Komputerowe modelowanie cz Qgsteczek
zwigzkow chemicznych przy u zyciu
programu HyperChem Lite

Czym jest Modelowanie Molekularne?

Modelowanie molekularne jest zbiorem technik oldiipwowych, ktore sty do
modelowania i przewidywania wlasitd czasteczek lub uktadédw ponadgsteczkowych.
Modelowanie molekularne polega na tworzeniu dlasterzek chemicznych modeli, za
pomoa ktérych opisuje si lub przewiduje ich rzeczywiste whasiud fizykochemiczne. Za
patrona modelowania moa by uzné& André Kekulé'go, ktéry na podstawie znanych mu
wlasciwosci | wzoru sumarycznego benzenu dhitdtrafnie!) jego struktug. Wedtug legendy
doszedt do tego budig w wyobrani model z sz&iu matp trzymajcych se¢ rekoma i
nogami na ksztait piécienia.

Wprowadzenie komputeréw oraz rozwoj fizyki molekuky pozwolito na stworzenie
modeli teoretycznych opisigych oddziatywania wygpujace miedzy atomami oraz
czasteczkami. Umgliwia to symulacje zachowania prawdziwejasteczki na podstawie
znanych nam praw fizycznych. Naukowcy twprgpecjalne systemy (tzw. algorytmy pol
sitowych) opisujce oddziatywania rozmaitych typow atoméw veystjacych w naturze. Jest
to nazywane mechanikmolekularn. Wiasciwosci niewielkich casteczek mgna réwnie
przewidywa przy wyciu wzoréow mechaniki kwantowej. Konieczne tu obéoia daj
znacznie dokladniejsze wyniki, wymaggpdnak ogromnych mocy obliczeniowych. Moc
obliczeniowa decyduje o dokiadstd wykonywanych symulacji rozmaitych zjawisk na
poziomie pojedynczych ggteczek. W uktadach o #ej ztazondsci stosuje si uproszczone
zatlazenia i/lub wychodzi s z pewnych zalken pocatkowych, wynikajpcych z
wczesniejszych danych eksperymentalnychir@ki naukowe zaangawane w modelowanie
molekularne posiadajwtasne centra komputerowe lub korzystaj czasu, jaki jest im
przydzielony na superkomputerach ratgch do innych. Obliczenia chemiczne prostych
uktadoéw lub obliczenia przyayciu mniej dokladnych metod moa juz przeprowadzéa na
komputerze osobistym.



Waznym czynnikiem, ktory wplyst na szybki rozwéj badateoretycznych jest koszt
oraz czas badateoretycznych, ktoreasniejednokrotnie o wiele mniejszy miwstepne
badania praktyczne a uzyskane wyniki coraz bardzbjizaja sie do wynikéw
eksperymentalnych. Modelowanie molekularne znajduja.in. zastosowanie w
nanotechnologii, do projektowania lekéw, poznawastauktur biologicznych, ktérych
sekwencja jest znana a budowa i funkcja jeszczewnigadaniach materiatowych i w wielu
innych miejscach. Modelowanie molekularne odgrywzeamie bardzo istoinrole we
wszystkich dziedzinach chemii. Rozwdj chemii tepeehej i opracowywanie nowych metod
obliczeniowych pozwala na bardzo dobre oszacowawiasciwosci fizycznych i
chemicznych, modelowanie reakcji oraz stanow pcmjych, symulowanie widm
spektroskopowych (IR, NMR), czy#ena badanie bardziej skomplikowanych uktadéw, na
przyktad biatek. Modelowanie komputerowessto nie mae d& jednoznacznej odpowiedzi
na zadawane pytania, ale w znaczny sposéb pomagaraig oraz rozwiza problemy.

Wszechstronnie wyksztatcony chemik powinien umie korzystaé z najnowszych
dobrodziejstw, jakim niewatpliwie jest wsparcie bada eksperymentalnych
obliczeniami.

Niektore programy tywane w MM:
Gaussian
HyperChem
Cerius2
Insightll
Molsoft ICM
PyMOL

VMD
GROMOS
Sirius

NOCH

Sybyl

MOE

Agile Molecule
SPARTAN
Millsian

HyperChem Lite

HyperChem Lite jest zintegrowanym i elastycznymgoamem stiacym do modelowania
molekularnego przeznaczonym dla celow edukacyjny@ukowych oraz profesjonalnego
budowania modeli csteczek. Program pozwala na wizualigacpnalizowanie oraz
symulowanie casteczek, a tate dostarcza informe¢jo strukturze modelowanych gsteczek.
W celu zaznajomienia giz mazliwosciami i charakterystyk programu HyperChem nina
zapozné si¢ z informacjami ze stronyhttp://www.hyper.com Na tej stronie znajdujsi¢
informacg o programie HyperChem i jego movosciach. Istnieje madiwos¢ $ciagnigcia
czasowej wersji programu.

Materiaty zrodtowe:
http://www.man.poznan.pl/~bielecki/mm.htm
http://www.molnet.eu/index.php
http://www.hyper.com



Jak uzywa¢ programu HyperChem?
Doktadny opis i zastosowanie wszystkich funkejildprzedstawione na zgjach.

Opis okna programu HyperChem.
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