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molekulami
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Klasické molekulárně dynamické simulace na základě Hamiltonových pohybových rovnic posky-
tuj́ı cenné informace o distribuci a malých molekul (substrát̊u) v krystalických materiálech. Pokud
doplňuj́ı rentgenovou a elektronovou difrakci, mohou významně usnadnit řešeńı krystalových struk-
tur a poskytnout detailńı vhled do interakćı mezi substráty a organokovovými śıtěmi (metal-organic
framework, MOF). Přesnost jejich výsledk̊u však silně záviśı na použitých silových poĺıch pro popis
interakćı. Proto je často potřebné j́ıt za hranice klasických simulaćı a využ́ıt hybridńı kvantově me-
chanický/molekulárně mechanický (QM/MM) př́ıstup k upřesněńı popisu interakćı mezi substráty a
organokovými śıtěmi. Stanovené parametry poté mohou přispět také přispět k řešeńı struktury sub-
strát̊u v rámci metody krystalické houby [1]. V této metodě je substrát, který špatně krystalizuje
nebo se vyskutuje v malém množstsv́ı, absorbován organokovovou śıt́ı a docháźı k jeho částečnému
uspořádáńı v rámci pór̊u v śıti. To následně umožńı źıskat jistou informace o struktuře skrze rentgen-
ovou difrakci, kterou lze zpřesnit na základě výpočetně určených struktur.

V rámci projektu se zaměř́ıme na r̊uzné QM/MM modely pro přesné stanoveńı interakci mezi
zvolenou organokovovou śıt́ı a substrátem (může se jednat o léčivo např. paracetamol). Vycházet se
bude z předešlých klasických simulaćı a bude se studovat, jak se měńı struktura v rámci QM/MM
optimalizace a které uspořádáńı je energeticky nejvýhodněǰśı. Výsledky se porovnaj́ı s předešlými
klasickými simulacemi a u optimálńı struktury budeme nakonec analyzovat, které interakce jsou pro
jej́ı stabilitu nejd̊uležitěǰśı.

Obrázek 1: Př́ıklad studovaného systému

[1] Inokuma, Y., et al. Nature, 2013, 495, 461–466. doi.org/10.1038/nature11990


