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-f  system.xtc  ���L���	�
������/?�����
��
-�	>��	
��0�
-f  system.plw  �		��������������/!	�
$�����
��
-�	>��	
��0�
-f  system_mdl.pdb  ���L���	�
������/�)*�(!�-�	>��	
��0�
-f  system_i.pdb  ���L���	�
������/�)*���>�����-��W�-F-O-X�����-�	>�� 	
��0�

-pli  system.pli  �		���
�	�����	
������/��B���������M�>������������� ��0�
-tpy  system_tpy.pdb  �	>	�	=
������/��B���������M�?���������������0�


����������������D��������� �
-cls  IDa  ��������
=���=	�����-��)�+�)�+���+!#��

-ctol  1.000  ��������
=��	����
��-�Q�
-dmax  3.500  )����
��������-�Q�

-m Prediction  ��	=�����	��-� 
��
���+��������	
�
-n  0-10  "�������
=�-�?9
�

-ptol  2.500  ��������	
��	����
��-�Q�
-top  50.000  �	>�����	����	���>�������	
�����-�T�

-v  Silent  ����	���
-�����
�+����	��+)��=
	�����

����������� �

-l  x-y/[xy...]  ,�=�
����
=�-���	���������
������+����
��)��
-t  x-y/[xy...]  ���=�����
=�-���	���������
������+����
��)��
-w  x-y/WAT/Auto  $��������
=�-���	���������
������+��������
���+���	 ������

��������
����
����
��	��>���/�������0�

O_system.log  ,	=������
O_system.pli  �		���
�	�����	
������/=�
����������
	��M�>�������� ��������
>��0�
O_system.plw  �		��������������/=�
����������
	��M�>������������� ���
>��0�

O_system_prXXX.pdb � ,	
=�/����0�>�������	
������/444�W��)�+�)�+���+!#�0 �
O_system_prXXX_top.pdb � ��	���/�	>9���0�>�������	
������/444�W��)�+�)�+���+ !#�0�

O_system_tpy.pdb  �	>	�	=
������/=�
����������M�>����������������
>�� 0�
����	���	��>���

O_system_rmst.txt  �!�)�@������/���=��9���=���� a0�
O_system_clID.pdb  ���
���
9�������������������/�	���)�+�)�+!#�0�
O_system_clPO.pdb  �	����	
9�������������������/�	�����+!#�0�
O_system_ocID.lst  ���
���
9������	���>�
�
������/�	���)�+�)�+!#�0�
O_system_NoSF.txt  (������	��>		���������>���������/���������@������	
 0�

)��=
	�����	��>���
O_system_cSFw.pdb  ,����	�������������������/���������@������	
0�
O_system_frft.pdb  ���=����		���
�����	������������������
O_system_frfw.pdb  $������		���
�����	������������������
O_system_fSFw.pdb  �		����������
�����������������
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)������� ���L���	�
� �
�� �	>	�	=
� �
>��� ������ / �'���#<=�1� �
� � �'���#E� '< 2$ 0-� �������
������
�J��
���JJ-����=�������>���������
���������
 ��)-����=���>�������	
�����������B������%�
$ mobywat -t [A] -w Auto -n 0-100 -cls MER 
�
)������� ���L���	�
� �
�� �	>	�	=
� �
>��� ������ / �'���#<=�1� �
� � �'���#E� '< 2$ 0-� �������
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�J� �
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� ��
=�� 	�� ��	�� ������� 
�����-� ���=���>�������	
�
����������B������%�
$ mobywat -t 1-925 -w Auto -n 0-100 -cls MER -m Pre diction �
�
�		�� ������� �
>��� ����� ����� �	����>	
��
=� >		�� �
�	 �����	
� ����� / �E�'���#< �" 0-� ���=���
>�������	
�����������B������-�	����������
=�������� �����	��>		���
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$ mobywat -f O_system.plw -cls MER 
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>���)*������/ *���E#2�< 2$ 0-�	�����	>��	
�����������	@�%�
$ mobywat -f 2FMA_mdl.pdb -t [A] -w Auto -n 1-100 - cls MER 
�
��>�������)*�������������		��
����5 *��� 6-�	�����	>��	
�����������	@�%�
$ mobywat -f 2FMA.pdb -t [A] -w Auto -n 1-100 -cls MER 
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$ mobywat -m Prediciton -f system.xtc -tpy system_t py.pdb -t [A] -l 
[B] -w Auto -n 0-1000 -ctol 1 -ptol 2.5 -dmax 3.5 
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Match List between ID-all-inclusive Prediction List  and Reference List 
First frame #             :        0 
Last frame #              :    10000 
Match tolerance (A)       :    1.500 
B-factor limit            :   30.000 
Distance tolerance (A)    :    3.500 
Prediction tolerance (A)  :    2.500 
Clustering tolerance (A)  :    1.000 
=================================================== =================================================== = 
Water(pl)#     Water(ol)#   Cluster(ol)#     Count |  Ref.# Ref.atom# Ref.res.#  B-factor  Distance | M 
--------------------------------------------------- --------------------------------------------------- - 
         1              1              1      9385 |     13      1706       614      7.64     0.144 | x 
         2              2              1      9187 |     16      1709       617      8.62     0.352 | x 
         3              4              1      8913 |     20      1713       621      9.18     0.796 | x 
         4              5              1      5645 |     36      1731       639     11.76     0.672 | x 
         5              3              1      4156 |     82      1779       687     16.50     7.437 | - 
         6              7              1      3305 |     42      1737       645     12.13     0.225 | x 
         7              8              1      1424 |     49      1744       652     12.50     0.798 | x 
         8             11              1      1131 |     24      1717       625     10.48     0.171 | x 

� ……………………………………………………………………………………………………………………………………………………………………...��
       649           3040            176         1 |    122      1831       739     21.82     6.217 | - 
       650           3106            176         1 |     39      1734       642     12.05     3.804 | - 
       651           4884             56         1 |     54      1749       657     13.77     1.508 | - 
=================================================== =================================================== = 
SR       78.981 
=================================================== =================================================== = 
 

!����������	���)*��
�������F��/�����=��0�



 

 23

�
�
�
�"!<�4<6�

�
����������������>	����	
��/������>�����0�	��������> �	���
��
������������
=��������
�����	=��>��������� �
���
������>	����	
��/�����>�����0��I.�K-�I.�H-��
��HK�J �T�	��������
�����	=��>����������
���>	����	
������ ��	�
�-�
���>����@��
����)*��	����������	�
��!�����
=�>����� �
�������
����/Q0�������	�
��	��������
����������	
 �
������	
���>�	���
��
��������������	�>���������/:�� N�
V���������FJ�E0��

�
�
�



 

 24

�
��$���4<4�
���
���
������%�����
�

������
����D����������

-f  system.xtc  ���L���	�
������/?�����
��
-�	>��	
��0�
-f  system.plw  �		��������������/!	�
$�����
��
-�	>��	
��0�
-f  system_mdl.pdb  ���L���	�
������/�)*�(!�-�	>��	
��0�
-f  system_i.pdb  ���L���	�
������/�)*���>�����-��W�-F-O-X�����-�	>�� 	
��0�

-pli  system.pli  �		���
�	�����	
������/��B���������M�>������������� ��0�
-r  system_ref.pdb  ������
��������/��B�����0�

-tpy  system_tpy.pdb  �	>	�	=
������/��B���������M�?���������������0�

����������������D��������� �

-cls  IDa  ��������
=���=	�����-��)�+�)�+���+!#��
-ctol  1.000  ��������
=��	����
��-�Q�
-dmax  3.500  )����
��������-�Q�

-m Prediction  ��	=�����	��-� 
��
���+��������	
�
-mtol  1.500  !������	����
��-�Q�

-n  0-10  "�������
=�-�?9
�
-ptol  2.500  ��������	
��	����
��-�Q�

-top  50.000  �	>�����	����	���>�������	
�����-�T�
-v  Silent  ����	���
-�����
�+����	��+)��=
	�����


����������� �
-l  x-y/[xy...]  ,�=�
����
=�-���	���������
������+����
��)��
-t  x-y/[xy...]  ���=�����
=�-���	���������
������+����
��)��
-w  x-y/WAT/Auto  $��������
=�-���	���������
������+��������
���+���	 ������

��������
����
����
��	��>���/�������0�

O_system.log  ,	=������
O_system.pli  �		���
�	�����	
������/=�
����������
	��M�>�������� ��������
>��0�
O_system.plw  �		��������������/=�
����������
	��M�>������������� ���
>��0�

O_system_prXXX.pdb � ,	
=�/����0�>�������	
������/444�W��)�+�)�+���+!#�0 �
O_system_prXXX_top.pdb � ��	���/�	>9���0�>�������	
������/444�W��)�+�)�+���+ !#�0�

O_system_tpy.pdb  �	>	�	=
������/=�
����������M�>����������������
>�� 0�
O_system_mtXXX.lst  !����������/444�W��)�+�)�+���+!#�0�
O_system_i_XXX.mat  ������������������?�/444�W��)�+�)�+���+!#�-��W�-F-O -
��Z��	�0�

O_system_rSFw.pdb  ������
���������>		��/���������@������	
0 ��

����	���	��>���
O_system_rmst.txt  �!�)�@������/���=��9���=���� a0�
O_system_clID.pdb  ���
���
9�������������������/�	���)�+�)�+!#�0�
O_system_clPO.pdb  �	����	
9�������������������/�	�����+!#�0�
O_system_ocID.lst  ���
���
9������	���>�
�
������/�	���)�+�)�+!#�0�
O_system_NoSF.txt  (������	��>		���������>���������/���������@������	
 0�

O_system_mtIDc.lst  �������������������/�	���)�+�)�+!#�0�
O_system_reft.pdb  ������
������=����		���
�����
O_system_refw.pdb  ������
�����������		���
�����

)��=
	�����	��>���
O_system_cSFw.pdb  ,����	�������������������/���������@������	
0�
O_system_frft.pdb  ���=����		���
�����	������������������
O_system_frfw.pdb  $������		���
�����	������������������
O_system_fSFw.pdb  �		����������
�����������������

�
�
�



 

 25

�
11���� ����� >��?< � "�	�� ���� ������ ������ ��� @������ ���� ����������� �	�� �� ��� >�������	
� /����0�
���	���
=� �	� #B�� .�E�� ���� ��=���� ���� ��� @����-� ���� � 	��� ����������� �� >�������	
� ��� �
�
�	�>����	
��������
�����	=��>����������>	����	
��/"� =��.�H0���

�B<�4<-�

�+!#���)�+�)�+��444������

�-�T
>		��������
��������
��	�������������	���(�����

�����>�������	
�444������
��������	���(�����
�JJ�� 444

=

=
�

���#���"1��< �*��������@������	
�	����������	
�����
=���>������� 	
�����������?�/��	�-�>�	�-���	�0�
�	����
���@�����-�@�������	
����9�	���	��!	�
$����� 
����
�����9����
�����
=���	������������
�	����
���@�������
��>��
������������������@�������
 �/>�	�-��	�0�����������	���

���	��@�������
"	������-�!	�
$�����9=�
����������������
��>�������	 
������������

������������B�������
�����
����� �
�� �	������� ���� ��������� ���@������ �
�	� ������ ���� ����� 	>��	
� 	�� ����>�	=���� ��� �������
�	������	>����N���	
�	��>�	���
����	��@������	����� �>�������	
���=	������/�����	
�.�F0��
����
�
���������������@��	>��
���		���

�1&��� ��;&�#�	1��>��?<� "	����

��>>������	
������	��-��	>9����@����	
�	���� ��>�������	
�������
/�����	
�.�F�D0���
������������?�����
=���=���		���
 ��	�
�-����<9��<����������
��<��>�
=�	
�
�
����
����-� ����������� 	
���� ���� B�����
� 	�� >������� �� ������ �	�������� ��� ���� �	>� 	�� ����
>�������	
� ����� ��� �?>������� �
� ���� ��	��� >���	���
 ��� /�� ?-� #B�� .�G0�� ��� @������ ���� 
	��
����������� �������
� �
� !	�
$��-� ���� ���
� ��
� ��� ��� ��
� 	����
��� ��	�� ���� ������ ������ /"�=��
.�G0��

�B<�4<.�

��T
�����>�������	
�����������
��������	���(�����

�����>�������	
����	���T�?��	>������
��������	���(������JJ?�� = �

!	�
$��� >�	@����� ������ >	����	
�� �
� �
� �
������
=� 	 ����� 	�� ������ ����������� !� /#B�� .�.0�
@����� �
� ���� >�������	
� ������ �
� 	����� �	���-� !� ��� ����� ��� �� ��	��� 	�� ���� >��������� ������
>	����	
������B��
�����������>���	���
���	��!��
�>�� ��
=���������>	����	
���	������	>�	������
>�������	
��������

��������������� ��� ���@��� /"�=�� .�I 0� ���� ������� �	�� � �������	
� 	�� ���� �	>� ���9	��� @����� �	��
>�	�����	
� 	�� ���� ��	��� @����	
� 	�� >�������	
� ����� �� "�=�� .�I � ��	��� ����� �
� ������ 	�� �)*�
�
��������F���
��F��I-���������������	���>�������	
 ������/�	>�EJT-�������.�.0��	
���
���	���
���
�KJ�T�	��������������>	����	
�-��
������
=����� ����������>�������	
��������
������	���
���
�	������	>����������	�������=��	���	��@������������ ��>	����	
���������@���	��	������
�����������
���	������������/:��N�
V���������FJ�E0��

��������	�
��/:��N�
V���������FJ�E0���������@������� ��������<���
����=����
�����@���
��
�	������
��=�
�� ��
��
=� ������ ���
� �	�� ���� �
����� >�	���
� �� ������� "	�� �?��>��-� �
� ���� ����� 	�� ����
��
N�����
�� ��
��
=� ����� 	�� �	@�
�� >�
�������� ��
>� �
-� �
� �� FEW�JJ� T� ���� �����@��� /"�=��
.�I*0-����������
��� FEWHJ�G�T�����	����
����	�������
�����>�	���
�������� ������-�!	�
$���
��	�����	����
��?�����
��>���	���
����	������@����� ���	��>�	���
���������������-���������	����
�������� >�������	
� ����� �
�����
=� ���� �	>� FE� T� 	�� � ��� ����� >�������	
� ����� ��
� ��� ����� �	��
>�������	
� 	�� �
�����	
� ���������� ����@�� ������� ��� ��� �?��>���� 	�� ���� >���	���
��� 	��
!	�
$����	������@��������
�����	
������
��������
�� ���!	�
$���>��������	
�/:��N�
V���������
FJ�E0��(	����
-���������	��!	�
$����	���
�����	
�	� �����>�	���
9��=�
����
��
=��
�����������
�����������
��
	�����>��������	
�/:��N�
V���������F J�G�0��



 

 26

�"!<�4<7�
�

�
�

/� 0����������������������@���	���)*��
��������F���
�� F��I��	��!	�
$���>�������	
��	
������
������������� 	��
����>�	���
��	���������/ � 0� ���@�������	���>	��	���	���	@�
��>�
����������
> ��
�/�)*��	�����J80��	����.�E�Q�
@���
��
�	��������
N�����
����=�
���!����������
��� �������
���
�����	=��>����/�����>�����0��
��>������ ���/�����
�>�����0�������	?
=�
���	�������=�@�
��
�Q���	
���@ ����
����>���������/�������>�������
�������=�
����� �
=�
��
��
=0��������	���������������<�����������
������ ���<�������������
���@�����-����>����@��
��(	����
- �
�	
���@����
����>����������������	���������	������� �	�
���B����
���������������=�
����
��
=������� ��� ��@��
��������������	�������
������	>�FE�T�	������>������ �	
������/�� FEW�JJ�T-�������������	��������
��
=�����0��
*�
N�����
�������
���������	����>����>	������=�
�9� 	�
���
N
�������������/�)*��	����:I 0��	���	�>����	 
�
�����>���������������>	����	
���

�
4<4<-����!��
4<4<-<,���# ���1&##�	2�
!	�
$��� ���	��������
� �����
=������� ������
� >������ �	
� �
�� @�������	
�� ��������	
� ���9
�	���������������	
����!	�
$�����
�����������
����� ����
������	�<�
=�������	�
��
�>���������	
�	�����L���	�
������
�������
	��
������ �
-�����������
����� �'���#<=�1 ����>�������
�

	��� �	�<�
=� ������	�
�� ���� >�	=���� �?>����� ����� �� �'���#E��;< 2$ � ����� �
�����
=� ����
������
����		���
������
�����	>	�	=
������ �'���#E� '< 2$ ����	��?����	�������������
��>����
�
�
� ��������
� ����� 
���� ���
=� F�� �
�� F� ' � /���� �����	
� D��� �	�� ��������� ������>��	
� 	�� �����
�
>��0���>���������	
�	����
=���	�����=����
�������� ��
��������L���	�
������������
�	���=��	�
�
>����	�������	���
��/���������	
�D�.��	����������	
� �
>�����
=��0��
�
$ mobywat -t [A] -w Auto -n 0-100 -m Prediction -cl s IDa 
�
4<4<-<*���;���	1����	!����	2����#���"=�����"	!��
!	�
$�����B����������
���	
�	��������
�����
=���	�� ���=����
����������
������������	������
������
����		���
�������������� �����@ ������	
����������
�������
������
=����
����������� 
���
�������
�����������
����	����	���	���������L���	�
� ����
����
������	���
����
��������
��
�����
���� �	��	��
=� ���>��� �

��?� ����� ��?���<�
� �	���� #&$'8��E��;���	1�EGGGGGG � ����������
�
�����9����
���@���������������
��	���
����
��/��� ������	
�D�.��	���������0��



 

 27

���� ����� ��
� ���	� ��B����� ���������	
� 	�� ��� �������� � ���������� �
� �����	
� .�.�D�� "	�� ����-�
������	
��� ��
��� ���� ��B������ �
� ���� �����@ � �����	
� ������
=� ����� #&$'8��E � ����
�
=� ����

������ 	�� ��������� / 	
#E#�&� 0� �
�� ���� 
������ 	�� ����� 	�� ���� ��������� / 	
#E �&� � ´ �
	
#E1�&� 0��  ��� ������ 	
#EGGG�@������ ��@�� �	� ��� ��� ������ �� �	�=��� ���� ��������� � �B��������
#
������ #"	EGGG� �
�� ��� EGGG� ����
�� ���� ��
����� @����� �
�� ���>� ��N�� 	�� �� >����� ����
/��	�-�>�	�-�	����	�0��
�
REMARK mobywat_reference_target [A] 
REMARK mobywat_reference_waters Auto 
REMARK mobywat_min_ctol   1.0 
REMARK mobywat_num_ctol   4 
REMARK mobywat_step_ctol  0.50 
REMARK mobywat_min_ptol   2.50 
REMARK mobywat_num_ptol   1 
REMARK mobywat_step_ptol  0 
REMARK mobywat_min_mtol   1.500 
REMARK mobywat_num_mtol   1 
REMARK mobywat_step_mtol  0 
�
�����>��<�=��	������ 
��
�����	�����
�����	�
�	���� ���	������!	�
$�������������



 

 28

4<5�������8�#&2��
�
4<5<,��C��C"�8�
���� (��)���� �	��� 	�� !	�
$��� ��� �� �		�� �	�� �����
=� � 
�� ����������N�
=� ���� �
�����	
�

���	�<� 	�� �� ���=��� �������� 	�� �� ���=��9��=�
�� �
�� ������� '��
=� �
� 	>����N��� �����9
����
��	
������������������������	������
���������	 ������������
��
>��-�!	�
$���>�	������
������	9����
��	
����
�����	
�
���	�<�=��>��	������ ��������	���
��������/"�=��.�K0����������	��
��=��� �
�� 
	����� '��
=������������ �	�����
� �
�	���� �	
� /�����	
� .�F�.�D0�!	�
$��� ��������
������� �
�� �

����� ���9
���	�<�� 	�� ���� 
���	�<� =��> �� ������ ��
� ��� ����� �	��
����������N���	
�	���
��=���
�	������
���	�<-�>���� ���	
�	���	�>��?���������
�/:��N�
V��FJ�G�0-�
����� !	�
$��� ���	� >�	@����� ���� =��>�� �
� �	��	
�
� �� ��� �	������ ��������� �
� 
���	�<�
@������N���	
��
���
��
����>�	=������
�
�"!<�4<:�

�
�

�
�(��)�����	��-�!	�
$����	
@����������9����
��	
�� ��
�����	
�����������	���
��
���������
�	�����	9
����
��	
���
���	�<�=��>��

�
4<5<*�
	 
���
����(��)�����	�����B����������
=����)*�������
����� 
=�	>����N����
�����	
�����������	������
�������+�
�������-� ���<� ������� /	>��	
��0-� �
�� �	�� ��� �	�������� �
�����
=� ���=��� �
�+	��
��=�
����
�
4<5<4���!&�"�(#�
�0�(��)�������������
����������	����>�����	������>� ��
���=�	�>��/��=�
�-����=��-������-����<0�
��������@
���	�������
�����>��	� 2#�= �/������.�D0��,�����������	�����
������
����������� ���-�
=�	�>���������������	��
�����������������	��������� �
F0�,����	����=���	������=��>�����������������	����� ������
����������
������
���
=�����
��
�����
�
�������
����/��=��0��	�����	
���	���/�9�������
=0 ��
.0�(������	����=���>���
	���������������	��	��-���� 
=������	>��	�����	��������=���	
�
�/D9
�������
=0��
D0�,����	��
	�������>�	��������	�����������	����=�� ��
E0�������������	
�	������
	�����
����=���� �
	����� ������������ ����"1 �������
� R�������	�����/��=�
�+���=��0�
	���	��
� R�����	

�������	��	���
	����	���

��
>��	��
� R�����	

�������	�����������������	�����
	����	��
� R��������	�����
� £�##�= ��



 

 29

��������������
	������ 2'	�#"1 �� 
���=����� ����"1 ��������	

�������	��������
	���-�	������������
���2'	�#"1 ��
�

��$���4<5�
�������������
�

������
����D����������

-f  system.pdb  ��
=����)*������

����������������D��������� �

-dmax  3.500  )����
��������-�Q�
-m Prediction  ��	=�����	��-� 
��
���+��������	
+(��)���+#����
=�

-mmax 50.000  !	�����
��	����
���

����������� �

-l  x-y/[xy...]  ,�=�
����
=�-���	���������
������+����
��)��
-t  x-y/[xy...]  ���=�����
=�-���	���������
������+����
��)��
-w  WAT/Auto  $��������
=�-���������
���+���	������

��������
����
O_system.log  ,	=������

O_system_water_target.dst  )����
��������
O_system_water_ligand.dst  )����
��������

O_system_water_water.dst  )����
��������
O_system_water_bulk.dst  )����
��������

O_system_all.nds  (	��������
O_system_all.dgs  #�=�������
O_system_all.dot  (���	�<������/�	���	����0�
O_system_all.gdf  (���	�<������/=����	����0�

O_system_wo_bulk.dgs  #�=�������/����	�����=����	����<�������
	���0�
O_system_wo_bulk.nds  (	��������/����	������<�������
	���0 �

O_system_wo_bulk.dot  (���	�<������/�	���	����-�����	������<�������
	���� �
����=��0�
O_system_wo_bulk.gdf  (���	�<������/=����	����-�����	������<�������
	���� �
����=��0�

O_system_org.pdb  ���=�
���/�
>��0��)*������

�
4<5<5��
�1&#���
,�����	��
	�����
����=���������	�����
���=���
��
	� ��������/������.�D0-����>����@��
�� ������	
�
	����
	�������������	�
����	�������
�����������
��� �	������
	��-����������������
�����-��
>��
	�� ���� 
	��� /�+�+�+�� ������� �	� ���=��+��=�
�+�
���� ���� �����+���<� �����0-� 
������ 	�� ��=��-�

������	����=����	��	�����/	
�
��	����
	���0 -��	�����
-�������������	
�	������
	���/�+���������
�	�������+�

����0��
�
A_GLN 383     t  1      0.000 s 
A_ASP 384     t  5      0.000 s 
A_SER 386     t  1      0.000 s 
  WAT 1       w  3  3   0.000 s 
  WAT 2       w  4  3   0.990 s 
  WAT 3       w  2  1   2.760 s 

�
���� ��=�� ������ �	���
�� �
�	�����	
� ��	�� ���� �����
� �� �
�� 
	��� ������ ��� ��	�
� �
� ����
�	��	��
=� ���>����  � �	�� ������� ����� ��	�� ������� 
�� ���-� �������� 
���-� �������� �������

�������
���	�����
�	�������
�����������������
���� �
�������������
��������	��>���
���
	���
����>��
������
>��	��>���
���
	��-������
���/��
=�� �	����=�0��
�Q-��
���+��������������	��������

	��-�>���
���
	��-��
����=����
�����	�
����������
 ��	�����	���
�
�



 

 30

List of edges in the hydration network 
WATER: 1     WAT 1      0.00 PARTNER: 599     A_LEU  215    0.00 t DISTANCE:   2.665 s s s 
WATER: 1     WAT 1      0.00 PARTNER: 3985    B_GLN  68     0.00 l DISTANCE:   2.832 s s s 
WATER: 1     WAT 1      0.00 PARTNER: 611     A_ASP  216    0.00 t DISTANCE:   2.939 s s s 
WATER: 2     WAT 2      0.99 PARTNER: 4659    B_THR  111    0.00 l DISTANCE:   2.641 s s s 
WATER: 2     WAT 2      0.99 PARTNER: 133       WAT  133   95.70 w DISTANCE:   2.800 s d d 
WATER: 2     WAT 2      0.99 PARTNER: 4610    B_ASN  108    0.00 l DISTANCE:   2.976 s s s 
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___________________________________________________ _______________________________ 
 
MobyWat 
Calculation of hydration structures of molecular su rfaces and interfaces 
___________________________________________________ _______________________________ 
                                                          ===Ver=1.1=29=08=2015=== 
Usage 
$ mobywat -x <value_x> -y <value_y> ... 
 
Input files 
-f       system.xtc      Trajectory file with frame s 
-pli     system.pli      Pool information file 
-r       system_ref.pdb  Reference file 
-tpy     system_tpy.pdb  Topology file 
 
Input ranges 
-l       x-y/[xy...]     Ligand range, atom serial numbers/chain IDs 
-t       x-y/[xy...]     Target range, atom serial numbers/chain IDs 
-w       x-y/WAT/Auto    Waters range, atom serial numbers/residue name/automatic 
 
Parameters & defaults 
-bmax    30.000          B-factor limit, A^2 
-cls     IDa             Clustering algorithm, IDa/ IDe/POS/MER 
-ctol    1.000           Clustering tolerance, A 
-dmax    3.500           Max. distance limit, A 
-dmin    1.750           Min. distance limit, A 
-m       Prediction      Program mode, Analysis/Pre diction/Editing/NetDraw 
-mmax    50.000          Mobility tolerance 
-mtol    1.500           Match tolerance, A 
-n       0-10            Frame range, x-y 
-ptol    2.500           Prediction tolerance, A 
-ptop    50.000          Top cut of short predictio n list, % 
-v       Silent          Verbosity, Silent/Verbose/ Diagnostic 
___________________________________________________ _______________________________ 
 
For detailed instructions, please visit the web sit e at http://www.mobywat.com ! 
___________________________________________________ _______________________________ 
                                                                ===by=C=Hetenyi=== 
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struct pool_list { 
 float x_coord; 
 float y_coord; 
 float z_coord;  
 int aser;  // atom serial no 
 int rser;  // res serial no 
 } ; 
 
typedef struct pool_list pl; 
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gmx grompp -f md -o md -c after_cg -r after_cg -p t opol.top -maxwarn 1  
gmx mdrun -v -s md -e md -o md -c after_md -g md.lo g  
�
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gmx trjconv -f md.trr -s md.tpr -o pbc_1.xtc -pbc w hole <<EOF 
0 
EOF 
 
gmx trjconv -f pbc_1.xtc -s md.tpr -o pbc_2.xtc -pb c cluster <<EOF 
1 
0 
EOF 
 
gmx trjconv -f pbc_2.xtc -s md.tpr -o pbc_3.xtc -ce nter -pbc mol -ur 
compact <<EOF 
1 
0 
EOF 
 
gmx trjconv -f pbc_3.xtc -s md.tpr -o system.xtc -f it progressive <<EOF 
3 
0 
EOF 
�
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gmx trjconv -f pbc_3.xtc -s md.tpr -o system_tpy.pd b -b 0 -e 0 -fit 
progressive <<EOF  
3 
0 
EOF 
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gmx confrms -one -f1 system_ref.pdb -f2 md.tpr -o f it.pdb <<EOF 
3 
3 
EOF 
 �����
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�
gmx editconf -label A -f fit.pdb -o fit.pdb �
�
gmx trjconv -f md.trr -s md.tpr -o pbc_1.xtc -pbc w hole <<EOF 
0 
EOF 
�
gmx trjconv -f pbc_1.xtc -s md.tpr -o pbc_2.xtc -pb c cluster <<EOF 
1 
0 
EOF 
�
gmx trjconv -f pbc_2.xtc -s md.tpr -o pbc_3.xtc -ce nter -pbc mol -ur 
compact <<EOF 
1 
0 
EOF 
�
gmx trjconv -f pbc_3.xtc -s fit.pdb -o system.xtc - fit progressive <<EOF  
3 
0 
EOF 
�
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�
gmx trjconv -f pbc_3.xtc -s fit.pdb -o system_tpy.p db -b 0 -e 0 -fit 
progressive <<EOF 
3 
0 
EOF 
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