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���À¯YÁ��Y�Ê¼��Y����ÉZÅ���c�Â��½M��{�ÊËZÌ¼Ì��Ê»���| f�»�|¿�Ì³��¾/ËY��

cZ¬Ì¬ve�Ê»��|�Z]�������dÌ·Z §�Ä¯�d�Y�d¸��¾Ì¼Å�Ä]����ÉZÅ���É�Z/��ÄÌ^�
���µÂ°·Â»Á�¯Z»�Ê���]�ÉY�]�É{ZË������ÉZ/Å���������Ä/·Â·�Â¿Z/¿�Ä/¸¼m��Y�¦/¸fz»
d�Y�Äf§�³�c�Â��[M��{�ÊÀ]�¯�� �

ve�¾ËY��{�Á���Y�ªÌ¬ �/]�dÆm�ÊeZ^�Zv»�cÓZÌ��®Ì»ZÀË{Ä���d/�{
��µÂ°·Â»��¼ne�½{�ÁM�����ÉZ/Å��[M���{�����Ä/·Â·�Â¿Z/¿�¶/yY{�����ÉZ/Å���Z/]�Ê/À]�¯

��«��ÉZÅd�Y�Ã|��Ã{Z¨f�Y�¦¸fz»���
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��ÁNPT�Ê»��|À�Z]������É�Z/��ÄÌ^�NVT����������{Y|/ e�Ä/¯�d/�ZÀ »�¾/ËY�Ä/]�

µÂ°·Â»����������z�»��]�Z¯���Âe�ÊËZÆ¿�ÉZ»{�Á�Z�§�ºnu�,ZÅ�Ê»����Á�|¿Â�
����µÂ°·Â»�{Y| e�Á�ºnu��{�����ÉZ/Å��������f/�Y�Z/]�Y��Z/»{�,d/]Zi����Y�Ê/°Ë��Y�Ã{Z¨

MºfË�Â´·����ÊËZÅ���¾ÌÌ e��]�Z¯���Âe�Ä¯�Ê»�����������¿{�Â/»��Y|/¬»�Ä/]�{{�/³�
Ê»�¿Z��À|Á��{���«YÁ,��{�lËZf¿�Ê·Z´q¾ÌÌ e�d]Zi�ºnu�ZË�Ê»��|¿Â����

���É�Z��ÄÌ^�NPT���������ÊËZ/Æ¿��Z�§�,ZÅ�µÂ°·Â»�{Y| e�Ä¯�d�ZÀ »�¾ËY�Ä]�
�z�//»��]�Z//¯��//�Âe�Z//»{�Á�Ê//»�|¿Â//��{Y|// e��{��Z//��ÄÌ^//��Á�

µÂ°·Â»��ÉZÅ�������Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�d]ZiMºfË�Â´·����ÉZÅ�����Ê ���Z�§�Á�Z»{�µZ�eY
�������������ÊËZ/Æ¿�[YÂ/m�Á�{�Y{�Ã|���z�»��Ë{Z¬»�Ä]�ZÆ¿M��Ë{Z¬»�½|¿Z����{

��Y�³�ÃYÂz·{��Y|¬»�Z]�ª]Z�»�ÊÀÌ »��Z�§��{Ê»��{{�³]�[���
���{�µÁY�¹Z³,�������Ä·Â·�Â¿Z¿�¶yY{�[M�ÉZÆ·Â°·Â»��¼ne�Ä�ËZ¬»�����ÉZÅ�ÊÀ]�¯

��ÄÌ^��Z]�¦¸fz»���É�Z�NVT�Zn¿Y�����{Â/��Ê/»�¹����������Â¿Z/¿�Ä/¼Å��ËY�/��Z/e
Ä·Â·����ÉZÅ�������µÂ°·Â»�{Y| e�Á�¥Y��Y�ÉZ�§���¿��Y�ÊÀ]�¯����{ÂmÂ»�[M�ÉZÅ

����������Z�/§��iY�Ê���]�ÉY�]�Á�|À�Z]��]Y�]����/]�����[M�ÉZ/Æ·Â°·Â»��/¼ne�ÉÁ�
ÊÀ]�¯�Ä·Â·Â¿Z¿�¶yY{,ÄÌ^����É�Z�NPT�|Ë{�³�¹Zn¿Y���
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�����µÂ°·Â»��¼ne�Ê���]�����ÉZÅ����Ä/·Â·�Â¿Z¿�¶yY{�[M����ÉZ/Å

��«�Z]�ÊÀ]�¯��ÉZÅ¦¸fz»��
��������Ä^ m��{�ÊÀ]�¯�ÉZÅ�Ä·Â·�Â¿Z¿�Ä�]Y��¾ËY��{����ÊËZÅ�����ºnu�Z]�[M��Y�Â¸¼»

����d]Zi�Á�½Z�°Ë������\ °»��f»Â¿Z¿����{Z ]Y�Ä]�
���,�
��Á�
���f»Â¿Z/¿���Á�
��ÉZ»{���Ã|����§�¾ËÂ¸¯����Y�Ã{Z¨f/�Y�Z]�Á�|¿Y����cÓZÌ/��®/Ì»ZÀË{

ÊeZ^�Zv»����ÉÁ�/Ì¿�½Y|/Ì»�Á�[M�µ|/»�[Zzf¿Y�Áffgmx, SPC�]��[��Z/]
| e����Ê¿Z»��¹Z³�{Y������¶¯�½Z»��Á���ÄÌ^��{�Â»�ÄÌ¿ZiÂ°Ìa���É�Z/��

����Á�|Àf§�³��Y�«�Ê·Â°·Â»�®Ì»ZÀË{��Y��¶ËZ§�����ÉZÅÊmÁ�y�����É�Z/��ÄÌ^/�
�����Ì·Z¿M�ÉY�mY�ÉY�]��Ã{Z¨f�Y|�������ÊeZ^/�Zv»�cÓZÌ/��®Ì»ZÀË{,���®/Ë�

Ã{Y{��Ì·Z¿M�dÆm�ÉÂ«��ZÌ�]��Á���ÉZÅ�ÉZÅ�Z��ÄÌ^���Y�ÊmÁ�y�¹Zy
���¶/j»�Ê·Â/°·Â»�®Ì»ZÀË{NAMD, GromacsÁ���ÄÌ^/���/´Ë{���ZÅ�Z/��

Ê»�������dÌ·Z §�dÆm�Y��É{Á|v»Z¿�dÌ¸]Z«�Á�|�Z]����ÉZÅ�Ê¼Ì/��e�����YÂ/¿Y�Á�
�ËZ¼¿����ÉZÅ�����Y�«��]�Z¯��ZÌfyY��{�É�ZfyZ��Ê»����������/´Ë{�ÉÂ/���Y�Á�|Å{

���4¯�Ä]�µZ�eY�dÌ¸]Z«��������½Z/]���{�Ã|/��Ê�/ËÂ¿�Ä»Z¿�]�ÉZÅ|�����ÉZ/ÅTLC��Á�
Python������ªË���¾ËY��Y�Ä¯�{�Y{�Y����Ê/»��������Ì·Z/¿M�Ä/¿Â³�Å�½YÂ/e���ÉÁ��Y��É

{Y{�¹Zn¿Y�ZÅ�Z��ÄÌ^��ÊmÁ�y]�[���Ä»Z¿�]�É�Y~³�Z]�Z]�Á���Ìa��Z¯��{
��Âe�Ã|��Äf�Â¿ ¶ËZf�Y��§Âf�Ë�¯�Ä·Â·Â¿Z¿�Z]�d¬]Z�»�ÉY�]�Ä¯���ÉZÅ

�����µÂ°·Â»��¼ne�,|Ë{�³�sÔ�Y�Ä ·Z�»�{�Â»����ÉZÅ������Ä/·Â·�Â¿Z/¿�¶/yY{�[M
���ÉY�]�ÊÀ]�¯����[Z«�ÄÌ^������Ã|/��É�Z/������µ{Z/ »ps������Á�������

�Z»��¹Z³Ê¿���³�Ä^�Zv»|Ë{�����Ä»Z¿�]�¾ËY��{,��µÂ°·Â»�{Y| e�������Y�[M�ÉZ/Å
��ºeY���Z¼��ªË������ÉZÅ�����Å��{�½�Ì�¯Y[Z«���Ê/»��z�»���{Â/�����¾/ËY

Ã{Y{����ZÅ��½Z»��Ê���{,�¾Ì´¿ZÌ»����������µÁ|/m��{�Á�Ã|/��É�Ì³��������Y�/³�
Ã|��|¿Y���
��
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��¶°����µÂ°·Â»��¼ne���ÉZÅÄ·Â·�Â¿Z¿�¶yY{�[M��ÉZÅ��Y��Ê/���]�{�Â»
������ËZ¼¿�Ê·Â����]��ËÂ�e�ªË����Y�Ê»�����ËÂ�e�¾ËY�|Å{����ZÅ����Ä/]��Â/]�»

�É�Z��ÄÌ^��ÉZÆf¿Y�ps���Ê»��|À�Z]����
��

��
�¶°����Ê·Â����]�Ä·Â·�Â¿Z¿��ZÅµÂ°·Â»��ËZ¼¿�Á�ÉZÅ��

Æ¿M�¶yY{�[MZ��

��
�¶°���µÂ°·Â»�{Y| e�cY�ÌÌ¤e���ÉZÅ�¶yY{Ä·Â·�Â¿Z¿��ÉZÅ�¦¸fz»

¶]Z¬»��{½Z»����

��
���Y{Â¼¿������µÂ°·Â»�{Y| e�cY�ÌÌ¤e����ÉZÅ��Ä·Â·�Â¿Z¿�¶yY{����ÉZÅ��Y��¦¸fz»
�»��{¶]Z¬��½Z�¿�½Z»���Ê»��|Å{�����������µÁ|/m��Y�¶/�Zu�Ä/mÂe�\·Zm�ÄnÌf¿
����Á��¶°������ÉZÅ�����Á�����������Ä/·Â·Â¿Z¿��{�Ä¯�d�Y�¾ËY���Z/ÅÉ�����/�«�º/¯�,�

µÂ°·Â»���ÉZÅ[M,�����Y��½M�µZ/¿Z¯�Ä/]�½|/��{�YÁ�Á�Ä/¿ZÅ{��Y��Â^��c�|«�
Y|Ìa�Ê¼¿��|ÀÀ¯��������������[M�µÂ/°·Â»�Ê°ÌfÀÌ/���/�«�Ä]�ÄmÂe�Z]��Â�Â»�¾ËY
���
��¹Á�f�´¿M�]�[����{���«�Á���Ä/·Â·�Â¿Z¿�Ä¿ZÅ�����ÉZ/Å�,����Á��,������{�Ä/¯�

��µÁ|m�����\Ìe�e�Ä]����
��,��
����Ô»Z/¯�|/¿Y�Ã|����Y�³�¹Á�f�´¿M�
��d�Y��Ë~a�ÄÌmÂe����������Ä/·Â·�Â¿Z/¿�Ä¿ZÅ{���«�Ä¯�d�Y{�ÄmÂe�|ËZ]�Äf^·Y����Z/Å

������¾]�¯�ÉZÆ¼eY�d»Zz��[Z�fuY�½Á|]���·YÁ��|¿YÁ��Z �Ê��¾]�/¯��
��
¹Á�f�´¿M]�[�������¾f§�³���¿��{�Z]�Á�d�Y�Ã|��½ZÌ]��½Z/°»Y��Â�Â»�¾ËY�

Ä·Â·Â¿Z¿�¶yY{�Ä]�[M�ÉZÆ·Â°·Â»�{Á�Á��ÉZÅ�f¼¯���«�º¯Ê»��{Â����
�Ê§����Y�Ê»���������/fÌ§Y�³��ZfyZ/���{�¾]�/¯�º/eY��/Å�ºÌ/¿Y{Ê��®/Ë�ÉY�Y{�

�{Y�M�½Á�f°·Y��Y�̄ �d�������Ä/·Â·�Â¿Z/¿�Á�d/Ì§Y�³�ÊËZ¿Z/���dÌ/�Zy�¶»Z��Ä
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