
Corso di Laurea Magistrale in Chimi
a delle Mole
ole di Interesse Biologi
oStruttura e Dinami
a di Biomole
ole - 2005/2006Laboratorio 4 - (2 maggio 2006)1 Manuale di ORACIl manuale di ORAC, 
on la spiegazione dettagliata dell'input, è suhttp://www.
him.unifi.it/ora
/MAN2 Simulazione di de
a-alanina 
on solvente.2.1 Preparazione input1. 
reare la dire
tory ~/ora
/Ala_solv e 
opiarvi il �le di input ~info
him/biomol/ora
/Ala_solv/Ala.in2. Notare le modi�
he nell'input Ala.in usando il 
omando edi� di Ema
s :(a) aggiungere solvente&SETUPCRYSTAL 28. 28. 28.&END&SOLUTECOORDINATES ../pdb/ala20.pdb&END&SOLVENTCELL SCINSERT 1.4COORDINATES ../pdb/water.pdbGENERATE RANDOMIZE 9 9 9&END&PARAMETERS[...℄JOIN SOLVENThohEND&END(b) simulare N,p,T&SIMULATIONMDSIMTEMPERATURE 300.0 40.0THERMOS
ofm 30.0solute 30.0solvent 30.0temp_limit 1000.ENDISOSTRESS PRESS-EXT 0.1 BARO-MASS 10.0 COMPR 5.3e-4&END(
) 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 9.7



test_times OPEN energieEND&END(d) Ewald&POTENTIALEWALD PME 0.43 24 24 24 4[...℄&END(e) salvare un restart&INOUTRESTARTwrite 500.0 OPEN Ala.rstENDASCII 200.0 OPEN 15.pdbPLOT STEER 5.0[...℄&END3. Copiare il �le ~info
him/biomol/ora
/pdb/water.pdb e le versioni aggiornate dei �le TPG e PRM, 
he
ontengono le de�nizioni dell'a
qua:
p ~info
him/biomol/ora
/pdb/water.pdb ~/ora
/pdb/
p ~info
him/biomol/ora
/lib/* ~/ora
/lib/2.2 Equilibrazione1. lan
iare, salvando un restart2. monitorare E(a) ESLV s
ende(b) ESLV-SLT s
ende?(
) ESLT potrebbe salire(d) EKIN os
illa a 300K(e) EREAL s
ende(f) ETOT (Nosé) 
ost(g) PV si aggiusta il VolumeTutte queste grandezze sono listate nel �le test_times.Si 
ontrollano usando gnuplot3. Monitorare, dall'output(a) Volume(b) PressioneQueste grandezze si estraggono dal �le di output 
on un 
omando tipopost-out P="Volume TotPre� solv.out4. Visualizzare il sistema in VMD(a) ri
ordarsi di �ltrare il pdb 
reato da ORAC 
on pdb2vmd(b) si può vedere 
he già dopo 3 ps l'�-eli
a si apre alle estremità2.3 Run 
on veri�
a della stabilità della 
onformazione della proteina1. Lan
iare il programma partendo dal restart: 
opiare il �le di input ~info
him/biomol/ora
/Ala_solv/restart.innella dire
tory ~/ora
/Ala_solv


