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Molekula-design
és kvantumkemia,
molekula modellezes



Molekula-design es kvantumkemia

A molekulakat nem sikban, hanem térben kell
elképzelni

A molekulakban az atomok k6zott energiak lepnek fel

« Nem csak az egymassal kapcsolodo atomok kozott
lep fel kblcs6nhatas a molekulakban, hanem a tobbi
atom kozoftt is

* A molekula-design soran arra kell torekedni, hogy ez
az energia minimalis legyen

Az tervezéshez modellezo programokat hasznalnak



Molekula-design es kvantumkemia

A molekulak tervezeése soran harom geometriai
paramétert lehet figyelembe venni:

- az atomok kozoftti tavolsag

- harom atom altal bezart szog

- dihedralis sz6g (két sieéll‘al‘/an_éﬁéZ%



Molekula-design es kvantumkemia




Molekula-design es kvantumkemia
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Molekula-design es kvantumkemia

 Hogyan keressluk a stabil allapotokat?

* Ki lehet szamolni a belsé energiat minden
geometriail struktura esetéen

« Tul sok lehet6ség "l program
» Optimalizalo eljarasok

* [ ehetnek lokalis optimumok
 TObb parameter



Molekula-design es kvantumkemia

Molekula modellezés



Molekula modellezes

* A molekulak belsé energiait nem csak akkor
lehet szamolni, mikor eqy molekulat atomokbol
allitunk 6ssze, hanem akkor is, amikor két
molekula kblcsbnhatasat vizsgaljuk.

* Ha eqgy molekulat eqy masikhoz szeretnenk
kapcsolni, akkor dokkolasrol beszéllink. A
dokkolas soran megadhatjuk, hogy az uj
molekula hogyan kapcsolodjon a mar meglevo
molekulahoz.



Molekula modellezes

* A dokkolas is eqgy optimalizacios probléma

 Meg kell adni a dokkolas helyét, a poziciot, azt,
hogy mennyi lehetosége van az optimalizalo
algoritmusnak valtoztatni a molekula helyet,
helyzetet.

Az optimalizalas soran az energiafiiggvenyt eqy
tolcserkent kell elkepzelni.

* A cél az hogy egy kiindulasi energiaszintrol eqy
alacsonyabba, lehetoleg a legalacsonyabba
JUusSunk.



Molekula modellezes

Multiple pathways
for folding

Unfolded

Similarity to
Native State




Molekula modellezes
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Molekula modellezes

o Szoftverek:
- Gaussian03
- Gaussview
- Visual Molekular Dynamics
- AutoDock 4.01
- Autodocktools



Tergeometriai strukturak
modellezese



Tergeometriai strukturak

modellezese

e Poliederek
e Transzformaciok

e Parkettazas
e Fuler3D




Tergeometriai strukturak

modellezése

» Szabalyos polieéderek:
- konvex
- élei egyenlo hosszuak
- élszbgel egyenloek
- lapszogel egyenloek
vagy
- lapjal szabalyosak
- lapjai eqgybevagok
- testszogletei szabalyosak
- testszoOgletel egybevagok




Tergeometriai strukturak

modellezese

» Felig szabalyos poliéderek:
- konvex
- lapjai szabalyosak
- testszogletei egybevagok
- csucs-tranzitiv
vagy
- konvex
- lapjai eqgybevagok
- testszogletei szabalyosak
- lap-tranzitiv




Tergeometria strukturak

modellezese

 Egy szabalyos vagy felig szabalyos polieder
eloallithato, ha az egyetlen lapjat
transzformacioval masoljuk

- Forgatas
— Tukrbozes
- Eltolas



Tergeometriai strukturak
modellezese




Tergeometriai strukturak

modellezese

e Jerkitoltés:

— a Szabalyos sokszogek kbzil a haromszoggel,
negyzettel es a szabalyos hatszoggel
Kiparkettazhato a sik

— hem cSsak szabalyos sokszogeket hasznalhatunk

— egy poliederrel kiparkettazhato a ter, ha
visszavezethelb a kockara



Tergeometriai strukturak

modellezese
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rgeometriai strukturak
modellezese
Méhsejt modell

Te

Romb-dodekaéder



Tergeometriai strukturak

modellezese

Az Euler3D programmal térbeli poliedereket
modellezhetiink

A programmal poligonokat rajzolhatunk a terbe,
es igy akar poliédereket is rajzolhatunk

A programban a poligonokat pontjaival adhatjuk
meg

o Szabalyos vaqy felig szabalyos poliedereket
megadhatunk az egyik oldalanak
transzformaltjaival.



Tergeometriai strukturak

modellezese

e Fuler3D

- Ingyenes, magyar fejlesztesii alkalmazas
poliederek szerkesztesere és vizsgalatara

- Transzformaciok
- Megjelenités

— Pontokat kell megadni, poliedereket, szakaszokat a
pontok alapjan lehet megadni

— Kicsi, de hasznos



Szamitogeppel segitett
meérestechnika



Szamitogeppel segitett

merestechnika

* Fizikal mennyisegeket szeretnenk meérni

e A merd berendezések csak elektromos
mennyiségeket tudnak merni

* A nem-villamos mennyiségeket at kell alakitani
villamos mennyiséegekke

» Az adatokat rogziteni kell és fel kell dolgozni



Szamitogeppel segitett

merestechnika
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Szamitogeppel segitett

merestechnika

e Adatok:

— Periodikusak
- Nem-periodikusak
» Adatok feldolgozasa:

- Jellemzbk vagy esetleg bizonyos frekvenciak
szurese az adatokbol



Szamitogeppel segitett

merestechnika

e Determinisztikus adatok:
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Szamitogeppel segitett

merestechnika

e Nem-determinisztikus adatok

Stacionarius
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Szamitogeppel segitett

merestechnika

* Mire kell figyelni?

— Kalibralni kell a miszert méerés elott
— Kellben sirl mintaveéetelezeés

- A méerodmdiszer (és szoftver) paraméeterei helyesen
legyenek beallitva

- Elegendé adat felvetele
- Minél pontosabb feldolgozas és kiértékelés



Szamitogeppel segitett
merestechnika




Szamitogeppel segitett
merestechnika
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Matematikai es vizualizacios
csomagok



Matematika es vizualizacios

csomagok

 Mathematica 6 (Wolfram)
- Dokumentacio készités
- Szamitasok elvégzese a dokumentumon bellil
- Grafikonok, diagramok
- Formazas (stilusok)

- Matematikus szemlelet a programozo szemlélettel
Szemben



Statisztikai szoftverek,
biostatisztika



Statisztikai szoftverek,

biostatisztika

* Miért fontos?
- Adatokat gyljtiink betegekrdl (vagy barmi masrol)

- A tul sok adat feldolgozhatatlan

- Az adatbol mintat veszink, es a minta alapjan
probalunk meg kbvetkeztetni az adathalmaz
egészere

- A mintanak reprezentativnak kell lennie

- A feldolgozott adatok 6sszefliggést mutathatnak
bizonyos jellemzok kbzott

- Betegsegek idbben torténo felismerése
— Terapia hatékonysaganak jellemzéese



Statisztikai szoftverek,

biostatisztika
o Varhato ertek
e Szoras
 Eloszlas
» Adatok transzformacioja
o KOzépértékek
o Statisztikal becslés
o Statisztikai probak



Statisztikai szoftverek,

biostatisztika

» A statisztika szoftverek nagy segitseget
nyujtanak az adatok feldolgozasaban

* Bonyolult matematikai szamitasok gyorsan
vegrehajthatok

Az eredmények megjelenitese dokumentalhato
formaban

- Diagramok

- Nem mindegy, hogy milyen reprezentaciohoz
milyen diagramot valasztunk (kategorikus adat,
folytonos adat)



Statisztikai szoftverek,

biostatisztika

Histogram (kerd97.STA 20v *43c)
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Statisztika szoftverek,

biostatisztika

Mean Plot (kerd97 20v*43c)
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Statisztikai szoftverek,

biostatisztika

Box Plot (kerd97 20v*43c) Box Plot (kerd97 20v*43c)
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Szoftvergyujtemeny

http://ngweb.atw.hu/science/modelling_softwares.html



Készénbm a figyelmet!
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