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Osnovna svojstva RNA

m Prijenos genske informacije

Transport to cytoplasm
for protein synthesis
(translation)

Cell membrane
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Racunala i ra¢unalni programi

m Kemijske simulacije
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m Racunalni programi
= AMBER
m GROMACS

FAST. FLEXIBLE. FREE.
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Integriranje jednadZbi gibanja

m PoloZaj, brzinu i ubrzanje aproksimiramo ekspanzijom
Taylorova niza

Taylorov niz
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Verlet algoritam

r(t +6t) = 2r(t) — r(t — ot) + 5t3a(t)
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|zra¢un slobodne energije

m Spontanost procesa
m Vjerojatnost da e sustav zauzeti odredeno stanje
m Poteskoce u uzorkovanju konfiguracija vece energije

m Simulacije su:

m Pristrane prema minimumu
m Vremenski ograniéene

m Fazne prostore veéih sustava nemoguce u potpunosti
uzorkovati

Helmholtzova slobodna energija
—kBTIn(//dedr exp<E( ))p(pN,rN))
ke T
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m Napredna metoda uzorkovanja
m Modificiranje funkcije potencijala
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Umbrella sampling-procedura

m Kratka simulacija
povlagenja

m Stvaranje prozora u kojima
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Dodatni potencijal
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Prilagodeni potencijal Reakcijska koordinata
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G(e) = —% InP(¢),
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Gibbsove energija
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