
Strecken eines Deka-Alanine (Ala)10 

In diesem Computer Versuch lernen Sie, wie man mit Kraftfeldern Molekulardynamik 
Simulationen durchfuehrt. Die vorliegende Problemstellung ist von praktischer Relevanz bei 
der Bestimmung von Stabilitaeten und Faltungsprozessen von Proteinen. Genauer: der 
Versuch simuliert das Verhalten eines Polypeptides in Form einer alpha-Helix beim Strecken 
mittels eines Kraftmikroskopes. Dabei ist ein Ende der Helix an eine Oberflaeche kovalent 
gebunden („tethered“) und das andere Ende mit der Spitze (Cantilever) eines 
Kraftmikroskopes verknuepft. Nun wird die Spitze langsam hochgezogen und die auf den 
Cantilever wirkende Kraft wird gemessen. Dies ergibt sogenannte „Force extension curves“, 
welche dann in eine Arbeit (Kraft x Weg) umgerechnet werden koennen. Dabei wird die 
aufgewendete Kraft immer reduziert, wenn ein bestimmtes Element innerhalb der Helix bricht 
(z. B. eine H-Bruecke). 

Im Folgenden sind die Schritte aufgefuehrt, die Sie durchlaufen sollen, um solche Force 
extension curves zu berechnen. Die Anleitung ist auf Englisch geschrieben, und die Befehle 
benoetigen die Unix shell auf den studix Rechnern. 

 

 



 

 



 

 

At this stage we have carried out a Molecular Dynamics simulation. The real challenge is 
now to analyze it in such a way that we gain information from it. This is done in the next step. 

 

In the following, green arrows indicate graphics you have to produce and store; they 
will go into your report. Recommended format is “png”. Red arrows are questions you 
should answer. There is some literature and explanation that goes with the practicum 
and should help you to find answers to the questions. 

 

 

 

 



 

 



 

 



 

 

 

 

 



 

 

 



Final task: take the input file smd.namd and use a speed of 0.1 A/ps – this will produce a 200 
ps trajectory. Analyze it in the same way as the other curves above and compare. What are 
your observations? For successful completion of this step you will need to make the following 
changes: 

- modify smd.namd: from "run 10000" to "run 100000" 
- modify smd.tcl: from "set v 0.002" to "set v 0.0002" and from "set TclFreq 50" to "set 
TclFreq 500" 

 

 

Anleitung zum Verfassen des Protokolls 

Im Protokoll muessen die Konzepte „Freie Energie“, „Entropie“, „Kraftfeld“, und der 
Unterschied zwischen „Kraft“ und „Arbeit“ verstaendlich diskutiert sein. 

Das Protokoll besteht aus 

1. Einleitung 
2. Methoden und Vorgehensweise; hier sollen die obigen Begriffe diskutiert werden. 
3. Antworten zu den Fragen 

a. Fuegen sie ebenfalls Graphiken an, welche F(z) und F(c) zeigen 
4. Interpretation der Resultate im Hinblick auf Experimente 
5. Graphische Darstellungen 
6. Referenzen 

Zu 4. sind auch graphische Darstellungen des Simulationssystems anzufuegen. Beachten 
Sie, dass Sie die Computer-Prozeduren nicht zu detailliert beschreiben (Oeffnen von Files, 
Spechern der Grafik, etc. ist nicht noetig). Wo immer Sie Formeln erwaehnen, stellen Sie 
sicher, dass diese korrekt sind. Referenzen sind zu nummerieren. Figuren haben eine 
Legende, welche die Figure verstaendlich macht und Bezug darauf nimmt. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 


