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ima v rlo intuitivno suļelje koje omoguĺava viġestruke moguĺnosti pretraģivanja 

pohranjenih struktura . Osim po PDB kôdu, strukturu bioloġke makromolekule 

moguĺe je pronaĺi po imenu  makromolekule , po ligandu koji je prisutan  u 

strukturi, po autorima koji su strukturu rijeġili, po aminokiselinskoj sekvenci , itd. 

Datoteka u kojoj je pohranjena struktura  u bazi PDB ima ekstenziju .pdb (dalje u 

tekstu .pdb datoteka). Osim prostorn ih koordinata strukture molekule  (slika 3) , 

.pdb datoteka sadrģi i mnoġtvo informacija vezanih uz rjeġavanje strukture, poput 

metode kojom je odreĽena struktura, rezolucije na kojoj je rijeġena, publikacije u 

kojoj je objavljena i sl.  Detaljnije informacij e o strukturi .pdb datoteke mogu se 

pronaĺi na poveznici: http://www.wwpdb.org/documentation/file - format . 

  

 

Slika 3.  Struktura .pdb datoteke.   

http://www.wwpdb.org/documentation/file-format
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Vjeģba 1: Pretraģivanje baze PDB (Protein Da ta Bank )  

 

 Pretragom baze PDB potrebno je pronaĺi strukture: (i) esteraze EstA iz 

bakterije Pseudomonas aeruginosa  i (ii) ljudske N -acetil -glukozamin kinaze , a 

zatim p ronaĽene .pdb datoteke spremit i na lokalno raļunalo. Datoteke je moguĺe 

otvoriti tekstualnim  editorom te razliļitim programima za vizualizacij u. Za poļetak 

je potrebno pronaĽene strukture  otvoriti samo tekstualnim editoro m.  

 

Zadatak 1. 1  Pronaĺi .pdb datoteke esteraze EstA iz bakterije Pseudomonas 

aeruginosa  i ljudske N -acetil -glukozamin kinaze  (NAG kinaze ) u kompleksu s N -

acetil -glukozaminom  (NAG) u bazi PDB i odgovoriti na zadana pitanja.  

 

Upute:  

Preko mreģne poveznice https://www.rcsb.org/  moģe se pristupiti bazi PDB te 

upisivanje m imena traģene makromolekule pronaĺi dostupne .pdb datoteke. 

PronaĽenu .pdb datoteku je potrebno spremiti  na lokalno raļunalo i otvoriti u 

tekstualnom editoru  (primjerice, u Linux  operativnom sustavu mogu  se koristiti 

gedit  ili  vi m , a u Wind ows  operativnom sustavu notepad  ili wordpad )  kako bi se 

pronaġlo odgovore na zadana pitanja.  

 

  

 Pitanja:  

1.  Koji je PDB k¹d datoteke koja sadrģi strukturu esteraze EstA iz bakterije 

Pseudomonas aeruginosa , a koji datoteke koja sadrģi strukturu ljudske 

NAG kinaze u kompleksu s NAG?  

2.  Kojom metodom i pri kojoj rezoluciji je rijeġena struktura: a) esteraze EstA 

iz bakterije Pseudomonas aeruginosa , b) ljudske  NAG kinaze u kompleksu 

s NAG?   

3.  Koje su reference publikacija u kojima su navedene str ukture objavljene?  

4.  Koje aminokiseline nedostaju u svakoj od navedenih struktura, odnosno 

njihove koordinate nisu odreĽene rendgenskom strukturnom analizom?  

5.  Ima li koji od navedenih proteina disulfidni most? Ako ima, izmeĽu kojih 

aminokiselina je ostvaren?  
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Vjeģba 2: Vizualizacija struktura nukl eotida  

 

Cilj vjeģbe je vizualizirati i spariti odgovarajuĺe parove nukleotida te  

prikazati vodikove veze koje se meĽu njima ostvaruju. Za vizualizaciju molekula 

u sklopu ovih uputa koristit ĺe se program VMD (Visual Molecular Dynamics )  [1]  

koji je besplatan i vrlo rasprostranjen u znanstvenoj zajednici.  

 

Zadatak 1.2  Prikazati strukture zadanih nukleotida modelom kuglica i ġtapiĺa 

(CPK model ) te ih spariti na naļin da ostvare maksimalan broj vodikovih veza.  

 

Upute:  

Najprije je potrebno pokrenuti program VMD i uļitati strukture nukleotida 

(datoteka: Nukleotidi 1.pdb). Program VMD se pokreĺe upisivanjem u terminal 

naredbe:  

 

vmd  

 

U prozoru pod nazivom VMD Main  potrebno je otvoriti prozor za novu molekulu 

(File  Ÿ New Molecule ), kliknuti na Browse  te pronaĺi datoteku Nukleotidi1.pdb 

i odabrati Load  (slika 4).  

 

 

Slika 4 .  Osnove grafiļkog suļelja programa VMD. Lijevo  prozor ĂVMD Main ñ iz 

kojeg se mogu otvoriti svi ostali prozori , desno  prozor ĂMolecule File Brows erñ. 
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Strukture nukleotida mogu se prikazati razliļitim molekulskim prikazima . Za 

promjenu naļina prikaz a molekule potrebno je u glavnom prozoru VMD Main  

kliknuti  na Graphics  i izabrati Representations . Otvorit ĺe se prozor Graphical 

Representations  (slik a 5)  u kojem se nalazi  padajuĺi izbornik Drawing Method  

koji omoguĺava odabir prikaz a modela  molekule ( npr. Lines, Bonds , CPK, VDW  

é). U padajuĺem izborniku  nazvanom Coloring Method  moģe se odabrati naļin 

boj enja atoma. Novi se prikaz, uz zadrģavanje postojeĺeg, postiģe opcijom  Create 

Rep , a briġe se opcijom  Delete Rep . U prostor Selected Atoms  upisuje se  dio 

strukture koji ģelimo prikazati ili za koji ģelimo izabrati ģeljeni prikaz (npr. all, 

protein, resid 1, resname GLU,  itd. ).   

 

Slika 5 . Grafiļko suļelje Graphical representations  programa VMD u kojem se 

odabiru  prikazi modela molekula . 
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Za sparivanje nukleotida  putem vodikovih veza  potrebno je ukljuļiti prikaz 

vodikovih veza te rotirati strukturu jednog nukleotida u odnosu na drugi.  

Vodikove veze su vid ljive samo ako postoje u sustavu  te ukoliko je izabran 

prikaz Hbonds  u izborniku Drawing Method . Debljina prikaza vodikovih veza 

moģe se mijenjati opcijom Line Tickness . Ukoliko je prikaz vodikovih veza jedini 

ukljuļeni prikaz, atomi molekule nisu prikazan i te je stoga uz vodikove veze 

neophodno izabrati i joġ jedan naļin prikaza koriġtenjem Create Rep  opcije.  

U programu VMD poļetno je ukljuļena rotacija  (pokazivaļ miġa ima oblik 

strelice)  ļitavog sustava. Pritiskom slova ĂCñ na tipkovnici pokazivaļ miġa poprima 

oblik kriģa te omoguĺava odabir atoma koji ĺe se nalaziti u srediġtu rotacije. 

Pritiskom na slovo ĂRñ ponovo se ukljuļuje rotacija. Pritiskom na slovo ĂTñ 

ukljuļuje se translacija  sustava (pokazivaļ miġa ima oblik ukrġtenih strelica). 

Ukljuļivanje t ranslacije  jedne molekule u odnosu na drugu  postiģe se 

pritiskom na slovo ĂRñ, a odmah zatim na broj Ă7ñ na tipkovnici (pokazivaļ miġa 

dobit ĺe oblik znaka plus ). Zatim je potrebno kliknuti na atom molekule koju se 

ģeli translatirati. Sve dok je lijeva tip ka miġa stisnuta, odabranu molekulu je 

moguĺe translatirati u odnosu na ostale molekule. Rotacija jedne molekule u 

odnosu na drugu postiģe se tako ġto se drģi pritisnuta tipka ĂSHIFTñ u naļinu rada 

koji se korisiti za  translacij u jedne molekule u odnosu na  drugu .  

 

  

Pitanja:  

1.  Koliko je vodikovih veza postignuto sparivanjem zadanih nukleotida?  

2.  Napraviti slike sparenih nukleotida s oznaļenim vodikovim vezama, pri 

ļemu je potrebno isprobati barem tri razliļita prikaza modela molekula.  

3.  Ponoviti isti postupak za sparivan je nukleo tida s bazama adeninom i 

timin om, potrebne koordinate nalaze se u datoteci Nukleotidi2.pdb, te 

odgovoriti na prva dva pitanja u tom sluļaju. 
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Vjeģba 3: Vizualizacija strukture hemoglobin a 

 

Vizualizacija proteinskih struktura puno je zahtjevnija od vizualizacije malih 

molekula, poput modela molekula nukleotida koji su koriġteni u proġloj vjeģbi. 

Zbog kompleksnosti proteinske struktur e te mnoġtva atoma koji ju grade, 

potrebno je kombinirati razliļite prikaze modela molekula  kako bi se struk tura 

vizualizirala  na odgovarajuĺoj razini. U ovoj vjeģbi vizualizirat ĺe se struktur a 

hemoglobina, na naļin da se promotre element i sekundarn e stru ktur e, ali i 

vezanje  molekule kisika  na prostetiļku skupinu.  

 

Zadatak 1.3  Vizualizirati strukturu  hemoglobina na naļin da se prikaģu elementi 

sekundarn e struktur e,  te izmjeriti strukturne parametre koji opisuju vezanje 

molekule kisika.  

 

Upute:  

Pokrenuti program VMD i uļitati 3D strukturu hemoglobina (datoteka: 

Hemoglobin.pdb ) i p romijeniti molekulski prikaz hemoglobina . Za mijenjanje 

molekulskog  prikaz a potrebno je u glavnom prozoru  VMD Main , u izborniku 

Graphics , odabrati  Representations  (VMD Main  Ą Grap hics  Ą 

Representations ) . Zatim u  padajuĺem izborniku Drawing Method izabrati 

odgovarajuĺi prikaz  proteinskog dijela molekule . Svaki prikaz moģe se doraditi  

koriġtenjem dodatnih opcija (np r. za prikaz NewCartoon  moģe se izabrati 

transparentnost materijala, debljina prikaza i sl.) .  

 Za vizualizaciju elemenata sekundarn e struktur e hemoglobina potrebno je 

izabrati odgovarajuĺi prikaz (npr. NewCartoon , Cartoon , Ribbons , itd. ) i primijeniti 

ga na izabrani dio strukture (u prostor Selected Atoms  upisuje se Ăproteinñ) . Za 

vizualizaciju prostetiļke skupine potrebno je izabrati novi prikaz koriġtenjem 

opcije Create Rep  te upisati :  Ăresname HEM ñ, u prostor za odabir ( Selected 

Atoms ), a zatim izabrati odgovarajuĺi prikaz (npr. Bonds , Licorice , CPK, itd. ).  

Vizualizacija  molekule kisika ostvaruje se upisivanjem :  Ăresname OXY ñ u prostor 

za odabir atoma novog prikaza te odabirom odgovarajuĺeg molekulskog prikaza. 

Vaģno je napomenuti da u liniji za upis  selekcija funkcioniraju osnovni Booleovi 

operatori, a ukoliko se ģeli nabrojati viġe argumenata za istu kljuļnu rijeļ 

( resname, resid, name , itd. ),  dovoljno je izmeĽu njih ostaviti  razmak.  Primjerice, 
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prikaz svih histidina u proteinskoj strukturi hemoglobina moģe se postiĺi 

upisivanjem Ăresname HIS ñ, u prostor za odabir atoma.  Prikaz svih atoma koji 

su na udaljenosti manjoj ili jedna koj 5 ¡ od prostetiļke skupine hema postiģe se 

upisivanjem  Ăwithin 5 of resname HEM ñ, u prostor za odabir  atoma . 

Upisivanjem Ăresidue as  within 5 of resname HEM ñ, prikazuju se sve 

aminokiseline koje  imaju barem jedan atom na udaljenosti manjoj ili jednakoj 5 Å 

od prostetiļke skupine hemoglobina. Prikaz samo histidina koji se nalaze na 

udaljenosti manjoj ili jednakoj 5 Å od prostetiļke skupine hemoglobina  postiģe se 

upisivanjem izraza :  Ăresname HIS an d within 5  of resname HEM ñ. 

Oznaļavanje atoma u vizualizacijskom prozoru  programa VMD vrġi se 

pritiskom na slovo L , zatim na  broj 1, nakon ļega je  potrebno kliknuti miġem na 

ģeljeni atom. Udaljenosti izmeĽu atoma u vizualizacijskom prostoru se mjere 

pritis kom  na slovo L , a zatim na broj 2, nakon ļega je potrebno klikom miġa 

izabrati dva atoma ļiju udaljenost se ģeli izmjeriti. Pritiskom na slovo L , a odmah 

zatim na broj 3  ukljuļuje se mjerenje kuta koji zatvaraju tri atoma. Pritiskom na 

slovo L , a odmah zat im na broj 4  ukljuļuje se mjerenje torzijskog kuta koji 

zatvaraju ļetiri atoma. Izmjerene vrijednosti se pojavljuju u vizualizacijskom 

prostoru, a moģe ih se pronaĺi i tako ġto se u prozoru VMD Main , u izborniku 

Graphics , odabere Labels (VMD Main  Ą Graphic s  Ą Labels ) i zatim u 

padajuĺem izborniku izabere odgovarajuĺa opcija. U ovom  izborniku mogu se 

odabrane vrijednosti obrisati, sakriti ili prikazati n a grafu u sluļaju analize 

trajektorije . 

 

 

 

Pitanja:  

1.  Napraviti slike prikaza modela molekule hemoglobina na kojima se 

jasno razaznaju sekundarne stru kture proteina, dok su prostetiļke 

skupine i molekule kisike te proksimalni i distalni histidini prikazani 

modelom kuglica i ġtapiĺa.  

2.  Koliko ὄ-zavojnica ima jedna podjedinica hemoglobina?  

3.  Po ļemu su specifiļne aminokiseline 141 i 289? Napraviti sliku na kojoj 

se te aminokiseline jasno razaznaju u odnosu na ostale.  
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4.  Koja je prva aminokiselina N - terminalnog kraja ȁ-podjedinice 

hemoglobina?  

5.  Kolika je udaljenost izmeĽu iona ģeljeza u prostetiļkoj skupini hema i 

njemu bliģeg atoma kisika u molekuli kisika?  

6.  Koliki je kut koji zatvaraju atomi molekule kisika i ion ģeljeza? 
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2.  Polje sila  

 

Polje sila  (engl. force field ) zajedniļko je ime za skup parametara i funkcij u 

koja koriġtenjem tih parametara omoguĺava raļunanje potencijale 

(konformacijske) energije molekule odnosno sustava . Parametri su dobiveni 

eksperimentalno (polja sila prve generacije) i kvantno ïmehaniļkim raļunima 

(polja s ila druge generacije). Kljuļna pretpostavka za koriġtenje polja sila je 

prenosivost parametara, odnosno pretpostavka da skup parametara izveden na 

odreĽenom skupu molekula moģe posluģiti za opisivanje njima sliļnih molekula 

unutar istog polja sila . Pojam t ip atoma  definira  atomski broj,  formalni naboj  te 

vrste kemijskih veza  dotiļne vrste atoma.  

Funkcija kojom se raļuna potencijalna  energija molekule sastavljena je od 

razliļitih doprinosa (1):  

strech bend tors oop el vdw crossE E E E E E E E= + + + + + +ä  (1)  

Svaki doprinos u izrazu ( 1), osi m posljednjeg, ovisi o samo jednoj vrsti interne 

koordinate i ima vlastitu funkciju po kojoj se raļuna.  

Estrech  ï potencijal na energija koja  se javlja u molekuli kao posljedica 

odstupanja duljine veza od ravnoteģnih vrijednosti:  

( )
2s

strech 0
2

k
E l l= -  (2)  

ks je empirijski parametar koji predstavlja konstantu sile istezanja veze, l je duljina 

veze,  dok je  l0 referentna vrijednost za duljinu veze koja je u danom polju sila 

tabelirana kao optimalna. Neka polja sila, poput MM3 ili MM4 polja sila, koriste i 

kubiļni ili ļak i viġe ļlanove reda u izrazu (2). Osim izraza za harmonijski  oscilator, 

za opis energije uslijed promijene duljine  veza neka polja sila koriste izraz za 

anharmonijsk i potencijal:  

( )( )0

2

strech e e1
a l l

E D e D
è ø- -ê ú= - - (3)  

u kojem je De energija disoc ijacije molekule, dok parametar a odreĽuje strminu 

krivulje pot encijalne energije. I zraz  (3)  ne koristi se ļesto jer razlika izmeĽu 

harmoni jskog i anharmonijskog  potencijala dolazi do izraģaja tek pri jaļem 

istezanju veza. Kako se metodama temeljenim na po lju sila ne mogu opisivati 

procesi kod kojih veze pucaju ili nastaju, veĺ su veze izmeĽu atoma uglavnom 

blizu ravnoteģne vrijednosti, izraz za harmonijski  potencijal sasvim je dostatan za 
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opisivanje istezanja veza , a raļunalno je znatno manje zahtjevan od 

anharmonijskog . 

Ebend ï potencijal na energija koja  se javlja u molekuli kao posljedica 

promjene valentnih kutova :  

( )
2b

bend 0
2

k
E q q= -  (4)  

u kojem je kb empirijski parametar koji predstavlja konstantu sile  promjene  kuta , 

ȅ valentni kut,  a ȅ0 referent na vrijednost valentnog kuta.  

Etors  ï potencijal na energija  koja  se javlja u molekuli kao posljedica 

promjene torzijskih kutova :  

( )tors

0

1 cos
2

N
n

n

V
E nf g

=

= + -è øê úä  (5)  

u kojem je Vn rotacijska barijera, n  njen multiplicitet, f vrijedno st torzijskog kuta,  

a g pomak  u fazi. S obzirom da je promjena torzijskog kuta najļeġĺi uzrok 

konformacijskih promjena , ovaj doprinos ukupnom potencijalu molekule iznimno 

je vaģan.  

Eoop  ï potencijal na energija koja  se javlja kod planarnih sustava  uslijed 

odstupanja  atoma  iz ravnine :  

2

oop

1

2
E kxx=  (6)  

u kojem je x kut odstupanja iz ravnine, a xk  odgovarajuĺi empirijski parametar. 

S obzirom da metode temeljene na polju sila ne uzimaju elektrone eksplicitno u 

obzir, potrebno je uvesti  ovaj ļlan kako bi se osigurala planarnost sustava kod 

kojih je ona uzrokovana elektronskom strukturom  (npr. fenilni prsten kod 

fenilalanina  i tirozina , indolni  prsten kod triptofana , itd.).  

Nevezne  interakcije (elektrostatske i van der Waalsove) izmeĽu atoma u 

molekuli raļunaju se samo za atome koji su odvojeni s tri  ili viġe kovalentnih  veza.  

Eel ï potencijal na energija koja  se javlja u molekuli kao posljedica 

elektrostatskih interakcija najļeġĺe se raļuna koriġtenjem izraza za elektriļni 

potencijal  toļkastih naboja :  

1 2
el

124

q q
E

rpe
=  (7)  

gdje su q1 i q2 (parcijalni) atomski naboji, a  Ů dielektriļna konstanta medija . 

Najslabiju kariku u ovom izrazu predstavlja upravo dielektriļna konstanta koja je 

makroskopsko svojstvo medija . Stoga  se postavlja p itanje koju vrijednost  
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dielektriļne konstante upotrijebiti kada naboji nisu u vakuumu i nalaze se  

meĽusobno na dovoljno maloj  udaljenosti da broj molekula  otapala meĽu njima 

nije dostatno velik da bi koristili makroskopsko svojstvo medija. Taj problem 

donekle je rijeġen upotrebom dielektriļne konstante koja je prostorno ovisna 

(engl. distance dependence ) te se vrġi njena korekcija s obzirom na udaljenost na 

kojoj se naboji nalaze:  

( )0 c
con c

eff con

r r
r r

e e
e e

-
= - +

-
 (8)  

Ůc je vrijednost dielektriļne konstante (Ů) p ri najmanjoj udaljenosti na kojoj se 

naboji mogu naĺi (rcon ), a Ů0 vrijednost koja se uzima kada su naboji na dovoljnoj 

udaljenosti da moģemo koristiti makroskopsko svojstvo medija (r Ó reff ).  

Evdw  ï potencijal koji se javlja u molekuli kao posljedica van der Waalsovih 

interakcija, najļeġĺe se raļuna koriġtenjem Lennard ïJonesovog izraza :  

vdw 12 6

A C
E

r r
= -  (9)  

u kojem su A i C empirijski dobiveni parametri ovisni o vrsti atoma izmeĽu kojih 

se raļuna interakcija, a r  udaljenost meĽu njima. Osim LennardïJonesovog izraza, 

koriste se joġ i Buckinghamov izraz te  Hillov izraz.  

ǴEcross  ï mijeġani ļlanovi koji se javljaju zbog nemoguĺnosti neovisnog 

promatranja razliļitih doprinosa ukupnom potencijalu.  

Rastavljanje ukupnog potencijala na zbroj razliļitih doprinosa prilikom ļega svaki 

od njih ovisi samo o jednoj vrsti interne koordinate nije u potpunosti moguĺe jer 

razliļite interne koordinate nisu meĽusobno potpuno neovisne, te  stoga uvijek 

ostaju i Ămijeġaniñ ļlanovi koji ovise o viġe razliļitih internih koordinata. 

Primjerice, mijeġani ļlan koji se javlja kao posljedica nemoguĺnosti neovisnog 

promatranja savijanja valentnog kuta ( ȅ) i istezanja veza ( l) koje ga tvore:  

( )( )( )S.B.

crossS.-B. 1 10 2 20 0
2

k
E l l l l q q= - + - -è øê ú  (10 )  

gdje je kS.B.  empirijski  odreĽena konstanta, l1 i l2 su du ljine veza koje zatv araju 

promatrani valentni kut, l10  i l20  su njihove optimalne vrijednosti, ȅ i ȅ0 su valentni 

kut i njegova optimalna vrijed nost. Takvih ļlanova potencijala ima mnogo  te se u 

praksi koristi aproksimacija prema  kojoj se Ămijeġaniñ ļlanovi,  u potpunosti ili 

djelomiļno, zanemaruju.  

Pridruģivanje odreĽenih parametara atomima u molekuli omoguĺava 

raļunanje potencijalne energije molekule ovisno o njezinoj konformaciji. Upravo 
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konformacijska analiza i jest glavna zadaĺa metoda koje se temelje  na polju sila . 

Naime, vrijednost potencijalne energije molekule izraļunata koriġtenjem polja sila 

nema izravno fizikalno znaļenje. Upotrebom razliļitih polja sila moguĺe je dobit i 

razliļite vrijednosti energije za ist u konformacij u iste molekule, stoga vri jednosti 

energija izraļunate razliļitim poljima sila nisu meĽusobno usporedive. MeĽutim 

vrijednosti energija izraļunate za razliļite konformacije molekule koriġtenjem 

istog polja  sila jesu meĽusobno usporedive te omoguĺuju kvantitativnu 

konformacijsku anal izu .  

Polja sila meĽusobno se razlikuju s obzirom na broj i vrstu atoma za koje 

posjeduju parametre. Postoje opĺenita polja sila, koja posjeduju parametre za 

veliki broj tipova atoma, i specijalizirana polja sila, koja su prilagoĽena za 

odreĽenu klasu mole kula  za koje posjeduju vrlo precizne parametre. 

Specijalizirana polja sila koja se koriste za modeliranje organskih molekula su 

MM2, MM3, CVFF, CFF i Tr ipos, za bioloġke makromolekule (prvenstveno proteine  

i nukleinske kiseline) najļeġĺe se upotrebljavaju AMBER, CHARMM, GROMOS i 

OPLS, dok su najpoznatija opĺenita polja sila MMFF, COMPASS, ESFF i UFF. Pored 

nabrojanih postoje i mnoga druga manje poznata polja sila od kojih neka imaju 

vrlo usku primjenu poput polja sila za zeolite ili polja sila za anorganske  

kompleksne spojeve (YETI).  

Osim po broju i vrsti parametara, polja sila razlikuju se i po izrazu koji se 

koristi za raļunanje (steriļke) energije molekule. Tako polja sila s kompleksnijom 

funkcijom trebaju manji broj parametara koji su pri tome lakġe prenosivi. 

Sloģenost funkcije pridonosi preciznosti raļunanja energije sustava, ali i poveĺava 

vrijeme raļunanja. Neka polja sila veĺu preciznost postiģu tako ġto nastoje uzeti 

u obzir ļim viġe "mijeġanih" ļlanova, ġto poveĺava vrijeme raļunanja. Takva su 

pol ja sila uglavnom namijenjena manjim molekulama. Polja sila koja se koriste za 

biopolimere uglavnom u potpunosti zanemaruju Ămijeġaneñ ļlanove, ġto im 

omoguĺava relativno veliku brzinu raļuna s obzirom na veliļinu sustava. 

Svi parametri potrebni za pokretan je raļunalnih simulacija temeljenih na 

polju sila nalaze se u datoteci (ili datotekama) koja nosi ime izabranog polja sila. 

Pri tome postoji nekoliko podvrsta istog polja sila koja se malo razlikuju u 

odreĽenim parametrima koji su s vremenom izmijenjeni ili nadodani. Tako se u 

programskom paketu Gromacs  mogu naĺi G45a3, G43a1, G43a2, G43b1, itd., a 

u programskom paketu Amber  ff03, ff99, ff99SB i druga polja sila. Razlike izmeĽu 

nabrojanih polja sila su relativno male, ali mogu doĺi do izraģaja pri simuliranju 
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odreĽenih klasa bioloġkih makromolekula. Stoga je odabir adekvatnog polja sila 

vrlo vaģan korak za koji je potrebno imati odreĽenog iskustva i konzultirati 

literaturu.  
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Vjeģba 4: Upoznavanje strukture polja sila  

 

Cilj vjeģbe je upoznati se s osnovnom strukturom polja sila koja se koriste 

u programskim paketima  Gromacs  i Amber .  

 

Zadatak 2 .1 Upoznati se sa strukturom polja sila na primjeru Gromos G45a3 

polja sila.  

 

Upute:  

Na lokalnom raļunalu, u direktoriju ffG45a3  nalaze se datoteke povezane s 

G45a3 p oljem sila, potrebno ih je otvoriti  u tekstualnom editoru te prouļiti njihov  

sadrģaj. Najprije je potrebno pronaĺi razliļite tipove atoma (napomena: svi tipovi 

atoma istog kemijskog elementa imaju pridruģenu istu molekulsku masu i 

grupirani su zajedno). Zatim je potrebno  pronaĺi parametre koji opisuju istezanje 

veza, savijanje kutova , promjenu torzijskih kutova i nevezne interakcije.  

 

 

 

Slika 6 . Strukture arginina i triptofana , prikazani su samo polarni atomi vodika . 

 

Pitanja:  

1.  Koji su tipovi atoma definirani za kisik u Gromos G45a3 polju sila?  

2.  Koji su tipovi atoma pridruģeni zvjezdicom oznaļenim atomima na slici 

6? 

3.  Koje su optimalne duljine veza koje zvjezd icom oznaļeni atomi na slici 

6 ostvaruju sa susjednim atomima?  

4.  Kolika je konstanta sile za savijanje valentnog kuta ġesteroļlanog 

prstena triptofana?  

5.  Koji su naboji pridruģeni atomima oznaļenim zvjezdicom na slici 6? 
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