
Corso di Laurea Speialistia in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2007/2008Laboratorio 2 - (8 aprile 2008)1 Chignolina1.1 riera informazioni in rete1.1.1 riera info generali1.1.2 rierare e sariare struttura PDB1.2 analisi struttura
• leggere �le PDBAnalizzare in partiolare le istruzioni� SEQRES� MODEL
• visualizzare on vmd� frames� graphis representations2 Simulazioni on ORAC2.1 il programma ORACpresentazione del programma e dei �le di input e output: http://www.him.unifi.it/u/signo/did/biomol/ora.pdf2.2 opia dei �le di dati1. Creare la diretory ~ora e opiari tutto il ontenuto di /home/signorini/biomol/ora2. Osservare il ontenuto delle varie diretory2.3 preparazione input per simulazione2.3.1 input prinipaleCome già visto, de�nise tre �le di dati1. oordinate (PDB)2. topologia3. parametri di potenzialeQuesti �le devono usare le stesse onvenzioni sui nomi dei
• residui (es. ile, gly-h)
• atomi (es. a, hg21)
• tipi atomii (es. h)Nell'istruzione JOIN SOLUTE va data la sequenza dei residui, he si può riavare dal �le PDB.Riordare he i due residui terminali sono de�niti a parte nel �le delle topo.

http://www.chim.unifi.it/u/signo/did/biomol/orac.pdf


2.3.2 strutturaSi prende la prima struttura, �traduendola� per ompatibilità on AMBER: ~ora/pdb/hignolin-a.pdb ; sidevono modi�are i seguenti nomi di atomo:HA2-> HA1HA3-> HA2HB2-> HB1HB3-> HB2HG2 PRO ->HG3 PRO ->HG2 GLU ->HG3 GLU ->HD2 PRO ->HD3 PRO ->2.3.3 topologia2.3.4 parametri di potenziale2.4 simulazione di hignolina a 300 K nel vuoto (E,V=ost).1. portarsi in ~/ora/data; si analizza il �le di input di ORAC (higno.in), in partiolare i seguenti blohi:
• &SETUP
• &PARAMETERS
• &SIMULATION
• &RUN
• &INOUT2. laniare il programma on output sullo shermoora < higno.in3. laniare il programma on output su �leora < higno.in > higno.out
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