
Corso di Laurea Speialistia in Chimia delle Moleole di Interesse BiologioStruttura e Dinamia di Biomoleole - 2007/2008Laboratorio 7 - (27 maggio 2008) - Eseritazione individualeSimulazione di Dinamia Moleolare Guidata: hignolina in aquanell'insieme (N,V,T). Calolo del ∆G di unfolding.1 Calolo del ∆G di unfolding1.1 analisi dei risultati di tutte le simulazioni1. opiare i �le di tutte le traiettoriessh -X stufis06.fisia.unifi.itmkdir ~/WRKd ~/WRKsp guest�lxx.sm.him.unifi.it:~signo/WRK/*.plt .2. diagrammare energia in funzione della distanza; si può fare in modo ompatto onplot *.plt -5,71.2 alolare media e σ1. Il lavoro totale di una traiettoria è riportato nell'ultima riga del �le relativo, ultima olonna.Si può reare un �le on tutti i lavori �nali on il omando:tail -n 1 *.plt| awk '/bond/ {print $NF}' > dw2. Calolare media e σ:
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(wi − w̄)2Media e σ si possono alolare anhe direttamente onavg dw3. Calolare la di�erenza di energia libera:
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2Tenendo onto he a T = 300, β−1 = 2.5 kJ/mol, questa formula si può programmare onavg dw |awk 'NR==2 {print $2-.2*$4}'



2 Visualizzazione e alolo degli spostamenti atomii (RMSD)2.1 ariare solo ultima istantanea di iasun run1. opiare i �le PDB dell'ultima istantaneassh -X stufis06.fisia.unifi.itmkdir ~/LAST-PDBd ~/LAST-PDBsp guest�lxx..:~signo/LAST-PDB/* .2. ariarle in VMD:vmd *.PDB3. alolo RMSDCol metodo onsueto, alolare gli RMSD delle on�gurazioni �nali3 Relazione (onsegnare entro la �ne delle lezioni o almeno una set-timana prima dell'esame)Riportare in una relazione i risultati, ed il onfronto on i dati pubbliati
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