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Klasické molekularné dynamické simulace na zakladé Hamiltonovych pohybovych rovnic posky-
tuji cenné informace o distribuci a malych molekul (substratt) v krystalickych materidlech. Pokud
doplnuji rentgenovou a elektronovou difrakci, mohou vyznamné usnadnit reseni krystalovych struk-
tur a poskytnout detailni vhled do interakci mezi substraty a organokovovymi sitémi (metal-organic
framework, MOF). Presnost jejich vysledki vsak silné zavisi na pouzitych silovych polich pro popis
interakci. Proto je ¢asto potfebné jit za hranice klasickych simulaci a vyuzit hybridni kvantové me-
chanicky /molekuldrné mechanicky (QM/MM) piistup k upfesnéni popisu interakei mezi substraty a
organokovymi sitémi. Stanovené parametry poté mohou prispét také prispét k feseni struktury sub-
stratt v rdmci metody krystalické houby [1]. V této metodé je substrat, ktery Spatné krystalizuje
nebo se vyskutuje v malém mnozstsvi, absorbovan organokovovou siti a dochazi k jeho ¢astecnému
usporadani v rdmci port v siti. To nésledné umozni ziskat jistou informace o strukture skrze rentgen-
ovou difrakci, kterou lze zpresnit na zakladé vypocetné urcenych struktur.

V rdmci projektu se zamérime na ruzné QM/MM modely pro presné stanoveni interakci mezi
zvolenou organokovovou siti a substratem (muze se jednat o 1é¢ivo napt. paracetamol). Vychazet se
bude z predeslych klasickych simulaci a bude se studovat, jak se méni struktura v ramci QM/MM
optimalizace a které usporadani je energeticky nejvyhodnéjsi. Vysledky se porovnaji s predeslymi
klasickymi simulacemi a u optiméalni struktury budeme nakonec analyzovat, které interakce jsou pro
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Obrazek 1: Priklad studovaného systému
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