Kapitel 6

Zusammenfassung und Ausblick

Zu denComputersimulationeder Dynamikvon 3-Cyclodetrinenund Wasseiim Kristallverbund habe
ich die B-Cyclodetrinstrukture, die in der ArbeitsgruppeSaengewon HerrnDr. Steinerl994bei ver
schiedeneriFeuchterngeldst wurden, als Grundlagenfir meine Molekulardynamik(MD)-Simulatioan
verwendet.Die Fragenach der Gute der MD-Simulationenhabeich einerseitsdurch Vermgleich der
~rootmeansquarg(rms)-Fluktuatioen derAtomkoordinaterder3-Cyclodetrinein derMD-Simulation
mit denisotropenVerrickungsparameterder Kristallstrukturenuberpiift. Dabeizeigt sich eine gute
Ubereinstimmundir die Ringatome aberaucherhbhte Flexibilit at der peripheremAtome der B-Cyclo-
dextrine. Ich habeauchdie Aufteilung derUnordnungauf die kristalline und die molekulareUnordnung
untersuchtDies hat gezeigt,dal3die Anteile der Kristallunordnungund der molekularenUnordnung
bei denRingatomerungefhr gleich grol3sind und der Anteil der molekularenUnordnungbei denpe-
ripherenAtomengrofRerist als der kristalline Anteil. DieseUnterscheidungst im Gegensatzum Ex-
perimentin den Auswertungerzu den MD-Simulationenmoglich. Andererseitswird die Auswirkung
dieserFlexibilit at auf die VerteilungsdichteminigerTorsionswinlel undweitererStrukturparameteder
B-Cyclodetrine untersuchtHier egebensich Abweichungerezu denausexperimentellenMessungen
bestimmterParameternderenUrsachen dermangelhaftefEignungderCHARMM-Enemgiefunktionfir
Zuckermolekile liegendurfte. Insgesamemebensichim Vemleich mit experimentellerDatender Kri-
stallstrukturanalys qualitat gute Ubereinstimmungeder Simulationsegebnisseir denMolekiilauf-
bauundseineDynamik.

AnschlieBendverdendie Musterund Lebensdauevon Wasserstdbricken im Kristall untersuchtdie
die Strukturder -Cyclodextrinmolekille und desKristalls stabilisieren Fuir Wasserstdbriickenbirdun-
genund derenStrukturund Dynamik - Lebensdaueund Bindungswechsel erhalteich ausdenMD-
SimulationenErgebnissedie mit experimentellerDatenin vielen Aspektenqualitaty, in einigenauch
gquantitatv verglichenwerdenkdnnen EshabersichdeutlicheAbhangigleitenvon der FeuchtedesKri-
stallsgezeigtBei denMD-Simulationemmit geringer~euchtesindnicht mehrausreichendiele Wasser
molekile zur Stabilisierungvorhandenund bei den MD-Simulationenmit hoherFeuchtekonkurrieren
die Wassermolelle untereinandeund kdnnendeshalbkeine stabilengroRerenwWasserstdbriickensy-
stemebilden. Ein interessantélerausforderundir eine FortsetzungdieserUntersuchungestellt eine
zeitaufgebste Studieder Wasserstdbriickenweclsel dar Mit diesenSimulationenassensich neueEf-
fektefinden,die danngezieltdurchExperimentebesatigt werdenkdnnen.

Der wichtigste und abschlielend®unkt der Auswertungder MD-Simulationenbetrifft die Dynamik
der Wassermolelile im B-Cyclodetrinkristall. Dazuhabeich die DiffusionslonstantedesWassersm
Kristall bestimmtunddie Diffusionsrichtunguntersuchtywozuim AnhangD ein schnellerAlgorithmus
zur Bestimmungder Richtungsmaxim&ntwiclelt wurde.Mit dieserMethodekonnteein geschlossener
Diffusionsweg durchdenKristall bestimmtwerden,der durchdie B-Cyclodetrinringstriktur verlauft
und dereineVerbindungder Wassermolelle in denCyclodetrinringenmit denWassermolelllen au-
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Rerhalbzulaf3t.Bei der Diffusion gibt esauchim anisotroperfall einewennauchaufwendigesodoch
darstellbard_6sung,auf die am Endevon Abschnitt2.5.1 hingeviesenwird. Ihre Behandlungsprengt
denRahmenrdieserArbeit; siesoll in einerAnschlufuntersucimg behandeltverden.

Das neu entwiclelte Simulationsprogramnbietet mit der Verwendungvon Zellenlistenim Vergleich
zu der Verletlistein CHARMM partiell Rechenzeitwrteile. Hier sollen Anschluuntersucimgen fir
weitere Optimierungsomgen, wobei beachtetverdenmul3, dal3dabeikeine Artefakte durch eventuelle
Vereinfichungererzeugtwerden.



