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Pienten molekyylien telakointiohjelma GOLD pdivitettiin
askettdin versioon 3.1. Tuki AIX-kdyttojdrjestelmaélle on
paattynyt ja uusin versio on asennettu ainoastaan Sepeliin.
Sepeli onkin huomattavasti IBM:dd tehokkaampi alusta, jo-
ten viimeistddn timan versiopdivityksen myo6tad on hyva ti-
laisuus vaihtaa alustaa nykyaikaisempaan.

GOLD-paketti voidaan edelleen asentaa myd®s omalle Li-
nux-ty0asemalle. Tdiméa on suositeltavaa etenkin niille, jot-
ka kadyttavat GOLDia sekd tulosten analysointiohjelmaa
SILVERI4, graafisten kdyttoliittymien kautta. X-yhteyden yli
grafiikka voi tuntua tuskallisen hitaalta.

Interaktiivinen kdytto

Mikali haluat kadyttaad graafisia kdyttoliittymia Sepelissé, tu-
lee sinun ensin avata interaktiivinen sessio johonkin las-
kentanoodiin. Suoraan edustanoodissa ei pidd ajaa mitddn
minuuttia pidempikestoista ohjelmaa. Tdma tapahtuu qrsh-
komennolla, jolle on lisdksi annettava lisiparametri muis-
tinhallintaa varten:

grsh -1 h_stack=256M

GOLDin interaktiivisen ymparistdn saa kdyttoon komen-
nolla
use gold

Laskentatyo eraajona

Kun ajat GOLD-t6itd CSC:n koneilla, on sinun valmisteltava
eraajotiedosto. CSC:n GOLD-sivustolta [1] 16ytyy esimerkki,
jota voit muokata tarpeen mukaan. Voit my0s ajaa GOLDia
rinnakkaisesti. Rajoitetun lisenssimddrdn takia yli kahdek-
san prosessoriytimen samanaikaista kdyttod tulisi kuitenkin
valttdd, jotta lisenssejd riittdd muillekin.

Uudet ominaisuudet versiossa 3.1

Verrattuna aikaisempaan versioon 3.0, pdivitys toi muka-
naan parannuksia ja laajennuksia, mielenkiintoisiakin. Tédr-
keimpind uudistuksina voidaan pitda:

1. Proteiinin joustavuus. Paikalliset proteiinin paa-
ketjun liikkeet ja sivuketjujen pyorimisliikkeet ovat nyt
madriteltdvissa. Tata varten 16ytyy rotameerikirjasto. Kir-
jasto perustuu artikkeliin [2]. Lisdtyt vapausasteet johta-
vat yleensd pidempiin ajoaikoihin konformaatioavaruuden
laajentumisen myo6td. Myos vddrien positiivisten tulosten
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todennékdoisyys voi kasvaa. Uutta toimintoa kannattaakin
kayttda harkiten.

2. Hemiryhmien parempi Kisittely. Raudalle 16ytyy
uudet metalliparametrit, joilla erityyppiset ligandivuoro-
vaikutukset voidaan mallintaa paremmin. Yhdistettyna
uusiin typpiparametreihin, ChemScoren onnistumispro-
sentti telakoitumisissa nousi aiemmasta 64 %:sta 73 %:iin
[3]. Hemiproteiinien osalta kannattaa kdyttdd ChemScorea
GoldScoren sijasta.

3. Telakoituminen pehmeilla paikallispotenti-
aaleilla. Nyt voidaan huomioida tilanne, jossa molekyy-
li telakoituessaan pystyy hieman siirtdmaan lahella olevia
aminohappotédhteitd. Pehmedmmilld potentiaaleilla ligan-
din ja proteiinin pienestd padllekkadisyydestd ei rangaista
niin kovalla kéddelld kuin standardipotentiaaleilla.
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PC-kirjasto on 'Computer Physics Communication'
-lehden ohjelmakirjasto.

Taman tyyppisen kirjastojen kdyttd on viime vuosi-
kymmenen aikana vihentynyt merkittavasti.

Vaikka ohjelmakirjasto on suhteellisen halpa, sen ylla-
pito kuitenkin tyo6llistdad asiantuntijoitamme.

Tilastojen mukaan CPC-kirjaston kdyttd on niin mini-
maalista, ettd CSC harkitsee tilauksen lopettamista.

Jos kdytdt CPC-Kirjastoa ja haluat, ettd kirjasto kuluu
myos tulevaisuudessa meiddn tarjontaamme, ilmoita sii-
td sahkopostiosoitteella 'astrom@csc.fi'.
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