
Anhang C: Tabellen

Nupdate Res.[Å] 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 3 � 5 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: EssinddieverwandtenAnzahlenderDynamikschrittefür dieverschiedenenErneue-
rungsintervalle unddieben̈otigtenReservoire in Å beieinemIntegrationszeitschritt von2fs
undeinermittlerenTemperaturvon 300K angegeben.

Die Tabelle1 gibt einenÜberblick überdie im Effizienzvergleich desTeils 3 benutztenAnzahlender
Dynamikschrittefür die unterschiedlichenAuffrischungsintervalle und überdie ben̈otigtenReservoire
in Å bei einemIntegrationszeitschritt von 2fs und einer mittleren Temperaturvon 300K. Die unter-
schiedlichenSchrittzahlensindnötig,weil dieKontrollmechanismenvonCHARMM keineganzzahligen
Vielfachenvon NU pdate ber̈ucksichtigen,wie in Kapitel3.1ausgef̈uhrt ist.
Die Tabellen2 bis 4 gebeneineZusammenfassungderErgebnissedeskleinenSystemsin Ergänzungzu
denKapiteln5.2bis 5.4für Torsionswinkel-, Bindungswinkel- undBindungsl̈angenverteilungen.
In Tabelle2 sinddieMittelwerteundjeweilsdarunterdiehäufigstenWertederausdenMD-Simulationen
deskleinenSystemsbestimmtenTorsionswinkel ϕ und ψ zusammengefaßt.Die BedeutungderZeilen
stimmt dabeimit der in Tabelle5.2 überein.Die Varianzenzu den berechnetenMittelwertenfür die
verschiedenenMD-Simulationenschwanken zwischen3 � 0� (ϕ1 � 2 bei 100% Feuchte)und 39

�
(ψ6� 7

bei 42% Feuchte;hier existierenzus̈atzlichzu demHauptmaximumim BereichderMeßwertezwei gut
ausgepr̈agteNebenmaximaim negativenWinkelbereich,diezuderungewöhnlichhohenVarianzführen;
ein Grunddafür kannin derAnmerkungim Unterkapitel4.2aufSeite64gesehenwerden).
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Feuchte ϕ1 � 2 ϕ2 � 3 ϕ3 � 4 ϕ4� 5 ϕ5� 6 ϕ6� 7 ϕ7� 1

ψ1� 2 ψ2� 3 ψ3 � 4 ψ4 � 5 ψ5 � 6 ψ6 � 7 ψ7 � 1

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: AusdenMD-SimulationendeskleinenSystemsbestimmteTorsionswinkel ϕ undψ
benachbarterGlucosenin Winkelgradfür verschiedeneFeuchtenundMittelwerteüberalle
Feuchten(zujederFeuchteersteundzweiteZeileϕi � j – Mittelwertbzw. wahrscheinlichster
Wert(kursiv) –,dritteundvierteZeileψi � j – wie beiϕi � j – für i � 1 � � � � 7 und j � i

�
mod7� 	

1, also j � 1 für i � 7; bei der Mittelwertbildung über alle Feuchtenunber̈ucksichtigte
Ausreißersindin Klammerngesetzt;ein gesternterWert bedeuteteineErsetzungdurchein
demHauptmaximumnahezuebenb̈urtigesNebenmaximum).In denletztenZeilensindzum
VergleichdieausdenExperimentenbestimmtenMittelwerteeingetragen.

Im Gesamtvergleich von kleinemzu großemSystemsinddie MaximaderVerläufemit 100% Feuchte
beimkleinenSystemdeutlicheralsbei derAbbildung5.7zur MD-SimulationdesgroßenSystems,die
Lagestimmt bei beidenMD-Simulationennahezuüberein.Für die MD-Simulationenmit 78%, 58%
bzw. 42% FeuchtehabendieVerteilungsdichtenderTorsionswinkel vonϕ1� 2 bei72
 undψ1� 2 bei151

jeweilseinmarkantesMaximum.Im GegensatzzudenMD-SimulationendesgroßenSystemsgibt esfür
die deskleinenSystemsbei derVerteilungsdichtederTorsionswinkel ϕ7 � 1 undψ7 � 1 bei 78% Feuchte
klareMaximaundkeinVerschmieren̈ubereinenbreitenBereich.AuchdierestlichenVerteilungsdichten
weisendeutliche,schmaleundrelativ hoheMaximaauf,dieVerteilungsdichtenderTorsionswinkel ϕ1 � 2

undψ1 � 2 bildenauchbeimkleinenSystemetwadoppeltsohoheMaxima,wie dieVerläufederanderen
sechsWinkel ϕ bzw. ψ.
Wie sichschonbei derMD-Simulationmit 78% Feuchteandeutete,verteilensichdie MaximaderVer-
teilungsdichtenderTorsionswinkel derMD-SimulationdeskleinenSystemsmit 58% Feuchtevor allem
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im ψ-BereichüberdengesamtenmöglichenBereichvon � 180� bis 180� . Insgesamtverteilensichdie
MaximaderTorsionswinkel ϕ mit einerleichtenHäufungim Bereichzwischen45� und180� , lediglich
dasMaximumvon ϕ7 1 liegt bei � 23� , wo gleichzeitigein Nebenmaximumvon ϕ4  5 liegt. Die Haupt-
maximaliegenfür die VerteilungsdichtenderTorsionswinkel derMD-Simulationmit 42% Feuchtebei
allenVerläufenderVerteilungsdichtezwischen45� und180� . Bei denTorsionswinkeln ϕ gibt esim rest-
lichenBereichbeivier GraphenNebenmaxima.Die GraphenderVerteilungsdichtenderTorsionswinkel
ψ zeigenallebisaufψ1 2 mindestenseinNebenmaximumim Restbereich.Die Hauptmaximaliegenbei
42% Feuchtewieder– wie schonbeimgroßenSystem– engerzusammen,wasschondenÜbergangzum
trockenerenSystemvon 15% Feuchteandeutet.
Die HauptmaximabeimTorsionswinkel ϕ sind für die VerteilungsdichtenderTorsionswinkel derMD-
SimulationdeskleinenSystemsmit 15% FeuchteaufeinenBereichvon80� bis130� zusammengerückt
und nur der GraphdesTorsionswinkels ϕ6  7 zeigt ein größeresNebenmaximumaußerhalbdiesesBe-
reichs(s.Tabelle2).Die HauptmaximabeimTorsionswinkel ψ liegenim Bereichvon110� bis160� , alle
Nebenmaxima– bis auf zweivon ψ6  7 – liegenebenfalls in derNähediesesBereichs.

Feuchte ω1  2 ω2 3 ω3 4 ω4 5 ω5 6 ω6 7 ω7 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 denMD-SimulationendeskleinenSystemsbestimmteBindungswinkel ωi  j

benachbarterGlucosenin Winkelgradfür verschiedeneFeuchten(für i � 1 � � � � 7 und j �
i � mod7��� 1, also j � 1 für i � 7); ersteZeile Mittelwerte,zweitehäufigsteWerte(kursiv);
untenMittelwerteüberalle Feuchten.In der letztenZeile sind zum Vergleich die ausden
ExperimentenbestimmtenMittelwerteeingetragen.

In Tabelle3 sinddie ausdenin denMD-Simulationenmit demkleinenSystemgewonnenenBindungs-
winkel ω benachbarterGlucosenfür die verschiedenenFeuchtenvon 100%, 78%, ... 15% eingetragen.
Die Varianzenzu denberechnetenMittelwertenfür die verschiedenenMD-Simulationenliegenbei 10� .
Die LagederMaximableibt in etwa gleichzu denenderMD-SimulationdesgroßenSystemsbei glei-
cherFeuchte;durchdie geringereZahl an β-Cyclodextrinen, überdie die Verteilungsdichtegemittelt
wird, sinddie Maxima höherundschmaler. Es gibt nur wenigeKonformationenmit Bindungswinkeln
oberhalbvon 165� . Die MD-Simulationmit 58% FeuchtedeskleinenSystemszeigtMaximaderBin-
dungswinkel ω6 7 undω7  1, die von denexperimentellenWertenweg verschobensind.Der Graphder
VerteilungsdichtedesBindungswinkels ω2 3 hat jetzt zwei lokale Maxima ausgebildet,dessenbreite-
resund leicht höheresbei 135� liegt und sich damit auchvom Wert desExperimentsweg bewegt hat.
Die GraphenderVerteilungsdichtenderBindungswinkel ω derMD-Simulationmit 42% Feuchtewei-
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senMaxima auf, die zum Teil näheram im ExperimentbestimmtenWert als bei der MD-Simulation
desgroßenSystemsmit 42% Feuchteliegen.Die Verteilungsdichtender Bindungswinkel ω der MD-
SimulationdeskleinenSystemsmit 15% FeuchtehabenMaximabeidenBindungswinkeln ω1 � 2, ω2� 3,
ω5 � 6 undω7 � 1 in Übereinstimmungmit denim ExperimentbestimmtenWerten,sowie auchfür daseine
derbeidenlokalenMaximadesGraphendesBindungswinkelsω6 � 7. DerVerlaufderVerteilungsdichten
von ω7� 1 führt beim kleinenSystemdengleichenWechselin der LagedesMaximumsvon 160� bei
100% Feuchtezu 120� bei 15% Feuchtewie beimgroßenSystemaus.

Feuchte d1� 2 d2� 3 d3 � 4 d4� 5 d5 � 6 d6 � 7 d7� 1

100% 5.07 4.53 4.77 4.67 4.35 4.53 5.30
5.00 4.75 4.80 4.70 4.40 4.50 5.35

78% 4.81 4.80 4.89 4.72 4.38 4.44 5.37
5.00 4.55 4.80 4.65 4.40 4.45 5.40

58% 5.08 4.71 4.84 4.77 4.46 4.53 5.31
4.90 4.40 4.75 4.65 4.40 4.30 5.40

42% 4.64 4.69 4.91 4.88 4.51 4.88 4.80
4.90 4.45 4.75 4.60 4.40 4.45 5.40

15% 4.45 4.60 4.62 4.94 4.39 5.01 4.60
4.75 4.50 4.75 4.65 4.50 4.55 5.40

Mittel-
werte 4.81 4.67 4.81 4.80 4.42 4.68 5.08
exper.

Mittelw. 4.38 4.48 4.32 4.23 4.46 4.42 4.28

Tab. 4: AusdenMD-SimulationendeskleinenSystemsbestimmteAbsẗandederSauerstof-
fatomeO(4)benachbarterGlucosendi � j in Å für verschiedeneFeuchten(für i � 1 � � � � 7 und
j � i � mod7��� 1, also j � 1 für i � 7); ersteZeileMittelwerte,zweitehäufigsteWerte(kur-
siv); untenMittelwerteüberalle Feuchten.In der letztenZeile sindzumVergleichdie aus
denExperimentenbestimmtenMittelwerteeingetragen.

In Tabelle4 sinddieausdenin denMD-Simulationenmit demkleinenSystemgewonnenenKoordinaten
derO(4)-AtomebenachbarterGlucosenberechnetenDistanzenin Å für dieverschiedenenFeuchtenvon
100%, 78%, ... 15% eingetragen.Die Varianzenzu denberechnetenMittelwertenfür die verschiede-
nenMD-Simulationenschwanken zwischen2.0Å (d1 � 2 bei 100% Feuchte)und 8.4Å (d7� 1 bei 15%
Feuchte).
Auffällig sindfür daskleineSystemhöhereMaximaalsbei denSimulationsdatendesgroßenSystems.
Speziellist bei 100% FeuchtedasbreiteMaximumdesgroßenSystemsvon d2� 3 deutlichin zwei Ma-
xima aufgespalten.Die Verläufebei denMD-Simulationenfür 78% und für 15% Feuchteweisendie
markantestenAbweichungenzu denGraphenbeimgroßenSystemauf,währenddie DatenderSimula-
tionenbei58% und42% FeuchtedenendesgroßenSystems̈ahnlichsind.Die größtenÄnderungenvon
feuchtzutrockenzeigtwieder- wie beimgroßenSystem- dieVerteilungsfunktionvond7� 1. Erneutfällt
diemonotoneZunahmederDistanzd5 � 6 - für dieLagedesHauptmaximums- mit abnehmenderFeuchte
auf in Übereinstimmungmit demexperimentellgefundenenTrend.


