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1.) Minimierung eines Wasser Trimer

vor der Optimierung

nach der Optimierung

Literaturwert (1)

(Mittelwerte)
Abstand 0-H 1A 0,963 A 0,9575 A
Abstand H-H 1,41 A 1,548 A -
Abstand 0-0 zwischen zwei Molekiilen 3,00 A 2,80 A -
Abstand 0-H (Wasserstoffbriicke) 2,00 A 1,91 A
Winkel im Molekil H-0-H 90° 107°

(1) Quelle: CRC Handbook of Chemistry and Physiks 86th Edition

Vor der Minimierung:

Nach der Minimierung:

104,51° /



2.) Alanin

Zeitpunkt 0] w

0 -170,6° 178,0°
25 -178,6° -69,6°
50 179,7° -90,7°
75 -161,6° -78,6°
100 166,8° -40,8°

Zeitpunkt 0:

Zeitpunkt 25:




Zeitpunkt 50:

Zeitpunkt 75:

Zeitpunkt 100:

— A~




3.) Polyalanin

vor der Simulation:

Ausschnitte aus der Simulation:

1)

L evil. e

—A1-

%w SC,LQC(&




2)
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5)
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allgemeiner Ramachandran-Plot

) -
+psi J

Left
handed
alpha-helix.
0
-psi| Righthanded
alpha-helix.
1801 N
-180 - phi 0 + phi

Quelle: http://www.cryst.bbk.ac.uk/PPS95/course/3_geometry/rama.gif

Ramachandran-Plot von Polyalanin:

180

—
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