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ALA15 ALA43 ALA51 ALA83 ALA96 ALA101 | ALA parm94
N -0.4820 -0.5236 -0.4759 -0.5203 -0.4889 -0.4735 -0.4157
Ca -0.0941 -0.1405 -0.1075 -0.0903 -0.0955 -0.1010 0.0337
C 0.2254 0.2771 0.2057 0.2198 0.2409 0.2497 0.5973
0] -0.3562 -0.3706 -0.3363 -0.3673 -0.3673 -0.3887 -0.5679
CB -0.6150 -0.5116 -0.5652 -0.5912 -0.6137 -0.6123 -0.1825
H 0.4107 0.4350 0.3329 0.3799 0.4018 0.4016 0.2719
Ha 0.2457 0.1971 0.2642 0.2405 0.2448 0.2400 0.0823
HBR1 0.2590 0.2132 0.2573 0.2478 0.2275 0.2453 0.0603
HB2 0.2134 0.1791 0.2411 0.2101 0.2755 0.2404 0.0603
HB3 0.2457 0.2625 0.2179 0.2294 0.2514 0.2227 0.0603
0.0526 0.0177 0.0342 -0.0416 0.0765 0.0241 0.0000

c (ALA parm94
0.1 0.1 10 0.1eV(=3kcal/mol)
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