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Metoda SCC-DFTB
(Self Consistent Charge Density Functional Based Tight Binding method,
SCC DFTB, Frauenheim et al. Phys Stat. Sol. 217, 41, 2000)

podstawy DFT :

1-electronowe orbitale

całkowita gęstość
elektronowa

1-electronowy
hamiltonian

równania (Kohn-Shama)



Malonoaldehyd
SCC-DFTB/MD



Dynamika
CPMD



QCMD 



HIV-1 protease.
Flap opening dynamics

Data for the analysis taken taken from microsecond time-scale dynamics:
V.Tozzini, J.Trylska, C.Chang, J. A.McCammon, J.Struct.Biol., 157,606-615, 2006



Simulation method: 
DL_POLY, package, W.Smith and T.R.Forester, J. Mol. Graph.,14, 136-141, 1996



























































Elastic network model



Flap opening dynamics

“Bunches” of opening events
separated by longer closed 
intervals: Tossini et al., 
J.Struct.Biol., 157, 606 (2007)



Principal component analysis – (Essential Dynamics)

•It serves to identify significant directions of global correlated motions.

•One solves the eigenvalue problem for the symmetric 3Nx3N covariance
matrix derived from the MD trajectory.

•The brackets represent the time averages over all trajectories.
•The eigenvectors give directions, and eigenvalues quantify the magitude
of the fluctuations.
•The trajectory can be projected onto the eigenvectors - the first several
represent most of the functional motions of the system.

See: A. Amadei,A.B.M. Linsenn, H.J.C. Berendsen, Proteins: Struct. Funct.Genet., 
17, 412-425(1993) 
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The first normal
mode of  HIV-1



Sygnals: MD trajectories, their combinations or projections on N-modes



Decomposition of atomic motions
normal modes



Wnioski końcowe

• Dynamika molekularna włącznie z kwantowymi metodami ab initio
są bardzo efektywnymi metodami badawczymi, pozwalającym na
opis różnorodnych mechanizmów przemian strukturalnych w
układach (bio)molekularnych, jak również np. nanostruktur.

• Przy ustalonej topologii (bez zrywania wiązań chemicznych)
badanego układu metodami MD można symulować różnorodne
przemiany konformacyjne.

• Metody QD oraz QCMD pozwalają również na symulacje reakcji
chemicznych oraz biochemicznych, w tym enzymatycznych.

• Wszystkie metody w konfrontacji z dostępnymi danymi
doświadczalnymi pozwalają na pogłębione zrozumienie badanych
mechanizmów i procesów.

• Rozwija się nowa dziedzina badająca relacje przyczynowości w
symulacjach MD/QD/QCMD tzw. „causality analysis”



Podziękowania:

W prezentacji zostały wykorzystane niektóre slajdy
dr hab. Joanny Trylskiej, m.in. te dotyczące
proteazy kodowanej przez genom wirusa HIV-1


	Slajd numer 1
	Slajd numer 2
	Slajd numer 3
	Slajd numer 4
	Slajd numer 5
	Slajd numer 6
	Slajd numer 7
	Slajd numer 8
	Slajd numer 9
	Slajd numer 10
	Slajd numer 11
	Slajd numer 12
	Slajd numer 13
	Slajd numer 14
	Slajd numer 15
	Slajd numer 16
	Slajd numer 17
	Slajd numer 18
	Slajd numer 19
	Slajd numer 20
	Slajd numer 21
	Slajd numer 22
	Slajd numer 23
	Slajd numer 24
	Slajd numer 25
	Slajd numer 26
	Slajd numer 27
	Slajd numer 28
	Slajd numer 29
	Slajd numer 30
	Slajd numer 31
	Slajd numer 32
	Slajd numer 33
	Slajd numer 34
	Slajd numer 35
	Slajd numer 36
	Slajd numer 37
	Slajd numer 38
	Slajd numer 39
	Slajd numer 40
	Slajd numer 41
	Slajd numer 42
	Wnioski końcowe
	Slajd numer 44

