
Corso di Laurea Speialistia in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2006/2007Laboratorio 4 - (17 aprile 2007)1 Simulazione di dea-alanina on solvente.1.1 Preparazione input1. reare la diretory ~/ora/Ala_solv e opiarvi il �le di input ~signorini/biomol/ora/Ala_solv/Ala.in2. Notare le modi�he nell'input Ala.in usando il omando edi� di Emas :(a) aggiungere solvente&SETUPCRYSTAL 28. 28. 28.&END&SOLUTECOORDINATES ../pdb/ala.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 reiproalstep 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 Ala.rstENDASCII 200.0 OPEN 15.pdbPLOT STEER 5.0[...℄&END



3. Considerazioni sul alolo dei dati di input(a) lato ella è opportuno he sia ira il doppio della lunghezza della proteina(b) densità dell'aqua: �=amu �A�3 = �=g � m�3 � gamu �� Am�3= �=g � m�3 �NA � �10�8�3= �=g � m�3 � 0:6023' 0:6Per n moleole di aqua in un box di lato L Angstrom:�=amu � A�3 = 0:6 = 18nL3Se L = 28:0, si ha n = 724:4 ' 729 = 93. Si può dunque seglieren = 9L = 28:01.2 Equilibrazione1. laniare, salvando un restart2. notare quanto è più lenta la simulazione aggiungendo il solvente (ira 10 volte)3. monitorare E(a) ESLV sende(b) ESLV-SLT sende?() ESLT potrebbe salire(d) EKIN osilla a 300K(e) EREAL sende , poi ostTutte queste grandezze sono listate nel �le energie.Si ontrollano usando gnuplot4. Visualizzare il sistema in VMD(a) riordarsi di �ltrare il pdb reato da ORAC on pdb2vmd(b) si può vedere he già dopo 3 ps l'�-elia si apre alle estremità: usare Extensions / Analysis / RMSDalulations per allineare il primo e l'ultimo frame e vedere la variazione della struttura1.3 Run on veri�a della stabilità della onformazione della proteina1. Laniare il programma partendo dal restart: opiare il �le di input ~signorini/biomol/ora/Ala_solv/restart.innella diretory ~/ora/Ala_solv


