti je modul pro molekulovou mechaniku a moZnost
nahravani animaci ajejich prehrdvani ve formatu avi a modul
pro konformaém analyzu. Data lIze exportovat do Excelu
a moznost piipravy barevnych prezentaci je samoziejmosti.
Vyznamné rozsifeni funkcionality j¢ mozné pomoci ,third
party add-ons" SciQSAR (studium relaci typu ,,struktura-ak-
tivita®, QSAR/QSPR), SciProtein (komplexni prostiedek pro
budovani a prici s proteiny), SciPolymer (komplexni pro-
stfedek p1 o predikce vlastnosti polymerti zalozeny na relacich
struktura-vlastnost - QSPR, obsahuje databazi 650 polymert,
veetné informaci o jejich vlastnostech), SciLogP (umoZziiuje
predikci hodnot log P, logaritmus rozdélovaciho koeficien-
tu P, pro systém n-oktanol/voda, na zdkladé korelaci 3D mole-
kulovych deskriptorti) Tyto moduly jsou vyvinuty spole¢nosti
SciVision(viz tabulka V) pro Alchemy ajsou pouzitelné 1 pro
format soubortt Chem3D (Cambridge Software)

WinMOPAC

Jadro programového baliku tvofi — jakyiZz napovidad nazev
- MOPAC, nové ve verzi 97 nabizejict klasické spektrum
semiempirickych metod s nové implementovanou metodou
MNDO/d pro vypocty molekul obsahujicich pfechodne prvky.
Navic pak jesté balik MOS-F V4 (Semiempirical Molecular
Orbital Package for Spectroscopy) vyvinuty pro Fujitsu ke
studiu spektroskopickych vlastnosti molekul pomoci semiem-
pirickych kvantové chemickych metod. Implementovany jsou
INDO/S a CNDO/S, S2, S3.

Mopac standardné nabiz{ mimo klasicky rozsah kvantové
chemickych vypoctl jako optimalizace geometrie, elektrono-
vou strukturu a statické indexy molekul rozsahlé spektrum
vypoc¢tu novych deskriptord pro QSAR/QSPR Z novych moz-
nosti, které nabizi nova generace MOPACu (93, 97) stoji za
zminku pfedev§im moZnost vypoltl molekul véetng solvatace
(model COSMO) u verze 97 véetné excitovanych stavil Za-
timco MOPAC 93 nabizi 1 QCPE (viz tabulka IV), verze 97
v dobé sepisovdni tohoto ¢lanku nebyla QCPE nabizena
Vzhledem ke vSeobecné znamym kvalitim baliku MOPAC
(rychlost, vykonnost, nabizené teoretické modely) je balik

Referaty

WinMOPAC patrné to nejlepsi pro PC, co v oblasti semiem-
prrickych vypolta existuje a bylo vyvinuto pod vedenim J J
P Stewarta (Mr MOPAC) WinMOPAC akceptuje 1 datové
soubory generované Chem3D, Hyperchemem, piipadné jiny-
mi programy a také zobrazuje vysledky vypoctii Gaussianem.

Gaussian

Gaussian je standardni, nejvykonnégj$i komeréni softwa-
rovy balik pro kvantové chemické vypocty, pfedev§im pro ab
mifroa DFT Struény pfehled vlastnosti a implementovanych
metod je patrny z tabulky III Pfed nedavnou dobou byla tato
aplikace, od jakZiva doména mainfraimd a superpocitacd,
zpiistupnéna 1 pro operaéni systém Win9x/NT (a také pro
M AC), j ako GaussianW94 a nové1 W98 Jeho hlavni ptednos-
ti je predev§im Siroké spektrum post-Hartreeovskych-Foc-
kovskych (elektronova korelace) metod a nékolika popular-
nich variant metody DFT pro nejsir§t oblast aplikaci a vypocti
vlastnosti molekul V posledni verzi byla pfidana do semiem-
pitického baliku metoda ZINDO pro elektronicky excitované
stavy. Z novych vlastnosti W98 lze dale uvést napt vypocet
NMR stinicich konstant a magnetickych susceptibilit s pouzi-
tim MP2, moZnost vypoétu Ramanovychintenzit pomoci DFT
a MP2, rozsifeni modelil pro uvazovani solvatace, nové baze
funkci a fadu dalSich, které j sou v detailech popsane na pfislus-
né www strance Gaussianu (viz tabulka IV). Gaussian mé
volitelné vlastni grafické rozhrani - Gauss View, kterd je dodé-
vdna za doplatek (a ne pravé maly) jako samostatny progra-
movy balik Je mozna spoluprace s Chem3D (Cambridge
Software) nebo s jimnymi 1 volné dostupnymi programy Uni-
katnf je moznost pouziti modelu ONIOM pro vypoéty velkych
molekul

Pravdépodobné nejpodstatnéj$1 problém je otdzka, zda
viibec vypolty na urovni ab inttio a stolni PC s opera¢nim
syst¢émem MS DOS a vyssi (véetné Windows) jdou dohroma-
dy SkuteCnost, ze programové vybaveni umoznujici rea-
lizovat ab wutio vypolty na PC pod operaénim systémem
Win9x/NT j1Z pfindsi fada komerénich 1 nekomerénich pro-
duktli ukazuje, Ze nejde o utopii Diky zvySovani vykonnosti
procesortl pro PC je moZnost ab mitio vypoctli malych mole-
kul na stolnich pocéita¢ich pomérné realna.

Gaussian rovnéz vénuje velkou pozornost ,.ne-interneto-
vé" osvété, pofdda semindfe a ma vlastni knizni edici (viz napt.®)

GAMESS

GAMESS (The General Atomic and Molecular Electronic
Structure System), resp. PC GAMESS je univerzélni softwa-
rovy balik pro ab initw kvantové chemické vypocty, ptivodné
vyvinuty pracovni skupinou na Iowské stdtni univerzité (Gor-
don research group at Jowa State University) Pro desktopy jej
komptloval pz v paté verzi A A Granovskr (Moskevskastadtni
univerzita) Program umozituje v rAmci teoretickych modelt
a vinovych funkci uvedenych v tabulce III, vypocet energie,
Jeyi optimalizace, hleddmi tranzitniho stavu, reakéni cesty,
vibra¢nich frekvenci a mnoha dal§ich molekulovych indexti
molekul obsahujicichelementy az po radon Jako jedenz maéla
programu Je GAMESS vhodny pro excitované stavy (MCSCEF,
CI) na ab inutrotirovni
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Tabulka V
Neéktera dalsi zajimava URL

Referaty

URL

Poznamka

http.//www scitech.cz/software htm

http://www opencae.cz/
http://www chemsw.com

http.//www compuchem.com/

http://store camsoft.com/store/

http //server ccl net/chemistry.html
http*//ep.1lnl.gov/msds/orgchem/molmodl. html
http //www links2go com/topic/Chemistry_
Software

http.//acad tnstate edu/~chemnet/chem html
http://www chemcenter org/
http://www.chem.ucla.edu/chempointers.html
http *//dir.yahoo.com/Science/Chemistry/
Computational_Chemistry/

http://infoseek go.com/Titles ?qt=computational+
chemistry

http*//www lycos.com/cgi-bin/pursuit’query=
computational+chemistry&cat=dir
http//www.altavista.com/cg1-bin/query ?q=
computational+chemistry&pg=q&what=
web&fmt=

http.//www shef.ac uk/chemistry/chemdex/
welcome.html

http.//www netsct org/Resources/Software/
top html

http-//www.sgt com/chembio/resources/

http //www.1sinet.com
http.//hackberry.chem.mu edu/
http.//www.ccde cam ac.uk/

http //www pdb bnl gov/ PDB
http://ndb-mirror-2.rutgers edu/

http*//cmm 1nfo nih gov/modeling/

http.//www.softshell com
http://www cherwell com
http://www acdlabs.com/
http://www.mst.com

http //www scivision.com

informace, struény popis a ceny veskerého chemicky orientovaného software
pro Windows 1 Unix

Ceskd soft- a hardwarové spole¢nost mimo jiné orientovana na CAMM
informace, struény popis a ceny veSkerého chemicky orientovaného software
pro Windows, vydava ¢asopis ChemSW(zdarma)

Software for Chemustry, Chemical Education, Structure Drawing, Molecular
Design, Computational Chemistry, Scientific Software

www katalog chemicky orientovanych softwarovych produkt, pocitaét a knih
Computational Chemistry List

mternetové zdroje, informace a aplikace z oblasti organické chemie
vyhleddvéani v oblasti chemického softwaru

chemie a chemické zdroje na Internetu
ChemCenter Home, servis americké chemické spole¢nosti
The World-Wide Web Virtual Library: Chemistry, uni v. Los Angeles

informace a zdroje z oblasti pocCitatové chemie
informace a zdroje z oblasti pocitacové chemie
informace a zdroje z oblasti pocitatové chemie

informace a zdroje z oblasti pocitacové chemie

piehledny a aktudlni Index chemickych zdroji informaci, komerénich a aka-
demickych instituci

pifehledny a aktudlni Index chemickych zdroji informaci, software, komer-
&nich a akademickych instituci

rejstiik zdroji chemickych informaci na strance SGI

Institute for Scientific Information

Northern Hlinois Univ , Dep of Chem. and Biochem., chemie na Internetu
WWW Server Cambridge Structural Database

WWW Server, Brookhaven National Laboratory, Protein Data Bank

The Nucleic Acide Database

National Institute of Health, Center for Molecular Modeling

Softshell, komlexni programové prostiedky pro chemické prezentace, texty,
diagramy, 2-D a 3-D struktury

Cherwell Scientific Ltd. gNMR - software pro NMR simulaci(podle Popla),
add-on pro Chem3D, pro Win/MAC

ACD(Advance Chemistry Developments) Labs Property Predictions, softwa-
re pro predikei 'H, °C, '°F, *'Pa 2D-NMR spekter a mnoha dalgich fyzikdlnich
vlastnosti

Molecularsimulation, ,,top level CAMM software pro Unix, WebLab Viewer
pro Win95

SciVisionIne , moduly pro Alchemy a Chem3D, SciQSAR (QSAR/QSPR),
SciProtem (vystavba a prace s proteiny), SciPolymer (predikce vlastnosti
polymert zaloZeny na QSPR, obsahuje databazi 650 polymerd, v¢etné infor-
maci o jejich vlastnostech), SciLogP(odhady rozdélovaciho koeficientu P,
n-oktanol/voda)

Nemd vlastni grafické rozhrani, je vhodné jej doplnit
vhodnym softwarem pro tvorbu vstupniho souboru a vizuali-
zac1 vysledkd vypoétu pro pouzivany operacni systém, bud
pfimo od producenta programu nebo od jinych softwarovych

spole¢nosti GAMESS (toto oznadeni lze povazovat za vyhra-
zeno pro nédzev programu pro jiné nez PC vypocetni platfor-
my) a PC GAMESS (oznadeni zahrnuje verze pro Win9x/ NT,
Mac, Linux, OS/2 a DOS) je v podstaté software nekomer-
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¢niho druhu, autofi vyzaduji registraci a citovani Nicméné
vzhledem kjisté podobnosti s Gaussianem povaZuji za vhodné
jej citovat na tomto misté. Detailni popis programuje dostupny
v literatute’

AccuModel

V roce 1993 zaloZena firma MicroSimulation (New Jer-
sey, USA) nabizi mumo rozsdhlej$i nabidku software pro
unixové systémy 1 modelovaci programovy balik AccuModel
pro Win95/NT. Program orientovany vyslovné na tzv orga-
nické molekuly, nabizi standardni prostiedky tvorby molekul
v grafickém rozhrani, standardni moznosti exportu a importu
struktur (PDB, MM3, MDL molfiles, ChemDraw, ChemWin-
dow, MacroModel), ti1 obvyklé moZnosti vizualizace (dratovy
model, model ,,balland sticks* a CPK model (koule o Van der
Waalsovu poloméru)). Vypolty a minimalizace energie po-
moci MM3 nebo UFF (univerzédlni FF metoda) Jako moduly
jsou nabizeny Powerfit umoznujici pfekryv a porovnani dvou
molekul a AccuLogP pro vypocet rozdélovaciho poméru P
Studentiim je nabizena 80% sleva z komeréni ceny(dvojnd-
sobek akademické ceny, viz tabulka 1V)

ArgusLab

Jako novinka se nabizina www strdnce ArgusLab (viz
tabulka IV) stejnojmenny program ve verzi 1 0 pro Win95/
98/NT, umoziiujici standardni zdkladni funkce pro CAMM,
modelovéni, minimalizaci energie, vizualizaci a vypo&ty béz-
nych molekulovych indext V programovem baliku neni in-
tegrovana molekulovd mechanika, coZ patrné nent nutne, ne-
bot integrované semiempiricke kvantové chemické metody
jsou dostate¢né rychlé. Za zminku stoji moznost vypoctu
elektronickych spekter (INDO/S) a moZnosti soucasného
zpracovani nékolika problémt pf1 pouZziti vykonného, napf
viceprocesorového PC Kromé vlastnitho formatu souborti je
podporovan format .ent (Brookhaven Protein Data Bank for-
mat, pdb).

ChemsSite a Molecular Modeling

Oba uvedené programové baliky (Molecular Modeling ve
verzich Basic a Pro, spolu s doplitkem Molecular Analysis
Pro)je nabizen softwarovymi firmami (viz napt tab I1V)jako
velmi levny prostiedek piedev§im pro vyuku, pro prostfedi
Win95/NT. ChemSite je programovy prostfedek uréeny pro
praci s biologickymi makromolekulami Umoziluje modelo-
vani, zobrazovani a simulaci jejich dynamického chovéni. Je
ptirozené podporovan pdb format a dal$i nejbéznéjsi formaty
(.mol, Mopac Z-Matnx, MDL) Molecular Modeling Pro je
univerzélni programovy prostfedek pro molekulove modelo-
vani umoziujici vypocet celkem 70 molekulovych indext
(ovSem véetné molarni hmotnosti a elementarniho slozeni),
myj rozméry, povrch a objem molekul, rozpustnostnt paramet-
1y, log p, bod varu a tenze par aj. , pokud vystaéime s HMO,
semiempirickymt metodami (CNDO, INDO) a molekulovou
mechanikou Vyhodou je mozZnost souc¢asného zobrazeni az
40 molekul a 4000 atomt a sou¢asné minimalizace az 10 mo-
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Referaty

lekul soucasné molekulovou mechanikou MOLY. Jsou rovnéz
podporovany standardni molekulové forméty Silnym argu-
mentem k zamysleni je zejména cena (viz tabulka IV) Jako
plug-in je doporucovén balik Molecular Analysis Pro, umoz-
fiujici analyzy vztahG mezi strukturou a experimentalnimi
vlastnostmi (QSAR a QSPR) s pfimym exportem dat do
Excelu

CAChe

Doménou softwarové spolecnosti Oxford Molecular
Group Jsou piedev§im unixové produkty a rozsahld nabidka
software pro oblasti bioinformatiky, chemické informatiky,
molekulového modelovani a QSAR AvSak 1 pro prostiedi
Win9x/NT nabizi dva komplementdrni vykonné produkty,
kterymi jsou PC verze programovych baliki CAChe 3 1 (Per-
sonal a Quantum) a DGauss 4.1 (pouze pro Win NT), ktery je
mozno pouZzit jako modul pro CAChe 1 jako samostatny pro-
gram. Filozofie baliku CACHe je ponékud odli$nd od rysi
obvyklych pro tento typ software Balik tvofi tfi integralni
soucastl, ,,ProjectLeader”, ,,ProcedureEditor“a ,,Workspace".
Uvedené tf1 soucastt odpovidaji tfem etapam realizace pocita-
&ového experimentu, tj jeho planovani, ptipravy, vcetn& pti-
pravy ,pracovniho deniku" pro zdznam vysledki, ve formé
grafickych, tabulkovych a textovych podkladii, v&etn& regresi
a QSPR modelti (ProjectLeader), piiprava a planovani davek
vypocti, volbu metod a rozsahu vypoctdl (geometrie, energie,
volba metody pro optimalizaci geometrie a nésledné metody
pro Zadané vlastnosti a indexy) a kone¢né vlastni vystavbové
prosttedi - Workspace V Quantum CAChe jsou integrovany
metody MM (MM2, MM3) a MD, z QM metod EHT (s para-
metrizaci pro v§echny elementy), MOPAC véetné COSMO -
solvata¢niho modelu, ZINDO (UV-VIS spektra), véetné moz-
nosti uvazovani solvatace. Pt dokoupeni programu DGauss
se spektrum QM metod doplni o DFT (viz tabulka III) pro
vSechny elementy véetné lantamdd a aktinidd Je ohldSena
verze Quantum CAChe 3 2 obohacena a moZznosti bohat$i ana-
lyzy a prace s polymery a krystaly Bohaté exporty a importy
do vétsiny béznych formati véetné formatu PC GAMESS jsou
samoziejmosti

PCmodel

Dtive velmi popularni balik (Serena Software) pro CAMM
vyznadujici se snadnym ovladanim grafického rozhrani s inte-
grovanou molekulovou mechanikou. Patrné jeden z prvnich
(ne-11 prvni) s nimZ jsme se seznamovali NejuZite¢n&jsi vlast-
nosti bylo, Ze podporoval Sirokou $kalu exportdi a importl
umozZiujici ve své dob& vytvafet datové soubory pro jiny
software V soulasné dobé je nabizen ve verzi 7, pro Win9x/
NT. Podporuje nékolik MM modeli (viz tabulka I1I) Umoz-
fiuje zobrazeni az 2500 atomd, konformaéni prohleddvéani ve
Ctyfech cyklech a az padesati vazeb souc¢asné MM metody
jsou parametrizovany pro vSechny pfechodné kovy a uzivatel
miize pouzit 1 vlastni sadu parametrii Podporovany jsou for-
maty souborit MM2, MM 3, MOPAC, Gaussian, Macromodel,
Alchemy, Sybyl, Chem-3D a PDB Programovy balik je uréen
ptredevsim pro praci s malymi molekulami avSak jepouzitelny
1 pro praci s biomakromolekulami, nebot naptiklad umoZziuje
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v piipadé polypeptidil zobrazeni v médu ,,graphical polypep-
tide backbone ribbons S Pcmodelem spolupracuji dalsi prog-
ramy, jako Global-MMX (GMMX), program pro minimaliza-
ci sterické energie, ktery uzivi MMX-metodu (molekulova
mechanika), k vyhleddm energeticky nejvyhodnéjsi konfor-
mace, déle je dodavédna vlastni verze Mopacu 6 pro Win3 x,
Win9x/NT podle zdrojového kédu z QCPE (QCPE #504) K
vizuahzaci vysledki Mopacu (a také Gaussianu je nabizen
program Orbdraw pro Win3.x, Win9x/NT Dalsim doplitkem
muiZe byt program Vibrate, coZ je program pro vizuahzaci
normalnich vibra¢nich médd molekuly Program Vibrate umi
&ist soubory generované Mopacem, Gaussianem, a progra-
mem pro ab witro vypocty - HONDO a zobrazit vypoctené
vibra¢ni spektrum. Program nabizi1 moZznost animace vibraci
v molekule pro zvolenou spektrélni linii, sou¢asné s moznosti
rotace molekuly v prib&hu animace.

AMPAC

Ampac(Semichem) je hlavnim programovym produktem
této firmy Tento programovy produkt ujehoz zrodu (pfedev-
§im pokud jde o fyzikdlni modely) stdl M J S Dewar je spolu
s programovym balikem Mopac povaZovan za standard v ob-
lasti kvantové chemickych vypoctd semempirickym meto-
dami Pro PC verzi Ampacu 6 5je pfedev§im charakteristické,
7e nemé vlastni graficke rozhrani(na rozdil od umixovych
verzi) a jako doporutené GUI je PCModel (viz vy$e). Ptehled
implementovanych semiemptrickych metod je uveden v tabul-
ce (viz tabulka III) a stejné jako v Mopacu pro uvazovan{
solvatace je pouZit model AMSOL aCOSMO Rovnéz hledédni
piechodovych stavii jek dispozici. Nutnost dodate¢ného do-
plnéni Ampacu vizualizaCnim prostifedkem je vyznamnym
nedostatkem PC verze a doporu¢end kombinace s PCModelem
se pak ve srovnani s konkurenénimu produkty prodrazi (viz
tabulka IV). Mimo vy$e uvedené doplitkové programy je
Ampac i Amsol dostupny z QCPE.

EduChem

Na vyukové prostiedi, predev§im stiednich $kol, je zamé-
fen programovy balik Educhem ve verzich 1 0 a 1 1, kteryje
uréen pro operaéni systém Windows 95/98 a NT. Nesporné by
vs8ak byl uzite¢nym pomocnikem 1 na vysoké $kole Balik -
mimo jiné - obsahuje moduly Molecule Builder, Molecule
Viewer, Orbital Viewer a QuanChem (tento modul je pravé
Jen ve verzi 1.1) Vlastnostt a moZnosti moduliijsou podiizeny
ptredpokladanym vyukovym uceltim a pfedpokladané zdjmové
skupiné uzivatelti. Builder md pfeddefinované Siroké spek-
trum struktur, funkénich organickych 1 metalickych skupin
a cyklli veetné fragmentt polypeptidl a polynukleotiddi Spe-
cifickym modulem je Orbital Viewer, ktery umoznuje grafické
prezentace atomovych orbitaldl vodikového typu pro hlavni
kvantové &islo do pét1 a vedlejsi do tii (s, p, d, f). Orbitalyjsou
znazornény formou 1zoploch s moZnostmi dalsich typt vizua-
lizace a manipulace. Modul QuanChem umoZituje metodami
EHT nebo PM3 optimalizace geometrie a vypolty elektronic-
kych vlastnosti atomt a molekul Jsou mozné vypocty neutral-
ni 1 nabitych molekul s riiznou multiplicitou metodou UHF
Molecule Viewer umoziuje bézné moznosti vizualizace a ma-
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nipulace s molekulami Balik obsahuje doprovodny vyukovy
text v HTML formétu (za 30 USD lze ziskat v ti§téné podob¢).

Pro vyukové Ucely lze z Internetu ziskat pro oblast obecné
a strukturni chemie rozsihlé spektrum programi, obrazki,
animaci a hypertextdl (na tento aspekt pocitacové chemie se
vSak autor tohoto textu nemé&l v imyslu zamérovat) a ptirozeng
v zéasadé vSechny dfive popsané produkty lze tviréim zplso-
bem pro vyuku pouzit. EduChem z hlediska poméru vlastnosti
a ceny by jist€ nasel na naSich 8kolach uplatnéni, jeho nespor-
nou piednostije uzivatelskd pfijemnost a komplexnost

MOBY

Tento program byl patrné naposledy distribuovan ve verzi
MOBY 15 v roce 1992 pro DOS 2.0 a vy$si Umozioval
standardni 3-D modelovdni molekul s az 2000 centry Umoz-
foval optimalizace geometrie a konformaéni analyzu jak po-
moci MM a QM metod (semiempirické metody) a molekulo-
vou dynamiku a vypolty spektrdlnich vlastnosti jak IR, tak
1 elektronické piechody (UV/VIS spektra).

SymApps, ACD/3D Viewer

Uvedené dva programové moduly nejsou svou podstatou
typickymi programy pro modelovani molekul. Obajsou pie-
devs§im konvertory 2-D molekulovych struktur na 3-D prosto-
rové modely s béZnymi grafickymi modely vizuahzace 3-D
molekulovych objektti pro chemické prezentace.

Prvni je soucdsti publikaéniho programového baliku
ChemWindow 6 (Softshell, Inc , viz tabulka V) a druhy do-
plitkem (resp soucésti) freewarového chemického kresliciho
programu ChemSketch v 4 0 (oba od Advanced Chemistry
Developments, Inc., viz tabulka V) V obou ptipadechje 2-D
- 3-D konverze realizovdna pomoci optimalizace geometrie
2-D objektu metodami MM V ptipadé SymAppsjde o metodu
MM2 a v piipadé ACD/3D Vieweru jJde o CHARMM, s ome-
zenim na atomy C, H, F, CL, Br, I, N, Oa S. ACD/3D Viewer
Je ddle k dispozici ve verzi vhodné jako modul pro ISIS/Draw
(od v 2.0) a ISIS/Base

ACD/3D Viewer importuje soubory MDL mol, resp. pro-
stfednictvim propojeni s ChemSketch miiZze nepfimo impor-
tovat formaty .skc (ISIS) a .chm (CS ChemDraw). Exporty
(opét jen pirostfednictvim ChemSketch) jsou mozné do Jiz
uvedenych programovych a do béznych bitmapovych grafic-
kych forméta.

SymApps umoziuje import 1 z ChemDraw nebo ISIS/
DRAW, formdt MDL mol, Gaussian Z-matnx, Mopac, PDB,
XYZ, podporuje export do PDB a XYZ UmozZiiuje animace
nékterych operaci ajejich ukldadani v avi souborech.

Jak si vybrat?

Potencialni zdjemce o modelovani molekul a teoretickou
chemii 81 musi najit odpovédi pfedevs§im na nasleduj ici otazky.
Bude schopen dany programovy balik fesit ten typ problémt,
ktery mé& zajimd” Bude obsahovat ty teoretické modely, které
Jsou adekvatni mym problémim? Bude moZné pracovat s tak
velkymi molekulami s nimiZ pracuji’ Bude vSe co mé zajima
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proveditelné na PC v rozumnych vypocetnich ¢asech? K nale-
zeni fady odpovédi bude jisté v prvni fadé vétSina zajemcti
hledat predev§im prostfednictvim internetu. K tomu mize
v prvni fad¢é poslouzit nékterd z adres (URL), které uvadim
v tabulce V.

Jistou orientaci ve vlastnostech nékterych programovych
produktli z oblasti CAMM, je moZné hledat v nékterych
souhrnnych statich, napt pomérné pravidelné v asopisu CS
Catalyst” (od ¢isla 6(1), 1998 byl piejmenovdn na Chem-
News.Com aje k dispozici 1 v elektronické formé ,,on-line®),
a Scientific Computing World"”. Oba jsou distribuovéany zdar-
ma, proto lze oCekdvat orientaci pfedev§im na komercéné di-
stribuované programy. V oblasti freeware je situace méné
pfehlednd. Vstup do této problematiky napf. prostiednictvim
Internetu jsem se pokusil potencidlnimu zdjemci usnadnit
nabidnutim alespon nékterych adres (tabulky I, 1T a V).

V kazdém prfipad¢ je mozné uzavfit, Ze je k dispozici
pomérné rozsahlé spektrum programovych prostiedki pro
vstup do svéta CAMM na PC, az do urovné ab nitiovypolti.
Reseni pro jednotlivce za relativné mdélo penéz nebo 1 zadar-
mo. Vzhledem k ndstupu Windows NT, software pro rezim
Htermidl-server®, pi1 pouZiti 1 viceprocesorovych PC a si-
fového software, mize byt napf. HyperChem v kombinaci
s Gaussianem 98W fe$enim pifipadné 1 pro malé pracovni
skupiny. V této souvislosti je zajimavd zprdva ohlaSujici za-
héjeni prodeje grafickych pracovnich stanic spole¢nosti Sili-
con Graphics (SGI) Silicon Graphics 320 a Silicon Graphics
540 (Clt.lo). Nové pracovni stanice vyuZzivaji procesory Intel
a operacni syst¢ém Windows NT. Standardni technologiejsou
zkombinovédny se zkuSenostmi Silicon Graphics v oblasti vi-
zualizace a s novou architekturou, kterd pi1 zachovéani plné
kompatibility pfekondva barieru tradiéniho vmtimitho uspo-
faddni PC. Tato inovace je pri¢inou neobvykle vysoké uZitné
hodnoty a tim 1 pfiznivého poméru cena/vykon. Stanice Sili-
con Graphics 320 mize byt osazena az dvéma procesory Intel
Pentium II 450 MHz a az 1GB paméti ECC SDRAM.

Stanice Silicon Graphics 540 je prozatim jedinou grafic-
kou stanici na trhu, kterou lze osadit az ¢tyfmi procesory Intel
Pentium II Xeon 450 MHz s 512 kB, resp. 1 MB nebo 2MB
L2 cache paméti aaz do 2 GB paméti ECC SDRAM. Architek-
tura IVC je zaloZena na grafické &ipové sadé Cobalt To
umoziiuje odezvy v redlném case pif1 zpracovani velkych
obrazii s vysokym rozliSenim, 3D modeld a komplexnich
databdzi, coz prinasi podstatnou vyhodu uzivatelim, ktefi
pracuji s velkymi obrazovymi soubory nebo komplexnimi
grafickymi daty.

Na prvni pohled ideélni feSeni pro CAMM. Jen mit penize.
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P. Janderka (Department of Theoretical and Physical
Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno):
Molecular Modeling and Theoretical Chemistry on PC

The article presents a review on software products for
computer-assisted molecular modeling (CAMM) as well as for
visualization and customization of results on personal com-
puters with special attention to those working under MS
Windows 9x/NT. Commercial computational products on the
software market and some other useful free programs such as
builders, visualizers and converters are reviewed Properties
of vartous packages, in particular implemented theoretical
models, and the prices for academic customers are compared.
Internet addresses are given of software companies and sup-
pliers as well as some other interesting addresses for potential
customers or teachers interested in general, structural and
theoretical chemistry.





