
Corso di Laurea Speialistia in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2008/2009Laboratorio 4 - (21 aprile 2009)1 Chignolina: simulazione (N,V,T) nel vuoto1. preparazione dell'input; si deve solo modi�are il bloo &SIMULATION&SIMULATION...THERMOSofm 30.0solute 30.0solvent 30.0temp_limit 1000.END&END2. veri�a delle proprietà del sistema(a) energiei. L'energia del sistema, EREAL, non è ostante; è ostante l'Hamiltoniano di Nosé-HooverETOT =
EREAL + KINH + HPOT
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η (4)ii. onfrontare l'andamento e soprattutto le �uttuazioni dell'energia totale nell'insieme NVT onquella dell'insieme NVE on medesimo inputiii. vedere la dipendenza del risultato dal valore delle �masse� del termostatoiv. veri�are l'entità delle �uttuazioni dell'energia inetia(b) RMSDonfrontare l'andamento e il valore �nale di RMSD nell'insieme NVT on quelle dell'insieme NVEon medesimo input2 Chignolina: simulazioni on solvente.2.1 Preparazione input1. Considerazioni sul alolo dei dati di input(a) lato ella è opportuno he sia almeno il doppio della lunghezza della proteina



(b) densità dell'aqua:
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≃ 0.6Per n moleole di aqua in un box di lato L Angstrom:
ρ/amu ·

−3 = 0.6 =
18n

L3Se L = 31.07, si ha n = 999.8 ≃ 103. Si può dunque segliere
n = 103

L = 31.072. opiare sulla propria diretory di lavoro il �le di input:~signorini/biomol/ora/data/slv.in3. opiare sulla propria diretory di lavoro il �le di oordinate della moleola di H2O:~signorini/biomol/ora/pdb/water.pdb4. Notare le di�erenze rispetto al �le utilizzato per la simulazione nel vuoto (magari usando il omando edi�di Emas ):(a) aggiungere solvente&SETUPCRYSTAL 31.07 31.07 31.07&END&SOLUTECOORDINATES hignolin.pdb&END&SOLVENTCELL SCINSERT 1.4COORDINATES ../pdb/water.pdbGENERATE RANDOMIZE 10 10 10&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 higno.rstENDASCII 200.0 OPEN higno.pdb[...℄&END2.2 Equilibrazione1. laniare, salvando un restart2. notare quanto è più lenta la simulazione aggiungendo il solvente (ira 10 volte)3. monitorare le energie, in partiolare:(a) Energia totale EREAL [sende , poi ost℄(b) EPTOT() EKIN [osilla intorno a 300K℄(d) ESLV [sende℄(e) ESLV-SLT [sende?℄(f) ESLT [potrebbe salire℄Tutte queste grandezze sono listate nel �le energie.Si ontrollano usando gnuplot4. Visualizzare il sistema in VMD(a) vedere se la RMSD rispetto alla onformazione sperimentale è minore he nel vuoto
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