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ole - 2008/2009Laboratorio 6 - (5 maggio 2009)1 Esame dei risultati delle simulazioni di 50 ns1. sembra 
he lo stato nativo non sia stabile in soluzione; quale può essere il motivo?(a) potenziale inadatto (AMBER95)le simulazioni pubbli
ate sono state fatte 
on altri potenzialialternativa: AMBER-03 
orretto(b) pressione diversa dalle 
ondizioni di laboratorio
• si è fatta simulazione NVT; il solvente è stato preparato su un reti
olo e poi rimosso nelle regioniin 
ui si sovrapponeva 
on la proteina (parametro INSERT). La s
elta del raggio di sovrapposizionein�uenza molto il numero delle mole
ole rimosse e quindi la densità (e la pressione) del 
ampionesimulato
• è opportuno fare una simulazione NpT per avere la pressione 
orretta. Si parte da un alto valoredel raggio di sovrapposizione e si permette alla 
ella di 
omprimersi sotto l'e�etto della pressioneesterna (0.1MPa = 1atm)&SOLVENTCELL SCINSERT 1.4COORDINATES ../pdb/water.pdbGENERATE RANDOMIZE 10 10 10&END&SIMULATION...THERMOS...ENDISOSTRESS PRESS-EXT 0.1 BARO-MASS 10.&END2 Cal
olo del ∆G di unfolding da simulazioni di Dinami
a GuidataPer studiare l'equilibrio tra la forma folded e quella unfolded della 
hignolina si può usare la relazione di Jarzynski
he 
ollega il ∆G di unfolding alla distribuzione dei lavori fatti sul sistema da una forza esterna 
he la guidalungo una 
oordinata 
he 
ausa lo spiegamento della proteina
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2.1 preparazione input
• s
egliere la 
oordinata appropriata (ad es. la distanza di legame tra i Cα dei due residui terminali) e unvalore per la 
ostante di forza&POTENTIAL...ADD_STR_BONDS 5 133 400.0 6.8 25.0&END
• e la velo
ità di spostamento del valore di equilibrio della 
oordinata&RUNCONTROL 0REJECT 10000.0STEER 10000.0 20000.0TIME 21000.0MAXRUN 21000.0PRINT 1000.0PROPERTY 5000000.0&END
• per salvare un �le 
on la �traiettoria� dei lavori si mette&INOUT...PLOT STEER_ANALYTIC 90.0 OPEN WRK.jarz&END
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