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ialisti
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a delle Mole
ole di Interesse Biologi
oStruttura e Dinami
a di Biomole
ole - 2008/2009Laboratorio 8 - (19 maggio 2009)1 Risultati delle simulazioni di lunga durata (10 ns)Le simulazioni �lunghe� mandate le s
orse settimane avevano un altro problema: la griglia data per il 
al
oloFFT nella PME non era su�
ientemente �tta, 
i sono errori di 
al
olo sull'energia elettrostati
a.Correzione:Il manuale pres
rive 
he 
on un parametro di 
onvergenza di Ewald di 
ir
a 0.4−1 la distanza tra i nodi dellagriglia sia da 1 a 1.2. Dato 
he il lato del box è 31 
i vogliono almeno 30 nodi per lato (non 24 
ome abbiamomesso noi)&POTENTIALEWALD PME 0.43 30 30 30 4[...℄&ENDIn questo modo nell'ar
o di 10ns si ottiene il risultato atteso, 
ioè 
he la forma folded non si apre, e la formaunfolded non si ripiega.Si può seguire lo stato di ripiegamento attraverso
• RMSD dalla struttura nativa (
on VMD)
• 
al
olo diretto della distanza head-to-tail Cα

−Cα. Si può fare 
on un programmino awk: head2tail.awk.Si vede 
he� partendo da folded la distanza, inizialmente di 7.5, si stabilizza intorno ai 5, 
on qual
he pi

o �noa 10� partendo da unfolded la distanza inizialmente di 25. os
illa ampiamente tra 10 e 20 
on pi

hi �no a
25 e 7.52 Cal
olo del ∆G di unfolding/refolding da simulazioni di Dinami
aGuidata

• tiraggi di 1ns

• per
orso in avanti: da 7.5 a 21.5 (non è perfetto, per
hé le strutture di partenza sono intorno a 5; si riprovada 5 a 25)
• per
orso indietro: da 25.0 a 5.0; le 
on�gurazioni di partenza sono state derivate da un run 
on la distanzatenuta �ssa a 25Analisi risultati
• 
al
olo usando l'uguaglianza di Jarzynski appli
ata ad una distribuzione gaussiana del lavoro A → B:

∆G = w̄ −

βσ2

2sia per il per
orso in avanti 
he per quello indietro; se il 
al
olo fosse esatto, i ∆G dovrebbero venire ugualie opposti
• stesso 
al
olo, fatto per tutti i punti bi (r) lungo la 
oordinata di stiramento; si ottiene un'approssimazioneal pro�lo di energia libera lungo quella 
oordinata. Si può fare 
on una pro
edura di shell: jarz-traj.sh
• 
al
olo del ∆G dal punto di in
ontro delle distribuzioni PA→B (w) e PB→A (−w) (teorema di Crooks)



3 Simulazione 
on il metodo di s
ambio di repli
he (REM)Con questa simulazione vogliamo ottenere un 
ampionamento 
orretto dello spazio delle fasi 
on tempi di 
al
oloridotti.In parti
olare vogliamo veri�
are 
he partendo da una struttura elongata si ottiene una struttura ripiegatain tempi di 
al
olo molto minori 
he 
on la simulazione tradizionale.
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