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Table 1 : Analysis of 60 2ns Molecular Dynamic simulations from AMD conformations. 
 

N Total energy (kcal.mol-1) 
(includes solvent)a 

Average ΔS2/site Average rmsd compared to 
1igd over 2ns MD (Å) 

 

Average rmsd compared to 
mean over 2ns MD (Å) 

1 -39938.1 0.046 0.46 0.48 
2 -39926.5 0.045 0.56 0.52 
3 -39937.7 0.042 0.58 0.50 
4 -39934.4 0.039 0.44 0.46 
5 -39921.4 0.049 1.24 0.64 
6 -39930.3 0.045 0.76 0.55 
7 -39931.8 0.043 0.67 0.49 
8 -39930.4 0.045 0.64 0.53 
9 -39932.9 0.045 0.37 0.49 
10 -39923.4 0.045 0.53 0.48 
11 -39933.3 0.048 0.63 0.49 
12 -39932.6 0.047 0.59 0.45 
13 -39932.7 0.041 0.51 0.48 
14 -39928.7 0.040 0.45 0.51 
15 -39927.8 0.037 0.68 0.49 
16 -39925.4 0.050 0.97 0.57 
17 -39926.5 0.046 0.46 0.47 
18 -39931.1 0.046 0.73 0.57 
19 -39928.4 0.045 0.53 0.46 
20 -39932.4 0.047 0.51 0.46 
21 -39933.9 0.046 0.77 0.69 
22 -39926.5 0.042 0.42 0.53 
23 -39927.7 0.042 0.44 0.59 
24 -39933.3 0.046 0.53 0.50 
25 -39929.7 0.049 1.07 0.67 
26 -39932.4 0.041 0.82 0.47 
27 -39931.1 0.040 0.39 0.48 
28 -39932.1 0.048 0.68 0.50 
29 -39929.6 0.043 0.59 0.47 
30 -39929.5 0.046 0.63 0.50 
31 -39928.8 0.046 0.49 0.54 
32 -39932.4 0.047 0.52 0.68 
33 -39929.6 0.049 0.66 0.51 
34 -39934.3 0.045 0.71 0.43 
35 -39928.4 0.043 0.52 0.47 
36 -39932.1 0.045 0.58 0.49 
37 -39927.1 0.041 0.63 0.59 
38 -39929.2 0.048 0.69 0.48 
39 -39928.9 0.040 0.47 0.54 
40 -39929.5 0.048 0.58 0.52 
41 -39929.7 0.048 0.69 0.49 
42 -39930.2 0.042 0.62 0.49 
43 -39931.6 0.044 0.59 0.57 
44 -39931.0 0.042 0.47 0.48 
45 -39933.3 0.041 0.88 0.55 
46 -39932.3 0.037 0.64 0.58 
47 -39932.5 0.039 0.55 0.48 
48 -39931.0 0.046 0.58 0.50 
49 -39930.2 0.046 0.57 0.54 
50 -39932.0 0.046 0.57 0.59 
51 -39932.9 0.046 0.52 0.52 
52 -39929.6 0.043 0.67 0.54 
53 -39925.4 0.048 0.51 0.48 
54 -39934.7 0.043 0.72 0.57 
55 -39926.7 0.044 0.70 0.59 
56 -39922.8 0.049 1.17 0.67 
57 -39932.3 0.041 0.53 0.48 
58 -39932.1 0.043 0.49 0.55 
59 -39928.0 0.041 0.68 0.60 
60 -39933.5 0.045 0.54 0.47 

 
  a - standard deviation for the total energy across each trajectory is about 56-59 kcal/mol
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