
Corso di Laurea Magistrale in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2006/2007Risultati dell'eseritazione �nale - (22/29 maggio 2007):Simulazione di un semplie polipeptide nel vuoto on dinamia guidatalungo una oordinata di stiramento dell'�-eliaUltimo aggiornamento: 31 maggio 20071 Desrizione dell'eseritazioneSi è simulato lo stiramento dell'�-elia di un polipeptide formato da diei residui: AAGAAAAGAA (A=Ala;G=Gly).La simulazione è stata fatta in assenza di solvente, nel �vuoto� (lato ella = 200 Å), nell'insieme N; V; T ,alla temperatura di 300 K.La onformazione di partenza è stata ottenuta on una preedente equilibrazione, ed è appunto quella diun'�-elia. Durante la simulazione, la distanza tra l'atomo di azoto del primo e dell'ultimo residuo, inizialmentedi 15.5 Å, è stata portata a 33.0 Å, in tempi variabili tra 50 e 300 ps.L'eseritazione è stata svolta da 6 studenti nell'aro di 2 ore su PC on sistema operativo GNU/Linux.Ad ogni studente è stato rihiesto di eseguire il numero più alto possibile di simulazioni indipendenti on undeterminato tempo di stiramento. Gli studenti hanno avuto altre 2 ore la settimana suessiva per srivere unasintetia relazione ed eventualmente �nire di elaborare i risultati.2 RisultatiNella tabella e nella �gura sono riportati i risultati, raggruppati per tempo di stiramento � .� �w � �G N50 129.3 10.1 108.9 9100 117.2 10.9 93.2 9150 104.3 8.4 90.2 7200 105.3 10.7 82.5 9250 99.6 7.8 87.3 8300 96.2 7.8 84.1 5
�w = 1NXwi� =r 1N � 1X(wi � �w)2�G = �w � ��22dove N è il numero totale dei dati, � la ostante di Boltzmann.
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3 Valutazione individualeCognome Nome VotoAiai Jessia 26Cirri Eria 24Gustini Liliana 22Lanzarone Salvatore 25Peruzzini Riardo 27Puioni Stefano 27Sono state valutate globalmente le seguenti onosenze e apaità emerse nel laboratorio, in partiolar modonell'eseritazione �nale:� uso del alolatore in ambiente UNIX� elaborazione numeria, trattamento degli errori, onosenze generali in ambito sienti�o� onosenze spei�he riguardo all'argomento del orso� auratezza dei risultati� presentazione dei risultati


