
-ligandum 

 
 

 
Semmelweis Egyetem 

 
 

ferenczy.gyorgy@med.semmelweis-univ.hu 

 

Tartalom 
 

Molekuladinamika 
 

 
 

 
 

 
 

Standard szabadenergia 
 

 
 

2 

A 

B 

Molekuladinamika (MD) 

 
 

 

 

3 

Klasszikus molekula dinamika:  
 

 

 

EMM=E +E +Etorz+Evdw+Eelek 

Szabadenergia -  

  

4 

 
 (1)-ben ln 
  - ->  



Szabadenergia -  

 

=  

 

 

(4)-ben -
 

5 

  

 
 

Szabadenergia -  

6 

 
(s) 

 
(  

  
fs) 

10-15-10-12 0.001-0.1 
 

1-1000 

10-12-10-9 0.1-10 

 

103-106 

10-9-10-6 1-100 
 

106-109 

 
10-6-10-1 10-100  

ligandum-
 

 

109-1014 

F=FB-FA  
F=FB-FA -

 

 
 

  
 
 
 
 
 

 
 

  
 

 

 

 

7 

F=0 

-  

H(r,p, =0  
 

 

H(r,p, =1  

 
H  =H(r,p, ) = (1- ) HA + HB 

                            

          H  nak is lehet 
           HA, HB -  

8 

http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/2.6/ug/node36.html 

Ala->Ser 

A B 



 

9 

 
 

 
Jarzynski egyenlet) 

 
 

 

d
xdEdx

d
xdE

kT
e

dxe
kT

d

dxekTd

d
xdF

kT
xE

kT
xE

kT
xE

,,11

ln
,

,

,

,

 

Pl.: E(x, ) = (1- ) EA (x)+ EB (x); 
dE/d  = EB-EA 

 

10 

F = FB-FA   =  F( =1)-F( =0)  =  

 

 

 
 

  
2.   

  

T.f.:  ->   

  

11 

ligandum-  
   

 

 

12 

  

  
  

 (3)  

 

 

(4)  

 



 

 
 

A    B 
 

 

 

13 

fr
eq

ue
nc

y 
di

st
rib

ut
io

n 

J. CHEM. PHYS.  
123, 084109 (2005) 

Statinfo  

 

 

x   
y   

 

14 

 

 

 

szabadenergia 

 

x   
y   

P(x)  x   

15 

 

 

x   
y   

16 
PNAS (2005) 102 6825 6830 

 

 

potential of mean force 
(PMF) 

 
1.   -  

 

2. P(    
 

 



 

17 

(Jarzynski) 
kT
WkTFFF expln12

(W) 
 

 
 

 

 
G (nem 

Ligandum  

  

 

- 1 

18 

- 2 

P 
double decoupling  

 
 
 
 
 
 
 
 
TI vagy FEP 

19 

  

 

F=0 

 

 
 

 
H, T

  
 

H, T
 

 

20 



 FKBP12-ligandum  

 
 

 
 

J. Phys. Chem. B 2009, 113, 2234 
21 

 
 

FEP 
Energia komponensek is 

ko
nf

 

tr
an

sz
l 

ro
t 

 lizozimhez 

 
J. Chem. Theor. Comput. 2011, 7 3001 

22 

G 
termodinamikai 

 
kis szerkezeti 

 

   

23 

 
PLOS Comp Biol 2012, 8 e1002665 

2 ligandum 

 

   

 
PLOS Comp Biol 2012, 8 e1002665 

24 

G; TI 
 
 

 

mint stan. dev. ligandum  



  
(nem termodinamika) 

JACS 2011 133 9181 

PP1 molekula 15 Src   

25 

 
-ligandum   

-  
 

F ( G  
 

 
Szabadenergia  

 
 

 
 

 

26 


