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ole - 2007/2008Laboratorio 4 - (6 maggio 2008)1 Simulazioni (N,V,E) nel vuoto1.1 simulazione di 
hignolina a 300 K nel vuoto (E,V=
ost).1. Modi�
are l'input(a) partire dalla struttura minimizzata(b) modi�
are il potenziale, levando i C-H, N-H, O-H stret
h&POTENTIAL[...℄# CUTOFF 100.STRETCHING HEAVY&END(a) inserire il blo

o &INTEGRATOR e modi�
are il blo

o &SIMULATION&SIMULATIONMDSIMTEMPERATURE 300.0 40.0&END&INTEGRATORTIMESTEP 2.0MTS_RESPAstep intra 2step intra 2step nonbond 1 100.test_times OPEN energieEND&END(b) modi�
are il blo

o &RUN inserendo un 
i
lo di equilibratura appropriato:&RUNCONTROL 0REJECT 50000.0TIME 30000.0PRINT 100.0PROPERTY 1000.0&END2. lan
iare il programma 
on output su �leora
 < 
higno.in > 
higno.out3. analizzare l'output4. Visualizzare il �le delle energie: energie5. 
on gnuplot, diagrammare le energie 
ineti
a, potenziale e totale:pl 'energie' u 0:7 w l, � u 0:8 w l, � u 0:9pl 'energie' u 0:7 w l, � u 0:8 w l, � u 0:($7+$8)



• Veri�
are 
he nella fase di a
quisizione la distribuzione delle energie è stazionaria (valori 
ostanti dimedia e deviazione). Altrimenti prolungare la fase di equilibratura.6. trasformare il �le della traiettoria (PDB) per poterlo visualizzare in vmdpdb2vmd < 
higno.pdb > 
higno.PDB7. Visualizzare il risultato in vmd2 Simulazioni (N,V,E) 
on solvente.2.1 Preparazione input1. 
opiare sulla propria dire
tory di lavoro il �le di input ~signorini/biomol/ora
/data/slv.in2. 
opiare sulla propria dire
tory di lavoro il �le di 
oordinate della mole
ola diH2O: ~signorini/biomol/ora
/pdb/water.pdb3. Notare le di�erenze rispetto al �le utilizzato per la simulazione nel vuoto (magari usando il 
omando edi�di Ema
s ):(a) aggiungere solvente&SETUPCRYSTAL 28. 28. 28.&END&SOLUTECOORDINATES 
hignolin.pdb&END&SOLVENTCELL SCINSERT 1.4COORDINATES ../pdb/water.pdbGENERATE RANDOMIZE 9 9 9&END&PARAMETERS[...℄JOIN SOLVENThohEND&END(b) aggiornare i time-step&INTEGRATORTIMESTEP 10.0MTS_RESPAstep intra 2step intra 2step nonbond 2 4.7step nonbond 3 7.5 re
ipro
alstep nonbond 1 9.7test_times OPEN energieEND&END(
) Ewald&POTENTIALEWALD PME 0.43 24 24 24 4[...℄&END(d) salvare un restart



&INOUTRESTARTwrite 500.0 OPEN 
higno.rstENDASCII 200.0 OPEN 
higno.pdb[...℄&END4. Considerazioni sul 
al
olo dei dati di input(a) lato 
ella è opportuno 
he sia almeno il doppio della lunghezza della proteina(b) densità dell'a
qua:
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≃ 0.6Per n mole
ole di a
qua in un box di lato L Angstrom:
ρ/amu ·

−3
= 0.6 =

18n

L3Se L = 28.0, si ha n = 724.4 ≃ 729 = 9
3. Si può dunque s
egliere

n = 9

L = 28.02.2 Equilibrazione1. lan
iare, salvando un restart2. notare quanto è più lenta la simulazione aggiungendo il solvente (
ir
a 10 volte)3. monitorare le energie, in parti
olare:(a) Energia totale EREAL [s
ende , poi 
ost℄(b) EPTOT(
) EKIN [os
illa intorno a 300K℄(d) ESLV [s
ende℄(e) ESLV-SLT [s
ende?℄(f) ESLT [potrebbe salire℄Tutte queste grandezze sono listate nel �le energie.Si 
ontrollano usando gnuplot4. Visualizzare il sistema in VMD(a) ri
ordarsi di �ltrare il pdb 
reato da ORAC 
on pdb2vmd(b) vedere se la RMSD rispetto alla 
onformazione sperimentale è minore 
he nel vuoto
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