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Projeto 4: Dinamica molecular

Em UCSF Chimera gere a estrutura de um peptideo com a sequéncia
TLKTMKERWAAD que corresponde a alfa-hélice 1 de VirB7

Escolha a conformacgao de partida como sendo uma alfa-hélice, hélice 3,, ou
fita beta antiparalela

Siga as instrucdes do video “exercicio MD partel” e “exercicio MD parte2”
para simular a estrutura por 1 ps em uma caixa de moléculas de agua

Use o campo de forca AMBER {f99SB

Repita a simulagdo iniciando em uma outra conformacao (alfa-hélice, hélice
310, ou fita beta)

Responda as questdes abaixo (em vermelho):

1) Compare os resultados das duas simulacdes. O que ocorreu com a estrutura
do peptideo durante a simulagao?

2) Explique quais sdo as etapas de uma simulagdo, e por que elas devem ser
executadas nessa ordem?



