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ole - 2006/2007Laboratorio 5 - (24 aprile 2007)1 Simulazione (N,V,E) in solvente partendo da 
on�gurazione elon-gata� Ri
ordare 
he nel vuoto la mole
ola, a partire da una 
on�gurazione elongata (L = 20; �le ../pdb/ala20.pdb),si eli
izza in ' 30 ps� Vogliamo vedere 
he in solvente 
he l'eli
izzazione è più lenta� Lan
iamo la simulazione in solvente e veri�
hiamo la variazione di struttura 
on vmd2 Simulazione (N,V,T) in solvente1. preparazione dell'input&SIMULATION...THERMOS
ofm 30.0solute 30.0solvent 30.0temp_limit 1000.END&END2. veri�
a delle proprietà del sistema(a) energiei. adesso EREAL non è 
ostante; è 
ostante ETOT = EREAL + HPOT (HPOT=energia deltermostato)ii. infatti EREAL os
illa un po'3 Simulazione (N,p,T) in solvente1. preparazione dell'input&SIMULATION...THERMOS
ofm 30.0solute 30.0solvent 30.0temp_limit 1000.ENDISOSTRESS PRESS-EXT 0.1 BARO-MASS 10.0 COMPR 5.3e-4&END2. veri�
a delle energiela quantità 
onservata adesso è ETOT = EREAL+HPOT + PV3. veri�
a di altre proprietà



(a) esaminare l'output; le proprietà istantanee e le medie (es
lusa equilibrazione) sono stampate aintervalli regolari. Osservarei. Volumeii. Pressione(b) si può 
reare un �le 
on l'evoluzione di una proprietà 
ome il volume 
on il 
omandopost-out P="Volume TotPre� Ala.out
he può poi essere diagrammato 
on gnuplot


