Anhang C: Tabellen

Nupdate | ReS.[A] AnzahlderSchritte
1 0.1 50 100 150 200 250 300
2 0.4 50 100 150 200 250 300
3 0.8 51 99 150 201 249 300
4 1.2 52 100 152 200 252 300
5 1.7 50 100 150 200 250 300
6 2.2 48 102 150 198 252 300
7 2.8 49 98 147 196 252 301
8 35 48 104 152 200 248 304
9 4.2 54 99 153 198 252 297
10 5.0 50 100 150 200 250 300
11 6.0 55 99 154 198 253 297
12 7.0 48 96 156 204 252 300
13 8.0 52 104 156 195 247 299

Tab. 1: Essinddie verwandtenAnzahlenderDynamikschrittdUir die verschiedeneBrneue-
rungsinteralle unddie berbtigtenReserwire in A beieinemintegrationszeitsatitt von 2 fs
undeinermittlerenTemperaturon 300K angegeben.

Die Tabelle1 gibt einenUberblick iiberdie im Effizienzwemgleich desTeils 3 benutztenAnzahlender
Dynamikschrittefir die unterschiedlicheuffrischungsinteralle und Giber die bertigten Reseroire
in A bei einemIntegrationszeitschiti von 2fs und einer mittleren Temperaturvon 300K. Die untek
schiedlicherschrittzahlersindnotig, weil die Kontrolimechanismemon CHARMM keineganzzahligen
Vielfachervon Ny paate betlicksichtigenwie in Kapitel 3.1 ausgeifihrtist.

Die Tabellen2 bis 4 gebereineZusammerdssungler ErgebnissaleskleinenSystemsn Erganzungzu
denKapiteln5.2 bis 5.4fur Torsionswinlel-, Bindungswinlel- und Bindungsngenerteilungen

In Tabelle2 sinddie Mittelwerteundjeweils daruntedie haufigstenNVertederausdenMD-Simulationen
deskleinen SystemsbestimmtenTorsionswinlel ¢ und ¢ zusammengaefit. Die Bedeutungder Zeilen
stimmt dabeimit derin Tabelle5.2 tiberein.Die Varianzenzu den berechnetemMittelwertenfur die
verschiedeneMD-Simulationenschwanken zwischen3.0° (¢1-» bei 100% Feuchte)und 3% (Ys—7
bei 42% Feuchtehier existierenzusatzlichzu demHauptmaximunim Bereichder MeRwertezwei gut
ausgepgteNebenmaximam negatvenWinkelbereichdie zu derungavohnlichhohenVarianzfiihren;
ein Grunddatfur kannin der Anmerkungim Unterkapiteld.2 auf Seite64 gesehenverden).
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Feuchte| ¢12 ¢2-3 ¢34 ¢s5 56 G057 O7-1
Pro Yoz Wssa WYas Yse Ws7 Yy
100% 73 119 84 166 141 114 40
73 127 83 173 153 99 -11
160 146 122 171 41 108 -60
153 129 121 169 21 133 -91
78% 74 112 53 139 141 117 30
71 117 67 173 155 91 19
152 167 154 175 36 83 -110
151 133 103 181 101* 101 -109
58% | 70 110 63 158 141 110 (-20)
71 123 83 171 155 99 -23
157 164 144 184 42 109 -85
155 165 113 171 19 125 -83
42% | 83 111 76 135 106 45 96
79 125 111 153 111 77 121
143 166 133 131 68 146 144
143 153 97 155 73 121 123
15% | 89 111 104 132 103 42 132
83 101 113 131 101 89 125
135 146 119 147 109 140 109
121 131 139 131 121 163 125
Mittel- 78 113 76 145 126 86 75
werte| 149 158 134 158 59 117 218
exper | 109 116 104 118 111 107 102
Mittelw. | 135 141 114 130 129 128 119

Tab. 2: Aus denMD-SimulationendeskleinenSystemsestimmteTorsionswinlel ¢ undy
benachbarteGlucoserin Winkelgradfir verschieden&euchterund Mittelwertetiberalle
Feuchter{zujederFeuchteersteundzweiteZeile ¢;_ j — Mittelwertbzw. wahrscheinlichster
Wert(kursiv) —, dritte undvierteZeile i —wie beidi_; —furi=1,...7 und j = i(mod7) +
1, also j = 1 fur i = 7; bei der Mittelwertbildung Uber alle Feuchtenunbeiicksichtigte
Ausrei3ersindin Klammerngesetztein gesterntekVert bedeutetine Ersetzunglurchein
demHauptmaximumahezebenliirtigesNebenmaximum)in denletztenZeilensindzum
Vemleichdie ausdenExperimenterbestimmterMittelwerteeingetragen.

Im Gesamtergleich von kleinemzu gro3emSystemsind die Maximader Verlaufe mit 100% Feuchte
beimkleinen Systemdeutlicherals bei der Abbildung 5.7 zur MD-SimulationdesgroRenSystemsdie
Lage stimmt bei beidenMD-Simulationennahezuiiberein.Fir die MD-Simulationenmit 78%, 58%
bzw. 42% Feuchtehaberdie VerteilungsdichtederTorsionswinlel von ¢1_, bei 72° und;_, bei 151°
jeweils einmarkanteMaximum.Im Gegensatzu denMD-SimulationerdesgroR3enSystemgyibt esfur
die deskleinenSystemdbei der Verteilungsdichteler Torsionswinlkel ¢7_1 und i7_; bei 78% Feuchte
klare Maximaundkein VerschmiereltiibereinenbreitenBereich.Auch die restlicherVerteilungsdichten
weisendeutliche schmaleundrelatv hoheMaximaauf, die VerteilungsdichtederTorsionswinlel ¢1_»
undy;_» bildenauchbeimkleinenSystemetwa doppeltsohoheMaxima, wie die Verlaufederanderen
sechsWinkel ¢ bzw. .

Wie sichschonbei der MD-Simulationmit 78% Feuchteandeuteteyerteilensich die MaximaderVer-
teilungsdichterder Torsionswinlel derMD-SimulationdeskleinenSystemsnit 58% Feuchtevor allem



127

im Y-BereichuberdengesamtermoglichenBereichvon —18C bis 180 . Insgesamverteilensich die
Maximader Torsionswinlel ¢ mit einerleichtenHaufungim Bereichzwischerd5® und 18C, lediglich
dasMaximumvon ¢7_1 liegt bei —23°, wo gleichzeitigein Nebenmaximunvon ¢_s liegt. Die Haupt-
maximaliegenfir die Verteilungsdichtemler Torsionswinlel der MD-Simulationmit 42% Feuchtebei
allenVerlaufenderVerteilungsdichtewischemd5’ und 180 . Bei denTorsionswinleln ¢ gibt esim rest-
lichenBereichbeivier GrapherNebenmaximaDie GrapherderVerteilungsdichtexer Torsionswinlel
Y zeigenalle bisaufy;_» mindestengin Nebenmaximunim RestbereichDie Hauptmaximdiegenbei
42% Feuchtavieder— wie schonbeimgroRerSystem- engerzusammenyasschondenUbeigangzum
trockenerenSystemvon 15% Feuchteandeutet.

Die Hauptmaximabeim Torsionswinlel ¢ sindfur die Verteilungsdichterer Torsionswinlel der MD-
SimulationdeskleinenSystemsnit 15% FeuchteaufeinenBereichvon 80° bis 130 zusammengéickt
und nur der GraphdesTorsionswinlels ¢¢_7 zeigtein groReresNebenmaximunaul3erhallliesesBe-
reichs(s. Tabelle2). Die HauptmaximaeimTorsionswinlel s liegenim Bereichvon 110 bis 160, alle
Nebenmaxima- bis auf zweivon Ys_7 — liegenebenélls in derNahedieseBereichs.

Feuchte| w1 » Gp_3 W34 Wus5 W5 We7 Wr_1

100% | 116 124 153 144 134 136 167
115 115 151 141 137 127 167
78% | 119 129 148 145 134 140 150
115 130 145 144 136 139 150
58% | 117 132 150 150 132 137 166
116 136 148 152 136 129 166
42% | 119 129 150 152 136 134 133
116 127 152 150 138 122 131
15% | 122 127 147 149 127 136 124
120 119 139 159 118 142 121

Mittel-
werte | 119 128 150 148 133 137 148
exper
Mittelw. | 117.5 117.0 118.0 118.3 117.6 118.1 116.4

Tab. 3: Aus den MD-Simulationendeskleinen SystemsbestimmteBindungswinlel w_;
benachbarteGlucosenin Winkelgradfur verschiedend-euchten(fur i = 1,...7 und j =
i(mod7) + 1, alsoj = 1 furi = 7); ersteZeile Mittelwerte, zweite haufigsteWerte (kursi);
untenMittelwerte Giberalle Feuchtenln derletztenZeile sind zum Vergleich die ausden
ExperimenterbestimmterMittelwerteeingetragen.

In Tabelle3 sinddie ausdenin denMD-Simulationenmit demkleinenSystemgevonnenerBindungs-
winkel w benachbarteGlucoserfir die verschiedenefeuchtenvon 100%, 78%, ... 15% eingetragen.
Die Varianzerzu denberechneteMittelwertenfir die verschiedeneMD-Simulationeriegenbei 10°.
Die Lageder Maximableibtin etwa gleich zu denender MD-SimulationdesgroRenSystemsbei glei-
cher Feuchte;durchdie geringereZahl an 3-Cyclodetrinen, Giber die die Verteilungsdichtegemittelt
wird, sind die Maxima hoherund schmalerEs gibt nur wenigeKonformationemmit Bindungswinleln
oberhalbvon 165 . Die MD-Simulationmit 58% Feuchtedeskleinen Systemseigt Maximader Bin-
dungswinlel wg_7 und wy_1, die von denexperimentelleriVertenweg verschobersind. Der Graphder
VerteilungsdichtelesBindungswinlels w,_3 hatjetzt zwei lokale Maxima ausgebildetdesserbreite-
resund leicht hdheresbei 135 liegt und sich damitauchvom Wert desExperimentsveg bewegt hat.
Die Graphender Verteilungsdichtemer Bindungswinlel w der MD-Simulationmit 42% Feuchtewei-



128 Anhang C: Tabellen

senMaxima auf, die zum Teil naheram im ExperimentbestimmtenWert als bei der MD-Simulation
desgroRenSystemanit 42% Feuchteliegen. Die Verteilungsdichtemer Bindungswinlel w der MD-
SimulationdeskleinenSystemsnit 15% FeuchtehabenMaximabeidenBindungswinleln w;_», w,_3,
Ws_g UNdWy7_1 IN Ubereinstimmungnit denim ExperimenbestimmteWWerten,sowie auchfiir daseine
derbeidenlokalenMaximadesGrapherdesBindungswinlels wg_7. Der VerlaufderVerteilungsdichten
von wy_; fuhrt beim kleinen Systemden gleichenWechselin der Lage desMaximumsvon 160 bei
100% Feuchtezu 120 bei 15% Feuchtewie beimgro3enSystemaus.

Feuchte| di_» dr 3 O34 ds5 ds g do7 d71
100% | 5.07 4.53 4.77 4.67 4.35 4,53 5.30
500 475 480 470 440 450 5.35
78% | 4.81 4.80 4.89 4.72 4.38 4.44 5.37
500 455 480 465 440 445 540
58% | 5.08 4.71 484 477 4.46 4,53 5.31
490 440 475 465 440 430 540
42% | 4.64 469 491 488 451 4.883 4.80
490 445 475 460 440 445 540
15% | 445 460 4.62 494 439 5.01 4.60
475 450 475 465 450 455 540

Mittel-
werte | 4.81 4.67 481 480 442 4.68 5.08
exper
Mittelw. | 4.38 4.48 4.32 423 4.46 4.42 4.28

Tab. 4: Aus denMD-SimulationendeskleinenSystemdestimmteAbstandeder Sauerstof-
fatomeO(4) benachbarteGlucoserd;_; in A far verschieden€&euchter(furi=1,...7 und
j=1i(mod7)+1,alsoj = 1furi=T7); ersteZeile Mittelwerte,zweitehaufigsteWerte (kur-
siv); untenMittelwerte Uberalle FeuchtenIn derletztenZeile sind zum Vemgleich die aus
denExperimenterbestimmterMittelwerteeingetragen.

In Tabelle4 sinddie ausdenin denMD-Simulationemmit demkleinenSystemgenvonnenerKoordinaten
derO(4)-AtomebenachbarteGlucoserberechneteistanzenn A fur die verschiedeneReuchtervon
100%, 78%, ... 15% eingetragenDie Varianzernzu denberechneteMittelwertenfur die verschiede-
nenMD-Simulationenschvanken zwischen2.0A (d1_» bei 100% Feuchte)lund 8.4A (d7_1 bei 15%
Feuchte).

Auffallig sindfur daskleine SystemhdhereMaximaals bei denSimulationsdatedesgrof3enSystems.
Speziellist bei 100% Feuchtedasbreite Maximum desgrol3enSystemsson d,_3 deutlichin zwei Ma-
xima aufgespaltenDie Verlaufe bei den MD-Simulationenfur 78% und fur 15% Feuchteweisendie
markantestebweichungerzu denGrapherbeim groRenSystemauf, wahrenddie Datender Simula-
tionenbei 58% und42% FeuchtedenendesgroRenSystemsihnlichsind. Die groRtenAnderungervon
feuchtzutrockenzeigtwieder- wie beimgroRenSystem- die Verteilungsfunktiorvon d;_;. Erneutfallt
die monotoneZunahmelerDistanzds_g - fur die LagedesHauptmaximums mit abnehmenddfeuchte
aufin Ubereinstimmungnit demexperimentellgefundenerfrend.



