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Sesli jsme se ctyii. V krasnych prostorach kampusu MUNI a misto pateéni skoly. O che-
mii toho moc nevim, snad jen to, ze tam probihaji néjaké reakce (nedejboze organické),
které dle slov stredoskolskych uciteli ”prosté probihaji”. Smichate to a to, ptihodite tro-
chu katalyzatoru, hezky se na smés podivéate a ona zreaguje. Snad. Mé zajimalo, jak to
vlastné funguje, pro¢ to tak funguje a pro¢ to nefunguje jinak. Doufajice v nalezeni od-
povédi na tyto otazky bez podrobnych znalosti o chemii jsem vchézel do uc¢ebny, kterou
vytapély prevazné pocitace. Byla to témeér klasicka ucebni mistnost, ktera byla po dobu
dalsich 4 hodin centrem naseho badani.

Béhem prvni hodiny jsme se dozvédéli, na ¢em vlastné nasi lektori v Kampusu pracuji
a co to vlastné je pocitacova chemie. Jak uz nazev asi napovidd, jednd se o chemii, ktera
méa néco spoleéného s informatikou. Konkrétné vyuziva vysoky vykon dnesnich pocitacu
naptiklad k analyze chemickych reakci. Jedna se tedy vlastné o experimentalni chemii
prenesenou na monitor, poptripadé na servery. Prislusné algoritmy modelujici jednotlivé
chemické pochody pak muzeme vyuzit napt. k predikci produktu reakci, jejichz reaktanty
jsou rozsahlé, napriklad i biologické slouceniny.

My jsme si vyzkousSeli modelovat reakci furanu, resp. cyklopentadienu s akrylonitrilem.

Nejprve jsme si vymodelovali oba reaktanty a produkt v programu Avogadro. Pak
jsme provedli optimalizaci jejich prostorové geometrie v programu Gaussian. Pro tento
krok bylo nutné seznamit se s pocitacovym vybavenim ucebny, kterd sice obsahovala
klasické PC, ale tyto PC byly spojeny do clusteru a byl na nich nainstalovan Linux. Jelikoz
Gaussian je inteligentni védecky software, ktery mé slouzit hlavné pro vykonové naroéné
vypocty, tak samoziejmé nemé grafické rozhrani. Pro nékteré tak byla prace s konzoli
novinkou. Nutno podotknout, ze pomérné velkou ¢ast casu nam zabralo seznameni se se
softwarem a obecné prostfedim UNIX, na coz nastésti lektofi pamatovali a tak ptipravili
podklady i pro tuto ¢innost.

Cela prace se tak vlastné skladala z naklikani molekuly v 3D editoru, jejim exportu
do souboru a zpracovani tohoto souboru programem pro optimalizaci geometrie. Takto
pro oba dva produkty a pro reaktant, celkem tedy 3 molekuly.

Dalsim krokem bylo roztrzeni ptislusnych vazeb produktu, tzv. driving. Reakci jsme
tedy vlastné modelovali opaé¢nym smérem. Ptipravili jsme si soubor, ve kterém jsme defi-
novali vSechny nélezitosti potfebné pro to, aby program Gaussian byl schopen simulovat
roztrzeni molekuly (zejména jsme definovali, které vazby maji byt roztrzeny). Vysledkem
byla molekula v tzv. tranzitnim stavu, coz je stav, ze kterého muze molekula vytvorit jak



reaktanty, tak i produkt. Z tranzitniho stavu energie molekuly vzdy klesé (at uz smérem
k reaktantum, nebo k produktu), proto je molekula v tranzitnim stavu znaéné nestabilni.
Jedna se o jakysi "prechodovy”stav mezi reaktanty a produkty.

Molekulu v tranzitnim stavu jsme nechali opét geometricky zoptimalizovat. Vystupem
byla energie molekuly v tomto stavu. Z drivingu jsme déale ziskali tzv. predreakéni komplex,
coz je molekula (resp. molekuly) ve stavu pred reakci. Odectenim energie této slouceniny
od energie tranzitniho stavu ziskame aktivacni energii reakce, kterou je potieba reakci
dodat, aby probihala. Konkrétné je potieba dodat cca 36.03 kcal pro uvedeni produktu
do tranzitniho stavu. Pti prechodu z tranzitniho stavu do stavu smérem k produktim je
tato energie samoziejmé opét vyzarena, az na 2.57 kcal, které si produkty nechaji navic
oproti reaktantum.

Jelikoz mame energii produktu a energie reaktantu, lze snadno vypocitat reakéni ener-
gii, kterd v mém piipadé vysla cca —2.57 kcal. Z toho lze vyvodit, Ze se jednéd o endoter-
mickou reakci, kde energie reaktantu je o 2.57 kcal vétsi, nez energie produktu.

Jak lektofi zduraznovali, celd pocitacova chemie je zalozena na semiempirickych me-
todach, coz vnasi do vysledku pomérné velkou chybu. Vysledna energie tak muze nabyvat
chyby az £2 kcal.

Béhem modelovani reakce jsme méli moznost si vSechny molekuly vizualizovat, pozo-
rovat, jaké jsou rozdily pred a po optimalizaci jejich geometrie, pozorovat optimalizaci
geometrie v redlném cCase a pozorovat reakci v realném case. To vSe mi prijde neskutecné
hezké. Jsem velice rad, ze jsem mél moznost vidét vizualizaci chemickych pochodu.

Na zaver exkurze jsme se dostali do serverovny vypocetni chemie, kde jsme vidéli
nékolik RACK1, na kterych probihd opravdova véda. Vypocetni chemie totiz zpracovava
obrovské mnozstvi dat a tak i pfi vysoce optimalizovanych algoritmech a vysokém vypocetnim
vykonu mohou vypocty trvat tieba i nékolik dni.

Na exkurzi se mi libilo, ze ukazala, jak hezky 1ze spojit chemii a informatiku do celku,
jehoz vystupem je napiiklad predikce reakci, modelovani molekul, které jesté nespattily
svétlo svéta a nasledné urcovani jejich vlastnosti, jako tieba jejich vyuzitelnost v mediciné.
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