
Corso di Laurea Speialistia in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2007/2008Laboratorio 6 - (19 maggio 2008)1 Simulazione (N,V,T) in solvente1. preparazione dell'input&SIMULATION...THERMOSofm 30.0solute 30.0solvent 30.0temp_limit 1000.END&END2. veri�a delle proprietà del sistema(a) energiei. L'energia del sistema, EREAL, non è ostante; è ostante l'Hamiltoniano di Nosé-HooverETOT =
EREAL + KINH + HPOT
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η (4)ii. onfrontare l'andamento e soprattutto le �uttuazioni dell'energia totale nell'insieme NVT onquella dell'insieme NVE on medesimo inputiii. vedere la dipendenza del risultato dal valore delle �masse� del termostatoiv. veri�are l'entità delle �uttuazioni dell'energia inetia(b) RMSDonfrontare l'andamento e il valore �nale di RMSD nell'insieme NVT on quelle dell'insieme NVEon medesimo input2 Simulazione di Dinamia Moleolare Guidata: hignolina in aquanell'insieme (N,V,T).2.1 ollegarsi all'hostssh -X guest�lxx .sm.him.uni�.iton xx = 11, . . . , 18



2.2 opiare i �le
• reare una diretory di lavoro (es. ~/ora/ ) e portarisi sopra.mkdir ~/ora/d ~/ora/
• p -R ~signo/ora/higno-ese .
• p -R ~signo/ora/lib .
• opiare le on�gurazioni di partenza:� d higno-ese;� p ~signo/ora/higno/1ns/???yy . (yy=11,22, ...,88)2.3 laniare una serie di simulazioni di test:master.sh &lania una serie di simulazioni in asata; la durata di iasuna simulazione è molto piola, per fareun primo test�nita la serie, veri�are he sono state eseguite le dinamihe guidate, ad es:plot xx*.wrk -2,72.4 editare il �le modello m_.in e laniare la serie di simulazioni �nale:Modi�are i tempi di equilibrazione e di aquisizione in m_.in
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