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3.1.4.1 Teoremas de Hohenberg y Kohn 



3.1.4.2 El método de Kohn-Sham 
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3.1.4.3 Aproximación a la densidad Local10,11 
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3.1.4.4 Correcciones de Gradiente Generalizado a la energía de correlación 
intercambio (GGA) 



3.1.4.5 Funcionales Hiper-GGA o híbridos 
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3.1.4.6 Funcionales Semiempíricos  



 









 



3.3.2.1 Esquemas aditivos y substractivos 
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4.3.1.1 Simulaciones de Dinámica Molecular 
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4.3.1.2 Cálculos QM/MM del perfil de reacción  



≠

 
GI GII 

Nivel de teoría ∆V≠ ∆VR ∆V≠ ∆VR 

PBE0/SVPa 28,4 7,1 30,2 0,4 

PBE0/TZVP//PBE0/SVPa 28,8 5,1 32,1 -0,1 

PBE0/TZVPa 27,9 6,7 30,2 1,1 

PBE0/TZVPb 22,0 10,9 20,4 6,7 
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Información estructural previa 





Construcción del modelo inicial WT:UDP-Glc:OLE 



Protonación del sistema 
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δ
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Parametrización del sistema 



Modelo basado en modos normales de vibración de la proteína más dinámica 
molecular 

http://www.sciences.univ-nantes.fr/elnemo
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Análisis trayectoria completa 





Análisis de desviación por residuos 







Clusterización 



Análisis de interacciones 





Análisis de cavidad 
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5.3.2.1 WT:UDP-Glc 



Análisis de la trayectoria completa  
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Análisis de la trayectoria convergida 

Clusterización 





Análisis de interacciones 









Análisis de la Cavidad 

Å3

5.3.2.2 WT:UDP-Glc:OLE (sistema completo) 



5.3.2.2.1 Modelo basado en la estructura cristalográfica  

Análisis de la trayectoria 
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Análisis de la trayectoria convergida 

Clusteritzación  



Análisis de interacciones 





Å



Análisis de Cavidades 

5.3.2.2.2 Modelo basado en el modelo generado por elNémo 

http://www.sciences.univ-nantes.fr/elnemo/
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Análisis de la trayectoria 





 

Análisis de la trayectoria convergida 

Clusterización 





Análisis de interacciones 





Análisis de Cavidades 















Análisis de las cavidades 



Conclusiones sobre el estudio estructural de OleD WT 
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5.3.5.1. Reactividad elNémo3 













5.3.5.2 Reactividad elNémo2   









5.3.5.3 Reactividad Sistema completo Abierto 







5.3.5.4 Comparación de funcionales 
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BOND 

os-Cg         285.0    1.460      

ANGLE  

os-Cg-H2   60.00       110.00     

os-Cg-Os   100.00     112.00     

ca-os-Cg    66.103     117.960    

 

DIHE 

 

Oh-Cg-Cg-os   1    1.010         0.000        -3           

Oh-Cg-Cg-os   1    0.000         0.000        -2           

Oh-Cg-Cg-os   1    0.020         180.000    1           

ca-os-Cg-H2    3    1.150         0.000        3.000       

ca-os-Cg-Os    3    1.150         0.000        3.000       

ca-os-Cg-Cg    3    1.150         0.000        3.000       

os-Cg-Cg-H1   1    0.05           0.0             3.          

os-Cg-Cg-Cg   1    -0.27          0.0             1.          

os-Cg-Os-Cg   1    0.96           0.0            -3.    
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