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Àííîòàöèÿ

Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñòàëè íåçàìåíèìûì èíñòðóìåíòîì
èçó÷åíèÿ áèîìîëåêóë, ïîçâîëÿþùèì ðåøàòü øèðîêèé êëàññ çàäà÷, çà÷àñòóþ íåäîñòóïíûõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûì ìåòîäàì. Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíî-ôóíêöèîíàëüíûõ âçàèìîñâÿçåé â áèîìîëåêóëàõ, ïîèñêà íîâûõ ëåêàðñòâ,
èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ îòäåëüíûõ ìîëåêóë è èõ àíñàìáëåé, â òîì ÷èñëå ëèïèäíûõ ìåìáðàí.

Â ðàìêàõ çàäà÷è âû îçíàêîìÿòåñü ñ òåîðåòè÷åñêèìè îñíîâàìè è âû÷èñëèòåëüíûìè àëãîðèò-
ìàìè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Âàì áóäåò ïðåäëîæåíî ñîçäàòü àòîìíóþ ìîäåëü ìîëåêóëû
àìèíîêèñëîòû, ïðè ïîìîùè ìåòîäîâ âû÷èñëèòåëüíîé êâàíòîâîé õèìèè ðàññ÷èòàòü åå ðàâíîâåñ-
íûå ãåîìåòðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, à òàêæå èññëåäîâàòü åå ïîâåðõíîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè.
Ïîëó÷åííûå äàííûå áóäóò èñïîëüçîâàíû äëÿ ñîçäàíèÿ ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêîé ìîäåëè îëè-
ãîïåïòèäà. Íà çàêëþ÷èòåëüíîì ýòàïå ýòà ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêàÿ ìîäåëü áóäåò èñïîëüçîâàíà
äëÿ èçó÷åíèÿ åå äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-
êè.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ îñâîåíèå ìåòîäîâ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì
ïàêåòà PC GAMESS è ìåòîäîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà
GROMACS. Ìåòîäû êâàíòîâîé õèìèè ïîçâîëÿþò âû÷èñëÿòü ðàâíîâåñíûå êîíôèãóðàöèè ìîëå-
êóë è ýíåðãèè ïðîèçâîëüíûõ êîíôîðìàöèé, à òàêæå ïîëó÷àòü ñòðîãèå ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðè-
ñòèêè ðàçëè÷íûõ äâèæåíèé è ýëåêòðîííî-ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé. Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
ïîçâîëÿþò îöåíèâàòü ïîäâèæíîñòè ìîëåêóë è îòäåëüíûõ ó÷àñòêîâ ìîëåêóë, à òàêæå îöåíèâàòü
ýíåðãèþ ìåæìîëåêóëÿðíîãî è âíóòðèìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèé.

Â õîäå âûïîëíåíèÿ äàííîé çàäà÷è âû íàó÷àòåñü ðàáîòàòü ñ âûøåóïîìÿíóòûìè ïàêåòàìè ïðî-
ãðàìì. Çàäà÷à ïîñòðîåíà òàêèì îáðàçîì, ÷òî áû ïîêàçàòü íå òîëüêî ïðèíöèïû ðàáîòû ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ïàêåòîâ ïðîãðàìì, íî è îáó÷èòü âàñ ïðèìåíåíèþ ýòèõ ïðèíöèïîâ ê èññëåäîâàíèþ ïðî-
èçâîëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Â ÷àñòíîñòè, òàêèõ, êîòîðûå ðàíåå íå èçó÷àëèñü ÷èñëåííûìè
ìåòîäàìè.
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Ãëàâà 1

Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

1.1 Ââåäåíèå

Â ñîâðåìåííîì ìèðå ìåòîäû âû÷èñëèòåëüíîé êâàíòîâîé õèìèè è ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðè-
îáðåòàþò âñ¼ áîëüøåå è áîëüøåå çíà÷åíèå. Ðàñò¼ò ïðîèçâîäèòåëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíûõ ìàøèí,
óâåëè÷èâàåòñÿ êà÷åñòâî àëãîðèòìîâ âû÷èñëåíèé; ýòî âåä¼ò ê ðîñòó êðóãà çàäà÷, äîñòóïíûõ èññëå-
äîâàíèþ. Ðàñò¼ò è äîëÿ ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷, ðåøàåìûõ ïðè ïîìîùè âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäîâ. Â
ðàìêàõ äàííîé çàäà÷è áîëüøîãî ïðàêòèêóìà ìû ðàññìîòðèì ïðîöåññ ðàñ÷åòà ãåîìåòðèè, ñèëîâûõ
êîíñòàíò è õàðàêòåðà ìîëåêóëÿðíûõ äâèæåíèé ìîëåêóëû àëàíèíà â âîäå.

1.2 Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà

1.2.1 Îñíîâû ìåòîäà ìîëäèíàìèêè

Äëÿ ðàñ÷åòîâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðèìåíÿþòñÿ ðàçëè÷íûå ïðîãðàìíûå ïàêåòû, êàê òî:
GROMACS, Puma, CharMM, Amber. Â íàøåì ñëó÷àå ìû áóäåì ãîâîðèòü î ïàêåòå GROMACS.
Ìû áóäåì ãîâîðèòü î ìåòîäàõ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà ïðèìåðå ïàêåòà GROMACS, îäíàêî âñå
íèæåñêàçàííîå ñïðàâåäëèâî äëÿ ëþáûõ ðåàëèçàöèé ÌÄ. Ýòîò ïàêåò ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð
ïðîãðàìì, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ðàñ÷åòà òðàåêòîðèé äâèæåíèÿ îòäåëüíûõ ÷àñòåé ìîëåêóëû, àï-
ïðîêñèìèðîâàííîé ìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìîé ôèçè÷åñêèõ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê, ñâÿçàííûõ íàáîðîì
ñèë 1

Àëãîðèòì âû÷èñëåíèé ñâîäèòñÿ ê èòåðàöèîííîìó ïðîöåññó, íà êàæäîì øàãå êîòîðîãî:

1. Ïî èìåþùåìóñÿ íàáîðó êîîðäèíàò ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê (ÿäåð àòîìîâ) âû÷èñëÿþòñÿ çíà÷å-
íèÿ ñèë, íàïðèìåð, êóëîíîâñêèå, âàëåíòíûå è âñå ïðî÷èå.

2. Äàëåå âû÷èñëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ óñêîðåíèé äëÿ êàæäîãî öåíòðà, â ñîîòâåòñòâèè ñî çíà÷åíèåì
äåéñòâóþùåé ðåçóëüòèðóþùåé ñèëû è ìàññû ýòîãî öåíòðà.

3. Çàòåì ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ñèëû è óñêîðåíèÿ íå ìåíÿþòñÿ
âî âðåìåíè. Êîîðäèíàòû öåíòðîâ ñèñòåìû äëÿ íåêîåãî, êàê ïðàâèëî, î÷åíü íåçíà÷èòåëüíîãî,
âðåìåíè τ çàïèñûâàþòñÿ â ïàìÿòü. Ýòî âðåìÿ íàçûâàåòñÿ øàãîì èíòåãðèðîâàíèÿ. Íîâûå
êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè ïåðåäàþòñÿ íà ñëåäóþùèé øàã.

Òàêàÿ ìåõàíèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü äàëåêà îò èäåàëà, íî îíà äîñòàòî÷íî àäåêâàòíî îïèñûâàåò
äâèæåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, åñëè äîñòàòî÷íî òî÷íî âû÷èñëåíû ñèëîâûå êîíñòàíòû è øàã
èíòåãðèðîâàíèÿ íå ñëèøêîì âåëèê.

Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ÿâëÿþòñÿ âåñüìà ðåñóðñî¼ìêèìè, â ñâÿçè ñ ÷åì ðàçìåð
èññëåäóåìûõ ñèñòåì íåâåëèê. Ïîýòîìó îñîáåííî âàæíîé ñòàíîâèòñÿ ïðîáëåìà ïîñòðîåíèÿ òàêîé
ãðàíèöû ñèñòåìû, êîòîðàÿ íå âíîñèëà áû â å¼ ïîâåäåíèå çàìåòíûõ èñêàæåíèé. Íà íàñòîÿùèé

1Áîëåå ïîäðîáíóþ èíôîðìàöèþ î ïàêåòå ìîæíî ïîëó÷èòü ïî àäðåñó http://www.gromacs.org/external/

online-reference-manual.html.
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ìîìåíò íàèáîëåå àäåêâàòíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ ãðàíèöà â âèäå ò.í. ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûé óñëî-
âèé. Èññëåäóåìàÿ ñèñòåìà îêðóæàåòñÿ âèðòóàëüíûì ïàðàëëåëåïèïåäîì (�ÿùèêîì�), ãðàíèöû êî-
òîðîãî ëþáàÿ ÷àñòèöà ñèñòåìó ìîæåò ñâîáîäíî ïåðåñåêàòü. Íî ïðè ïåðåñå÷åíèè ãðàíè, ÷àñòèöà
ïåðåíîñèòñÿ íà äðóãóþ ñòîðîíó ñèñòåìû (èç êîîðäèíàòû ÷àñòèöû âû÷èòàåòñÿ ïîïåðå÷íûé ðàçìåð
ÿùèêà). Ò.î. ñèñòåìà, ñ îäíîé ñòîðîíû, îãðàíè÷åíà, ñ äðóãîé ñòîðîíû ãðàíèöà ïðåäñòàâëåíà íå
�ñòåíêîé�, à �ïðîäîëæåíèåì� èññëåäóåìîé ñèñòåìû � å¼ êîïèåé.

Íåîáõîäèìî ââåñòè åù¼ îäíî ïîíÿòèå. Äëÿ óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ, ïðåíåáðåãàþò ýëåêòðîñòàòè÷å-
ñêèìè è Âàí-äåð-Âààëñîâûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà áîëüøîì ðàññòîÿíèè.
Ðàññòîÿíèå, íà÷èíàÿ ñ êîòîðîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ÷èòàþòñÿ ìàëûìè è íå ó÷èòûâàþòñÿ íàçûâàþò
�ðàäèóñîì îáðåçàíèÿ�. Êîíêðåòíàÿ âåëè÷èíà ðàäèóñà îáðåçàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïîëüçîâàòåëåì.

Ìàêðîñêîïè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè òàêîé íåáîëüøîé ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû ñèëüíî ôëóêòóè-
ðóþò. Äëÿ ïîääåðæàíèÿ ñðåäíåãî äàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðû ðàçðàáîòàíû ñïåöèàëüíûå àëãîðèòìû,
íàçûâàåìûå áàðîñòàòîì è òåðìîñòàòîì ñîîòâåòñòâåííî. Òåðìîñòàò âíîñèò â ñèñòåìó òåïëîâîé
øóì, ïðèáëèæàÿ ðàñïðåäåëåíèå ñêîðîñòåé ê íîðìàëüíîìó Ìàêñâåëëîâñêîìó ðàñïðåäåëåíèþ äëÿ
çàäàííîé òåìïåðàòóðû. Áàðîñòàò èçìåíÿåò îáúåì ÿùèêà äëÿ ñîçäàíèÿ äàâëåíèÿ, ðàâíîãî çàäàí-
íîìó.

Â êà÷åñòâå ÷àñòèö ñèñòåìû ìîãóò áûòü óêàçàííû êàê àòîìû òàê è äðóãèå ÷àñòèöû � â òåðìè-
íàõ ðàçðàáîò÷èêîâ ïàêåòà � Dummy Atoms, âèðòóàëüíûå îáúåêòû ñîîòâåòñòâóþùèå ïî ñâîéñòâàì
è ãåîìåòðèè ãðóïïàì àòîìîâ, íàïðèìåð ãðóïïå �ÑÍ3 èëè �ÑÍ2�. Ââåäåíèå òàêèõ ÷àñòèö ïîç-
âîëÿåò ñîêðàòèòü îáú¼ì âû÷èñëåíèé.

Ðàññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ñòðóêòóðó ïàêåòà GROMACS.

1.2.2 Ñòðóêòóðà ïàêåòà GROMACS

Òèïû ôàéëîâ:

1. Ñòðóêòóðíûå.

*.pdb ôîðìàò áàçû äàííûõ Protein Data Bank. Õðàíèò êîîðäèíàòû àòîìîâ, êàê ïîëó÷åííûå
â õîäå ðàñ÷åòà, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíûå, íàïðèìåð, ïðè ïîìîùè ðåíòãåíîñòðóêòóð-
íîãî àíàëèçà. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå íóæíî èìåòü â âèäó, ÷òî íåçíà÷èòåëüíûå îøèáêè â
îïðåäåëåíèè ïîëîæåíèÿ íåêîòîðûõ àòîìîâ ìîãóò ïðèâåñòè ê âîçíèêíîâåíèþ áîëüøèõ
ñèë è íåóñòîé÷èâîñòè ìîäåëè. Êîîðäèíàòû â ýòîì ôîðìàòå çàïèñûâàþòñÿ â àíãñòðåìàõ
ñ òî÷íîñòþ äî 3-ãî çíàêà.

*.gro âíóòðåííèé ôîðìàò êîîðäèíàòíîãî ôàéëà ïàêåòà GROMACS, õðàíèò êîîðäèíàòû è
ñêîðîñòè ÷àñòèö, à òàê æå èíôîðìàöèþ î ðàçìåðàõ ðàñ÷åòíîé îáëàñòè ïðîñòðàíñòâà �
ÿùèêà, âíóòðè ¾ñòåíîê¿ êîòîðîãî ñóùåñòâóåò èññëåäóåìàÿ ñèñòåìà. Êîîðäèíàòû çàïè-
ñûâàþòñÿ â íì ñ òî÷íîñòüþ äî 4-ãî çíàêà.

*.g96 òî æå, ÷òî è GRO, îäíàêî åãî òî÷íîñòü âäâîå âûøå: äî 8-ãî çíàêà ïîñëå çàïÿòîé.

2. Ôàéëû òîïîëîãèè.

*.top TOPology �le. ôîðìàò ôàéëîâ, ñîäåðæàùèõ èíôîðìàöèþ î òîïîëîãèè ìîëåêóëû, ò.å.
î âñåõ äëèíàõ è æ¼ñòêîñòÿõ âñåõ ñâÿçåé, î ðàâíîâåñíûõ çíà÷åíèÿõ óãëîâ è èõ æ¼ñòêî-
ñòÿõ è ò.ä. Òàê æå â *.top ôàéëå ñîäåðæèòñÿ íàçâàíèå ñèñòåìû, ñîñòàâ å¼ (ñêîëüêî è
êàêèõ ìîëåêóë âõîäèò â ñèñòåìó) è ññûëêè íà äðóãèå ôàéëû, ñîäåðæàùèå, íàïðèìåð,
ïàðàìåòðû íåêîòîðûõ ìîëåêóë.

*.itp Include ToPology �le, ôàéëû ñîäåðæàùèå ãåîìåòðè÷åñêèå è ñèëîâûå ïàðàìåòðû îòäåëü-
íîé ìîëåêóëû. Êàê ïðàâèëî, ýòî òîïîëîãèè ìîëåêóë, íå âîøåäøèõ â ñòàíäàðòíûé íàáîð
GROMACS. Ðàñøèðåíèå *.itp èìåþò òàê æå ôàéëû ñèëîâîãî ïîëÿ, ñîäåðæàùèå èíôîð-
ìàöèþ, î ïàðàìåòðàõ Âàí-äåð-Âààëüñîâûõ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ (*nb.itp), à òàê æå
èìåíà è ïàðàìåòðû òèïîâ ñâÿçåé è óãëîâ (*bon.itp). Ïàêåò îðãàíèçîâàí òàêèì îáðà-
çîì, ÷òî ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ñîçäàòü *.top ôàéë ñîäåðæàùèé â ñåáå âñþ èíôîðìàöèþ
î äàííîé êîíêðåòíîé ñèñòåìå â ÿâíîì âèäå. Èëè æå, â ñëó÷àå ñèñòåìû ñîñòîÿùåé èç
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ìíîãèõ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë, ñîçäàòü *.top ôàéë, ñîäåðæàùèé ëèøü èíôîðìàöèþ î êî-
ëè÷åñòâå è òèïàõ ìîëåêóë è ññûëêè íà ñîîòâåòñòâóþùèå *.itp ôàéëû ñ ïàðàìåòðàìè
äëÿ ìîëåêóë êàæäîãî òèïà. Ïîñëåäíèé âàðèàíò óäîáíåå.

*.atp Atom ToPology �le. ôàéëû, õðàíÿùèå èíôîðìàöèþ î òèïàõ ÷àñòèö, ìàññû è Âàí-äåð-
Âààëüñîâû ðàäèóñû.

*.rtp Residue ToPology �le. ôàéëû ñî ñòàíäàðòíûìè òîïîëîãèÿìè îñòàòêîâ (Residue Topol-
ogy) . Ñþäà âõîäÿò ñòàíäàðòíûå òîïîëîãèè, íàïðèìåð, àìèíîêèñëîò, íóêëåîòèäîâ, íåêî-
òîðûõ ðàñòâîðèòåëåé è ò.ä..

*.hdb Hydrogen Data Base, ôàéëû ñîäåðæàùèå èíôîðìàöèþ î êîëè÷åñòâå è ïîëîæåíèè ïðî-
òîíîâ â ìîëåêóëå. Ýòè ôàéëû íåîáõîäèìû äëÿ ïðàâèëüíîãî ðàñïîëîæåíèé ïðîòîíîâ,
ò.ê. ðåíòãåíîñòðóêòóðíûé àíàëèç íå äà¼ò èíôîðìàöèè î èõ ïîëîæåíèè.

Ïîäðîáíåå ñòðóêòóðà ôàéëîâ òîïîëîãèè îïèñàíà íèæå.

3. Ôàéëû ïàðàìåòðîâ èëè Input-ôàéëû.

*.mdp Molecular Dynamics Parameters � òåêñòîâûå ôàéëû ñîäåðæàùèå ïàðàìåòðû ðàñ÷åòîâ,
â ÷àñòíîñòè, øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, êîëè÷åñòâî øàãîâ, ïàðàìåòðû òåðìî- è áàðîñòàòè-
ðîâàíèÿ è âñå ïðî÷èå ïàðàìåòðû ìîäåëè.

*.tpr áèíàðíûé ñòàðòîâûé ôàéë, íà÷àëüíûå óñëîâèÿ ðàñ÷åòà. ßâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì îáúåäè-
íåíèÿ ñòðóêòóðíîãî ôàéëà, ôàéëà òîïîëîãèè è ôàéëà ïàðàìåòðîâ.

4. Òðàåêòîðíûå ôàéëû è ôàéëû ýíåðãèé.

*.trr, *.xtc áèíàðíûå ôàéëû, ñîäåðæàùèå êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè âñåõ ÷àñòèö ñèñòåìû âî âñå ìî-
ìåíòû âðåìåíè (ïîëíûé è ñæàòûé âàðèàíòû, ñîîòâåòñòâåííî).

*.edr áèíàðíûé ôàéë ñîäåðæàùèé èíôîðìàöèþ î ñèëàõ, î êîìïîíåíòàõ ýíåðãèè ñèñòåìû è îá
èõ èçìåíåíèè âî âðåìåíè. Òàêæå â ýòèõ ôàéëàõ õðàíèòñÿ èíôîðìàöèÿ î òåìïåðàòóðå,
äàâëåíèè è ïîâåðõíîñòíîì íàòÿæåíèè â ñèñòåìå.

5. Èíäåêñ-ôàéëû.

*.ndx ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ïåðåäà÷è ïðîãðàììàì ïàêåòà GROMACS èíôîðìàöèè î ãðóïïàõ
àòîìîâ, ñâÿçåé èëè äðóãèõ ñòðóêòóð, ñ êîòîðûìè íåîáõîäèìî ïðîâåñòè òå èëè èíûå
äåéñòâèÿ. Íàïðèìåð, òðåáóåòñÿ âûáðàòü èç òðàåêòîðíîãî ôàéëà êîîðäèíàòû öåíòðà
ìàññ îïðåäåë¼ííîé ìîëåêóëû âîäû èëè âñå äëèíû Ñ�Í ñâÿçåé. *.ndx ôàéëû òåêñòîâûå
è ìîãóò áûòü ñîçäàíû è îòðåäàêòèðîâàíû âðó÷íóþ.

6. Ôàéëû ðåçóëüòàòîâ.

*.xvg òåêñòîâûå ôàéëû, ñîçäàâàåìûå ìíîãî÷èñëåííûìè óòèëèòàìè ïàêåòà GROMACS è ñî-
äåðæàùèå ðàçëè÷íóþ èíôîðìàöèþ, íàïðèìåð, àâòîêîððåëÿöèîííóþ ôóíêöèþ, âû÷èñ-
ëåííóþ äëÿ êàêîãî-ëèáî ïàðàìåòðà èëè âðåìåííîé õîä òåìïåðàòóðû â ñèñòåìå.

*.mtx ôàéëû ìàòðèö, õðàíÿùèåñÿ â áèíàðíîì ôîðìàòå, èñïîëüçóþòñÿ, íàïðèìåð ïðè õðàíå-
íèè ìàòðèöû Ãåññå â õîäå ðàñ÷åòà íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé ñèñòåìû.

Ïðîãðàììû ïàêåòà GROMACS.

* Ïîäãîòîâêà ñòðóêòóðû. Íàáîð ïðîãðàìì, îñóùåñòâëÿþùèõ ïðåâàðèòåëüíóþ îáðà-
áîòêó ñòðóêòóðíûõ ôàéëîâ.

pdb2gmx: Ìîùíûé èíñòðóìåíò, îáðàáàòûâàþùèé *.pdb ôàéë ñ èíòåðåñóþùåé ñòðóêòóðîé è ãå-
íåðèðóþùèé äëÿ íå¼ *.gro è *.top ôàéëû. Óòèëèòà òàêæå îñóùåñòâëÿåò ïðîòîíèðîâàíèå ñè-
ñòåìû ñîãëàñíî èìåþùåìóñÿ *.hdb ôàéëó è ñîçäà¼ò ÿùèê. Ïðè ðàáîòå pdb2gmx îáðàùàåòñÿ
ê áàçå ñòàíäàðòíûõ òîïîëîãèé *.rtp è, â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ â íåé ìîëåêóë, ïðèñóòñòâóþùèõ
â ñèñòåìå, âûäà¼ò ñîîáùåíèå îá îøèáêå.
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editconf: Îñóùåñòâëÿåò êîíâåðòàöèþ ñòðóêòóðíûõ ôàéëîâ, ìîæåò ñîçäàòü ÿùèê è ðàçìåñòèòü
â í¼ì èññëåäóåìóþ ñèñòåìó. Òàêæå ñïîñîáíà ïîâåðíóòü, ñìåñòèòü è öåíòðèðîâàòü ñèñòåìó
îòíîñèòåëüíî ÿùèêà.

genbox: Çàïîëíÿåò ñâîáîäíîå ìåñòî â ÿùèêå óêàçàííûì ðàñòâîðèòåëåì.

* Âû÷èñëèòåëüíûå ïðîãðàìû.Ïðîãðàìû äëÿ íåïîñðåäñòâåííîé óñòàíîâêè ðàñ÷åòà,
ïðîäîëæåíèÿ ðàñ÷åòà è ïð..

mdrun: îñíîâíàÿ ïðîãðàììà ïàêåòà. Îñóùåñòâëÿåò ðàñ÷¼ò ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñèñòåìû ïî
îïèñàííîìó âûøå àëãîðèòìó. Ïîëó÷àåò íà âõîä áèíàðíûé *.tpr ôàéë, íà âûõîäå äà¼ò òðà-
åêòîðíûé ôàéë (*.trr) è ôàéë ýíåðãèé (*.edr). Òàêæå íà âûõîäå çàïèñâàåòñÿ *.g96 ôàéë
ñ ôèíàëüíûìè êîîðäèíàòàìè è *.log ôàéë, â êîòîðîì â òåêñòîâîì ôîðìàòå çàïèñûâàþòñÿ
ïðîìåæóòî÷íûå ðåçóëüòàòû è äðóãàÿ äîïîëíèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ.

grompp: ïðåïðîöåññîð, îáðàáàòûâàåò ñòðóêòóðíûå ôàéëû (*.gro), ôàéëû òîïîëîãèè (*.top) è
ôàéë ïàðàìåòðîâ (*.mdp). Íà âûõîäå äà¼ò input-ôàéë äëÿ mdrun (*.tpr). Ïðåïðîöåññîð îñó-
ùåñòâëÿåò ñáîðêó ïîëíîãî ôàéëà òîïîëîãèè, à òàêæå îñóùåñòâëÿåò ïðåäñòàðòîâóþ ïðîâåðêó
ïàðàìåòðîâ ìîäåëè.

* Îáðàáîòêà òðàåêòîðèé.
Ýòîò ðàçäåë ñîñòàâëÿåò îñíîâíóþ ìàññó ïðîãðàìì. Ñðåäè íèõ åñòü ïðîãðàììû óìåþùèå èç-
âëåêàòü èíôîðìàöèþ èç áèíàðíûõ òðàåêòîðíûõ ôàéëîâ. Â ÷àñòíîñòè, g_traj ýêñòðàãèðóåò
èç òðàåêòîðíîãî ôàéëà êîîðäèíàòû, ñêîðîñòè è ñèëû, à g_energy ýêñòðàãèðóåò íåîáõîäèìóþ
èíôîðìàöèþ èç ôàéëà ýíåðãèé. make_ndx ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ñîçäàíèÿ èíäåêñ ôàéëîâ.

1.3 Êâàíòîâàÿ õèìèÿ

1.3.1 Îáùèå çàìå÷àíèÿ î âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäàõ

Êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû îñíîâàíû íà ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ðàçëè÷-
íûìè ìåòîäàìè. Èñõîäíî ïåðâûì áûñòðûì ÷èñëåííûì ìåòîäîì áûë ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà, ãäå
âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñèñòåìû ýëåêòðîíîâ èñêàëàñü êàê ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ àòîìíûõ âîëíîâûõ
ôóíêöèé. Òàêîå ïðèáëèæåíèå íîñèò íàçâàíèå Ìåòîäà Ìîëåêóëÿðíûõ Îðáèòàëåé êàê Ëèíåéíîé
Êîìáèíàöèè Àòîìíûõ Îðáèòàëåé (ÌÌÎ-ËÊÀÎ). Îñîáåííîñòü ìåòîäà ÕÔ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì,
÷òî ìåæýëåêòðîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ çàìåíÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì êàæäîãî ýëåêòðîíà ñ óñðåä-
íåííûì ïîëåì, ñîçäàâàåìûì âñåìè ýëåêòðîíàìè.

Èç íàçâàíèÿ ìåòîäà âèäíî, ÷òî ìîëåêóëÿðíàÿ îðáèòàëü àïïðîêñèìèðóåòñÿ ëèíåéíîé êîìáè-
íàöèåé àòîìíûõ îðáèòàëåé. Áàçèñ àòîìíûõ îðáèòàëåé çàäàþòñÿ èñõîäíî ïîëüçîâàòåëåì è íà-
çûâàåòñÿ áàçèñîì ðàñ÷åòà. Êàê ïðàâèëî, äëÿ àïïðîêñèìàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé âûáèðàåòñÿ â
êà÷åñòâå áàçèñíîé ôóíêöèè ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ãàóññèàí. Òî÷íîñòü ðàñ÷åòà â áîëüøîé ìåðå
îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé áàçèñà.

Îãðàíè÷åííûé ìåòîä Õðàòðè-Ôîêà ïðèãîäåí äëÿ ñèñòåì ñ çàìêíóòûìè ýëåêòðîííûìè îáî-
ëî÷êà÷è, òî åñòü íà êàæäîé îðáèòàëè íàõîäèòñÿ ïî äâà ñïàðåííûõ ýëåêòðîíà. Äëÿ ðàçîìêíóòûõ
ñèñòåì ïðèìåíÿåòñÿ íåîãðàíè÷åííûé ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà, êîòîðûé çàòðà÷èâàåò âäâîå áîëüøå
ïðîöåññîðíîãî âðåìåíè, ÷åì îãðàíè÷åííûé.

Ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà èìååò äâà î÷åíü ñóùåñòâåííûõ íåäîñòàòêà. Âî-ïåðâûõ, îòñóòñòâóåò ó÷åò
ýíåðãèè êîðåëëÿöèè, èëè ýíåðãèè Âàí-äåð-Âààëüñîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé. Çà ñ÷åò óñðåäíåíèÿ ïî-
ëÿ âñåõ ýëåêòðîíîâ, êîðåëëÿöèÿ äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ, êîòîðàÿ ìîæåò ïðèñóòñòâîâàòü â ñèñòåìå
óñðåäíÿåòñÿ è íå ó÷èòûâàåòñÿ. Âî-âòîðûõ, â òàêîì ðàñ÷åòå íå ó÷èòûâàþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿ âîç-
áóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ ñ íåâîçáóæäåííûìè, âû÷èñëåííûå ýíåðãèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé íå
âåðíû. Èç-çà ýòîãî ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà íåëüçÿ èñïîëüçîâàòü äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ.

Óëó÷øèòü ðàñ÷åò â ðàìêàõ Õàðòðè-Ôîêà ìîæíî, âîñïîëüçîâàâøèñü òåîðèåé âîçìóùåíèé
Ì¼ëëåðà-Ïëåññåòà, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü äîïîëíèòåëüíûå ìåæýëåêòðîííûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, íå âîøåäøèå â óðàâíåíèÿ ÕÔ, êàê âîçìóùåíèå.
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Ñóùåñòâóåò åùå äâà ìîùíûõ ìåòîäà ðàñ÷åòà: ðàñ÷åò ïðè ïîìîùè Òåîðèè Ôóíêöèîíàëà Ïëîò-
íîñòè (DFT) è ðàñ÷åò ìåòîäîì Ìíîãî-Êîíôèãóðàöèîííîãî Âçàèìîäåéñòâèå (MCSCF).

Òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ýíåðãèþ ñèñòåìû äëÿ çàäàííîãî ýìïè-
ðè÷åñêîãî ôóíêöèîíàëà. Ìåòîä î÷åíü óäîáåí â ïðèìåíåíèè, òî åñòü íå íóæíî çàäàâàòü íèêàêèõ
ñïåöèàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ðàñ÷åòà, êðîìå ñîáñòâåííî ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Ðàñ÷åòû ñ DFT
ïîçâîëÿþò êîððåêòíî ó÷åñòü ýíåðãèþ êîðåëëÿöèè.

MCSCF, íàïðîòèâ, ðàñ÷åò î÷åíü ñëîæíûé êàê äëÿ åãî êîððåêòíîé íàñòðîéêè, òàê è äëÿ ïðî-
öåññîðà: MCSCF � ñàìûé äîëãèé âèä ðàñ÷åòà. Ê íåìó óìåñòíî ïðèáåãàòü åñëè íóæíà î÷åíü âûñî-
êàÿ òî÷íîñòü âû÷èñëåíèé è åñëè âàì íåîáõîäèìî ðàñ÷èòàòü ñïåêòð ìîëåêóëû. Ìåòîä îñíîâàí íà
ïðåäñòàâëåíèè êîíå÷íîé âîëíîâîé ôóíêöèè ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé îñíîâíîãî è âîçáóæäåííûõ
ñîñòîÿíèé. Âîçìîæíî êîìáèíèðîâàíèå MCSCF è ìåòîäà òåîðèè âîçìóùåíèé.

Èíîãäà, íàîáîðîò òðåáóåòñÿ óïðîùåíèÿ ðàñ÷åòà. Ñóùåñòâóåò ðÿä ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìåòîäîâ
äëÿ ðàñ÷åòà ïî òèïó Õàðòðè-Ôîêà: PM3, AM1. Òàêîé ðàñ÷åò çàíèìàåò ñóùåñòâåííî ìåíüøå ïðî-
öåññîðíîãî âðåìåíè è õîðîøî ïîäõîäèò äëÿ îöåíî÷íûõ ðàñ÷åòîâ.

Ñóùåñòâóþò äîïîëíèòåëüíûå ïîïðàâêè, óëó÷øàþùèå ðàñ÷åò. Ê òàêèì ïîïðàâêàì îòíîñèò-
ñÿ ó÷åò îêðóæåíèÿ (ðàññòâîðèòåëÿ). Îí ìîæåò ïðîèçâîäèòüñÿ â ðàìêàõ Ìîäåëè Ïîëÿðèçóåìîãî
Êîíòèíóóìà (PCM) èëè â ìîäåëè ÑàìîÑîãëàñîâàííîãî Ðåàêöèîííîãî Ïîëÿ Êèðêâóäà-Îíçàãåðà
(SCRF). Îáà ìåòîäà êîíñòðóèðóþò ïîëîñòü, êóäà ïîìåùàåòñÿ ñèñòåìà è âû÷èñëÿþò íàâåäåííûé
íà íåïðåðûâíîì äèýëåêòðèêå èññëåäóåìîé ñèñòåìîé. SCRF ñòðîèò ñôåðè÷åñêóþ îáëàñòü, à PCM
ñòðîèò îáëàñòü ñî ñëîæíîé ïîâåðõíîñòüþ, îáðàçóþùóþñÿ ïðè ñîâìåùåíèè ñôåð ñ öåíòðàìè íà
êàæäîì àòîìå ñèñòåìû. PCM íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàèëó÷øèì ñïîñîáîì ó÷åòà
îêðóæåíèÿ, îäíàêî åñëè âàøà ñèñòåìà èìååò áîëüøîå ÷èñëî àòîìîâ, òî íåîáõîäèìî ñàìîñòîÿ-
òåëüíî çàäàâàòü ïîëîñòü, ÷òî ìîæåò îêàçàòüñÿ íåóäîáíûì. Êðîìå òîãî â PC GAMESS PCM íå
ïîääåðæèâàåòñÿ íåêîòîðûìè âèäàìè ðàñ÷åòîâ, íàïðèìåð UHF, ROHF.

Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì, îñóùåñòâëÿþùèõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ-
÷åòû. Ñàìûå èçâåñòíûå: Gaussian, US-GAMESS, UK-GAMESS, PC-GAMESS. Ïðîãðàììû Gaussian
è UK-GAMESS ïëàòíûå, ìû ïîëüçóåìñÿ ïðîãðàììàìè US-GAMESS è PC-GAMESS. Ïðîãðàììà
PC-GAMESS èñïîëüçóåòñÿ íà íàøèõ êîìïüþòåðàõ â íåïàðàëëåëüíîì ðåæèìå, ðàñ÷åòû íà êëà-
ñòåðå ÍÈÂÖ ìîãóò èñïîëüçîâàòü äî 32 ïðîöåññîðîâ îäíîâðåìåííî.

1.3.2 Ïðîãðàììà PC-GAMESS

Çàïóñê ïðîãðàììû pcgamess èç ëþáîãî îêíà òåðìèíàëà îñóùåñòâëÿåòñÿ êîììàíäîé:

nice -19 pcgamess -i input_�le.inp -o input_�le.out -f &

Nice -19 ïðåôèêñ ïîíèæåíèÿ ïðèîðèòåòà � òðåáóåòñÿ, ÷òîáû ïîêà ðàñ÷åò èäåò, ìîæíî áûëî
ñïîêîéíî ðàáîòàòü. Ñèìâîë �&� íåîáõîäèì, ÷òîáû îñâîáîäèòü ðàñ÷åò îò êîíñîëè. Ïàðàìåòðû ðàñ-
÷åòà è êîîðäèíàòû ñèñòåìû äîëæíû áûòü óêàçàíû â ôàéëå input_file.inp, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà
ïðîãðàììà áóäåò âûâîäèòü â ôàéë output_file.out.

INPUT-ôàéë GAMESS ñîñòîèò èç òàê íàçûâàåìûõ ãðóïï. Íà÷èíàåòñÿ ãðóïïà ñî ñëîâà �$èìÿ_ãðóïïû�
è çàêàí÷èâàåòñÿ ñëîâîì �$end�. Ïåðâûé ñèìâîë êàæäîé ñòðîêè INPUT-ôàéëà ñ÷èòàåòñÿ çà êîì-
ìåíòàðèé, ïîýòîìó óñòàíàâëèâàéòå åãî âñåãäà â ïðîáåë äëÿ óäîáñòâà. Êîììåíòàðèè â INPUT-
ôàéëå íà÷èíàþòñÿ ñî çíàêà �!�. Òàêèì îáðàçîì âû ìîæåòå çàêîììåíòèðîâàòü ëþáóþ ñòðîêó, äî-
áàâèâ ïåðåä íåé �!�.

Ïîäðîáíî îïèøåì âñå íåîáõîäèìûå íàì ãðóïïû è ïàðàìåòðû êàæäîé:

$CONTROL Çàäàþòñÿ îñíîâíûå ïàðàìåòðû ðàñ÷åòà.

SCFTYP Çàäàåò òèï êîíå÷íîé âîëíîâîé ôóíêöèè (ïî óìîë÷àíèþ RHF).
RHF � ðàñ÷åò ïðîñòûì îãðàíè÷åííûì ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà, äàëüíåéøèå íàñòðîé-
êè â ãðóïïå $SCF. ROHF � ðàñ÷åò îãðàíè÷åííûì ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà äëÿ ñèñòåì
ñ íåçàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, ò.å. ïðîñòðàíñòâåííûå ÷àñòè ñïèí-îðáèòàëåé ñî ñïèíàìè
+1/2 è -1/2 íå ðàçëè÷àþòñÿ. UHF � íåîãðàíè÷åííûé ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà, ò.å. ïðî-
ñòðàíñòâåííûå ÷àñòè ñïèí-îðáèòàëåé ñî ñïèíàìè +1/2 è -1/2 îïòèìèçèðóþòñÿ íåçàâè-
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ñèìî. MCSCF � ðàñ÷åò ìåòîäîì ìóëüòè-êîíôèãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Äàëü-
íåéøèå íàñòðîéêè â ãðóïïàõ $MCSCF è $DET.

MAXIT Ìàêñèìàëüíîå êîëè÷åñòâî èòåðàöèé â ïðîöåäóðå ñàìîñîãëàñîâàíèÿ. Ïî óìîë÷à-
íèþ 20, ìîæíî óâåëè÷èòü, åñëè SCF íå ñõîäèòñÿ. Îäíîâðåìåííî ðåêîìåíäóåòñÿ èçìå-
íèòü êîíòðîëü ñõîäèìîñòè â ãðóïïå $SCF.

DFTTYP Åñëè çíà÷åíèå ïàðàìåòðà çàäàíî, ðàñ÷åòû âûïîëíÿþòñÿ ìåòîäîì òåîðèè ôóíê-
öèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Çàäàåò òèï ôóíêöèîíàëà. Ìû áóäåì âñåãäà ïîëüçî-
âàòüñÿ B3LYP5 � ãèáðèäíûé ôóíêöèîíàë.

RUNTYP Çàäàåò öåëü ðàñ÷åòà.
ENERGY � ðàñ÷åò ýíåðãèè ñèñòåìû, íàõîæäåíèå ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé è ïàð-
öèàëüíûõ çàðÿäîâ â äàííîé ãåîìåðèè. OPTIMIZE � îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ñèñòå-
ìû. GRADIENT � âûïîëíÿåò ðàñ÷åò ïî òèïó ENERGY+ ðàñ÷åò ãðàäèåíòîâ ýíåð-
ãèè ñèñòåìû ïî êîîðäèíàòàì ÿäåð àòîìîâ. HESSIAN � âûïîëíÿåò ðàñ÷åò ïî òèïó
GRADIENT + ìàòðèöà âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ ýíåðãèè ñèñòåìû ïî êîîðäèíàòàì ÿäåð
àòîìîâ.

EXETYP Óêàçûâàåò äîëæíà ëè ïðîãðàììà âûïîëíèòü ðàñ÷åò èëè òîëüêî ïðîâåðèòü âõîä-
íîé ôàéë. RUN âûïîëíèòü ðàñ÷åò (ïî óìîë÷àíèþ).
CHECK � ïðîâåðèòü ñèíòàêñèñ è ïð. âõîäíîãî ôàéëà.

COORD Çàäàåò òèï êîîðäèíàò èñïîëüçóåìûõ äëÿ çàäàíèÿ ïîëîæåíèé àòîìîâ ñèñòåìû.
UNIQUE � èñïîëüçîâàòü äåêàðòîâû êîîðäèíàòû, çàäàþòñÿ òîëüêî óíèêàëüíûå ñ òî÷-
êè çðåíèÿ ñèììåòðèè àòîìû. CART � èñïîëüçîâàòü äåêàðòîâû êîîðäèíàòû. ZMT �
èñïîëüçîâàòü êîîðäèíàòû Z-ìàòðèöû.

ICHARG Çàäàåò ïîëíûé çàðÿä ñèñòåìû (â çàðÿäàõ ýëåêòðîíà).

MULT Çàäàåò ìóëüòèïëåòíîñòü ñèñòåìû â ñîîòâåòñòâèè ñ ôîðìóëîé M=2S+1, ãäå S � ñïèí
ñèñòåìû.

NZVAR Çàäàåò êîëè÷åñòâî ñòåïåíåé ñâîáîäû ñèñòåìû çà âû÷åòîì ñìåùåíèÿ è âðàùåíèÿ
ñèñòåìû êàê öåëîãî. Â ñëó÷àå N ÷àñòèö è íåëèíåéíîé ìîëåêóëû ðàâíî 3N-6. Ñîîòâåò-
ñòâóþùèå âíóòðåííèå êîîðäèíàòû äîëæíû áûòü çàäàíû â ãðóïïå $ZMAT. Èìåííî îíè
áóäóò îïòèìèçèðîâàòüñÿ ïðè îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè ñèñòåìû. Åñëè ïàðàìåòðó ïðè-
ñâîåíî çíà÷åíèå 0 (ïî óìîë÷àíèþ) äëÿ îïòèìèçàöèè áóäóò èñïîëüçîâàíû äåêàðòîâû
êîîðäèíàòû àòîìîâ. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå âíóòðåííèå êîîðäèíàòû ìîæíî íå çàäàâàòü,
îäíàêî ñõîäèìîñòü ïðîöåäóðû îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè ïðè ýòîì ñóùåñòâåííî óõóäøà-
åòñÿ.

$SYSTEM Çàäàþòñÿ ïàðàìåòðû êàñàþùèåñÿ âçàèìîäåéñòâèÿ GAMESS c îïåðàöèîííîé ñèñòå-
ìîé.

TIMLIM Çàäàåò ëèìèò âðåìåíè èñïîëíåíèÿ ïðîãðàììû â ìèíóòàõ.

MWORDS Çàäàåò êîëè÷åñòâî ìèëëèîíîâ ñëîâ (ïî 8 áàéò) îïåðàòèâíîé ïàìÿòè äîñòóïíîé
ïðîãðàììå. Âñåãî ïàìÿòè íà êîìïüþòåðå 1024 Ìá, äîñòóïíóþ ïàìÿòü ìîæíî ïîñìîò-
ðåòü ïðîãðàììîé gkrellm2 èëè htop.

$BASIS Ìîæíî çàäàòü îäèí èç ïðåäîïðåäåëåííûõ íàáîðîâ áàçèñíûõ îðáèòàëåé êîòîðûé áóäåò
èñïîëüçîâàí ïðè ðàñ÷åòàõ.

GBASIS Çàäàåò òèï èñïîëüçóåìîãî äëÿ ðàñ÷åòîâ íàáîðà áàçèñíûõ îðáèòàëåé. N31 � èñ-
ïîëüçîâàòü âàëåíòíîðàñùåïëåííûé íàáîð êîíòðàêòèðîâàííûõ ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé.
Êàæäàÿ íåâàëåíòíàÿ àòîìíàÿ îðáèòàëü ïðåäñòàâëåíà ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé N ãàóñ-
ñîâñêèõ ôóíêöèé ñ ôèêñèðîâàííûìè êîýôôèöèåíòàìè. Êàæäàÿ âàëåíòíàÿ àòîìíàÿ
îðáèòàëü îïèñûâàåòñÿ ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé èç äâóõ ôóíêöèé, îäíà èç êîòîðûõ ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ òðåõ ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé ñ ôèêñèðîâàííûìè
êîýôôèöèåíòàìè à äðóãàÿ îäíó ãàóññîâñêóþ ôóíêöèþ. PM3 � ïîëóýìïèðè÷åñêèé áà-
çèñ, ïðè óêàçàíèè òàêîãî áàçèñà èíòåãðàëû Õàðòðè-Ôîêà áóäóò âû÷èñëÿòüñÿ íåÿâíî,
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íî ñ ïîìîùüþ óïðîùåííûõ ñõåì. MINI, MIDI, MAXI � áàçèñû ãðóïïû ÿïîíñêîãî
ó÷åíîãî Õóçèíàãè, óðåçàííûé, ñòàíäàðòíûé è ðàñøèðåííûé íàáîðû ñîîòâåòñòâåííî.

NGAUSS Çàäàåò êîëè÷åñòâî êîíòðàêòèðîâàííûõ ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé èñïîëüçóåìûõ äëÿ
îïèñàíèÿ íåâàëåíòíûõ àòîìíûõ îðáèòàëåé ïðè èñïîëüçîâàíèè âàëåíòíîðàñùåïëåííûõ
íàáîðîâ áàçèñíûõ îðáèòàëåé (N31).

NDFUNC Çàäàåò êîëè÷åñòâî ïîëÿðèçàöèîííûõ ôóíêöèé d-òèïà êîòîðûå ñëåäóåò äîáà-
âèòü â íàáîð áàçèñíûõ îðáèòàëåé êàæäîãî òÿæåëîãî àòîìà. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà íå
ìîæåò ïðåâîñõîäèòü 3.

NPFUNC Çàäàåò êîëè÷åñòâî ïîëÿðèçàöèîííûõ ôóíêöèé p-òèïà êîòîðûå ñëåäóåò äîáàâèòü
â íàáîð áàçèñíûõ îðáèòàëåé êàæäîãî àòîìà âîäîðîäà. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà íå ìîæåò
ïðåâîñõîäèòü 3.

DIFFSP Ôëàã (ïàðàìåòð ïðèíèìàþùèé äâà âîçìîæíûõ çíà÷åíèÿ � ÈÑÒÈÍÀ (.T.) ëèáî
ËÎÆÜ (.F.)), óêàçûâàþùèé íà íåîáõîäèìîñòü äîáàâèòü â íàáîð áàçèñíûõ ôóíêöèé
òÿæåëûõ àòîìîâ äèôôóçíûå ôóíêöèè (ñ áîëüøîé ýêñïîíåíòîé).

DIFFS Ôëàã, óêàçûâàþùèé íà íåîáõîäèìîñòü äîáàâèòü â íàáîð áàçèñíûõ ôóíêöèé âîäî-
ðîäîâ äèôôóçíûå ôóíêöèè.

$GUESS Ìîæíî âûáðàòü àëãîðèòì ãåíåðèðóþùèé íà÷àëüíûå âåêòîðà ðàçëîæåíèÿ ìîëåêóëÿð-
íûõ îðáèòàëåé ïî áàçèñíûì ôóíêöèÿì êîòîðûå çàòåì îïòèìèçèðóþòñÿ ïðîöåäóðîé ñàìîñî-
ãëàñîâàíèÿ.

GUESS Çíà÷åíèå ýòîãî ïàðàìåòðà íåïîñðåäñòâåííî çàäàåò èñïîëüçóåìûé àëãîðèòìHUCKEL
èñïîëüçîâàòü ðàñøèðåííûé ìåòîä Õþêêåëÿ â áàçèñå MINI. Åñëè óñòàíîâèòüMOREAD,
íà÷àëüíûå îðáèòàëè áóäóò ÷èòàòüñÿ èç ãðóïïû $VEC. Ãðóïïó $VEC ñ îðáèòàëÿìè ìîæ-
íî ñêîïèðîâàòü èç ôàéëà PUNCH ïðåäûäóùèõ ðàñ÷åòîâ ýòîé ñèñòåìû.

NORB Êîëè÷åñòâî îðáèòàëåé. Àêòóàëüíî äëÿ GUESS=MOREAD.

$ZMAT Â ãðóïïå çàäàþòñÿ êîîðäèíàòû â êîòîðûõ áóäåò âûïîëíÿòüñÿ îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè
è ðÿä äðóãèõ ïàðàìåòðîâ.

DLC Ôëàã, óêàçûâàþùèé èñïîëüçîâàòü ò.í. äåëîêàëèçîâàííûå êîîðäèíàòû, ïðåäñòàâëÿþ-
ùèå ñîáîé ëèíåéíûå êîìáèíàöèè âíóòðåííèõ êîîðäèíàò.

AUTO Ôëàã, óêàçûâàþùèé àâòîìàòè÷åñêè ñãåíåðèðîâàòü NZVAR ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ
äåëîêàëèçîâàííûõ êîîðäèíàò.

IZMAT Ìàññèâ, ñîäåðæàùèé NZVAR ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ âíóòðåííèõ êîîðäèíàò: ñâÿçåé,
óãëîâ, äâóãðàííûõ óãëîâ è ïð..

$PCM Åñëè âî âõîäíîì ôàéëå ïðèñóòñòâóåò ãðóïïà $PCM ðàñ÷åòû áóäóò âûïîëíåíû ñ ó÷åòîì
âëèÿíèÿ íà ñèñòåìó îêðóæåíèÿ. Ó÷åò âëèÿíèÿ îêðóæåíèÿ ïðîèçâîäèòñÿ â ðàìêàõ ìîäåëè
íåïðåðûâíîé îäíîðîäíîïîëÿðèçóåìîé ñðåäû. Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå äîñòàòî÷íî óêàçàòü íà-
çâàíèå ðàñòâîðèòåëÿ:
SOLVNT çàäàåò òèï ðàñòâîðèòåëÿ. Äîïóñòèìûå çíà÷åíèÿ ýòîãî ïàðàìåòðà: WATER, NEPTANE,
ETANOL.

$STATPT Â ãðóïïå çàäàþòñÿ ïàðàìåòðû êîíòðîëèðóþùèå ïðîöåäóðó îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè.

NSTEP Çàäàåò ìàêñèìàëüíîå êîëè÷åñòâî øàãîâ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè (ïî óìîë÷àíèþ
20).

METHOD Çàäàåò àëãîðèòì îïòèìèçàöèè, â ÷èñëå êîòîðûõ ìåòîä Íüþòîíà-Ðàôñîíà (NR),
ìåòîä êâàäðàòè÷íîé àïïðîêñèìàöèè(QA) è ìåòîä ðàöèîíàëüíîé îïòèìèçàöèè ôóíê-
öèè (RFO).

OPTTOL Çàäàåò ïîðîã ñõîäèìîñòè àëãîðèòìà îïòèìèçàöèè, ïî óìîë÷àíèþ 0.0001 Õàðòðè.

$SCF Â ãðóïïå ïðîèçâîäÿòñÿ íàñòðîéêè ïðîöåäóðû ñàìîñîãëàñîâàíèÿ â ìåòîäå Õàðòðè-Ôîêà.
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DIRSCF Ôëàã, óêàçûâàþùèé, çàïèñûâàòü ëè äâóõýëåêòðîííûå èíòåãðàëû íà äèñê (�.F.�)
èëè äåðæàòü èõ â ïàìÿòè (�.T.�).

SOSCF Ôëàã, óêàçûâàþùèé èñïîëüçîâàòü ìåòîä SCF âòîðîãî ïîðÿäêà äëÿ êîíòðîëÿ ñõî-
äèìîñòè.

DIIS Ôëàã, óêàçûâàþùèé èñïîëüçîâàòü ìåòîä DIIS äëÿ êîíòðîëÿ ñõîäèìîñòè.

$FORCE Óñòàíîâêè âíóòðè ýòîé ãðóïïû àêòóàëüíû äëÿ RUNTYP=HESSIAN.

PRTIFC Ôëàã, çàñòàâëÿþùèé GAMESS âûïèñûâàòü ìàòðèöó Ãåññå âî âíóòðåííèõ êîîðäè-
íàòàõ.

PURIFY Ôëàã, çàñòàâëÿþùèé GAMESS èñêëþ÷àòü èç ãåññèàíà ïîñòóïàòåëüíûå è âðàùà-
òåëüíûå äâèæåíèÿ ñèñòåìû.

DECOMP Ôëàã, ïîçâîëÿþùèé óêàçûâàòü áîëåå 3N-6 âíóòðåííèõ êîîðäèíàò.

$DATA Â ãðóïïå çàäàþòñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Ãðóïïà èìååò ôèêñèðî-
âàííóþ ñòðóêòóðó. Â ñëó÷àå COORD=UNIQUE è îòñóòñòâèÿ ñèììåòðèè ãðóïïà âûãëÿäèò
ñëåäóþùèì îáðàçîì:

$DATA

1: îäíîñòðî÷íûé êîììåíòàðèé ñ íàçâàíèåì çàäà÷è

2: òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè. Áåç ñèììåòðèè - Ñ1

3: ÈÌß_ÀÒÎÌÀ ÇÀÐßÄ_ßÄÐÀ X Y Z ( â àíãñòðåìàõ )

4: è ò.ä. ïîêà íå áóäóò çàäàíû âñå àòîìû ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìîé

...

$END



Ãëàâà 2

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

2.1 Ïîñòàíîâêà çàäà÷è

2.2 Êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû

Íà äàííîì ýòàïå ïåðåä ñòóäåíòàìè ñòàâèòñÿ çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëû àìèíîêèñëîòû (àëà-
íèí) ìåòîäàìè âû÷èñëèòåëüíîé êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ñ ïîñëåäóþùèì èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åí-
íûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñîçäàíèÿ ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêîé ìîäåëè àëàíèíà.

Çàäà÷è:

1. Ñîçäàíèå ïîëíîàòîìíîé ìîäåëè àìèíîêèñëîòû.

2. Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ìîëåêóëû ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ ðàñòâîðèòåëÿ è ïîëó÷åíèå ðàâíîâåñ-
íûõ çíà÷åíèé ãåîìåòðè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû.

3. Îïðåäåëåíèå ïàðöèàëüíûõ çàðÿäîâ íà àòîìàõ è õàðàêòåðà êîâàëåíòíûõ ñâÿçåé â ìîëåêóëå.

4. Èññëåäîâàíèå ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ) ñèñòåìû:

- îïðåäåëåíèå æåñòêîñòåé âàëåíòíûõ ñâÿçåé è óãëîâ,

- ðàñ÷åò êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðà ìîëåêóëû,

- ñíÿòèå ïðîôèëåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû ïðè âðàùåíèè âîêðóã òîðñèîííûõ
óãëîâ.

. . .

2.2.1 Ñîçäàíèå ïîëíîàòîìíîé ìîäåëè àìèíîêèñëîòû

Äëÿ ðèñîâàíèÿ ìîëåêóë áóäåì ïîëüçîâàòüñÿ ïðîãðàììîé PYMOL.

1. Íàæèìàåì êíîïêó �Builder� è ïåðåõîäèì òàêèì îáðàçîì â ðåæèì ñîçäàíèÿ ìîëåêóëû. Âû
âèäèòå êíîïêè ðàçëè÷íûõ àòîìîâ íà âåðõíåé ïàíåëè. Êîíñòðóèðîâàíèå àëàíèíà íà÷èíàåì
ñ ìåòàíà, íàæàâ íà êíîïêó CH4.

2. Òåïåðü ìû áóäåì çàìåíÿòü îòäåëüíûå àòîìû õèìè÷åñêèìè ãðóïïàìè. Íàïðèìåð, âûäåëèì
îäèí èç âîäîðîäîâ ìåòàíà è ñíîâà íàæìåì êíîïêó CH4 � ìû ïîëó÷èëè ýòàí. Àíàëîãè÷íûì
îáðàçîì âû äîáàâëÿåòå NH+

3 è COO− ãðóïïû. ×òîáû óäàëèòü ëèøíèé âîäîðîä íà àòî-
ìå êèñëîðîäà, âûäåëèòå àòîì êèñëîðîäà è íàæìèòå ��1�. Ñîîòâåòñòâåííî ÷òîáû äîáàâèòü
âîäîðîä ê àìèíî-ãðóïïå, âûäåëèòå àçîò è íàæìèòå �+1�.

3. Ãîòîâóþ àìèíîêèñëîòó ñîõðàíèòå â ôàéë ñ ðàñøèðåíèåì PDB.

4. Òåïåðü ñîñòàâüòå òàêîå ñîåäèíåíèå: ê C-êîíöó è N-êîíöó àëàíèíà ïðèêðåïèòå ÷åðåç ïåïòèä-
íóþ ñâÿçü ïî ìåòèëüíîé ãðóïïå, òî åñòü äîáàâüòå àöåòàò è ìåòèëàìèí íà êîíöû àëàíèíà.

10

http://www.pymol.org


Ãëàâà 2. Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü 11

5. Ñîõðàíèòå ýòîò �òðèïåïòèä� â äðóãîé ôàéë.

6. Çàêðîéòå PYMOL è îòêðîéòå ïîëó÷åííûå âàìè PDB-ôàéëû â òåêñòîâîì ðåäàêòîðå GVIM.
Îáðàòèòå âíèìàíèå íà òî, â êàêîì ïîðÿäêå ðàñïîëîæåíû àòîìû. Ïðèäàéòå àòîìàì âàøåé
ñèñòåìû �åñòåñòâåííûé�, ïî âàøåìó ìíåíèþ, ïîðÿäîê. Ïîëüçóéòåñü êîìàíäàìè �dd� � óäà-
ëèòü ñòðîêó, �yy� � êîïèðîâàòü ñòðîêó è �p� � âñòàâèòü ñòðîêó. Îòðåäàêòèðóéòå íàçâàíèÿ
àòîìîâ äëÿ âàøåãî óäîáñòâà, ïîìíèòå, ÷òî PDB-ôàéë ÷óâñòâèòåëåí ê êîëè÷åñòâó ïðîáåëîâ,
ðåäàêòèðóéòå ñòðîêè ñ êîîðäèíàòàìè â INSERT-mode.

Äîáàâüòå, åñëè òàêîâîé íåò ñòðî÷êó TITLE â íà÷àëî ôàéëà. Ïîñëå ñëîâà TITLE íàïèøèòå
íàçâàíèå âàøåé ñèñòåìû íà àíãëèéñêîì ÿçûêå. Óäàëèòå íåíóæíûå ñòðîêè êîììåíòàðèåâ.

7. Çàêðîéòå è ñîõðàíèòå âàøè PDB-ôàéëû. Òåïåðü ó âàñ åñòü äâà PDB-ôàéëà, êîòîðûå ñîäåð-
æàò êîîðäèíàòû ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ äâóõ ñèñòåì: àëàíèíà â ñîñòîÿíèè öâèòòåð-èîíà è
àëàíèíà â ïåïòèäíîì îêðóæåíèè.

2.2.2 Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè íàøåé ñèñòåìû.

Âñå ðàáîòû ïî ïîñòàíîâêå ðàñ÷åòîâ ïðîñüáà ïðîèçâîäèòü â äèðåêòîðèè � /qm�.
Äëÿ ñîçäàíèÿ âõîäíîãî ôàéëà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ øàáëîíîì ��/templates/opt.inp�. Äëÿ òî-

ãî ÷òîáû êîíâåðòèðîâàòü PDB-ôàéë ñî ñòðóêòóðîé ìîëåêóëû â ôîðìàò ãðóïïû $DATA âõîäíîãî
ôàéëà GAMESS ñëåäóåò âîñïîëüçîâàòüñÿ óòèëèòîé babel:

babel -ipdb structure.pdb -ogamin structure.inp

Âî âíîâü ñîçäàííîì ôàéëå structure.inp â ãðóïïå $DATA áóäóò íàõîäèòüñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ
â íóæíîì ôîðìàòå. Êîïèðóåì ñîäåðæèìîå ôàéëà �/templates/opt.inp â structure.inp, îò ôàéëà
structure.inp îñòàâëÿåì òîëüêî ãðóïïó $DATA.

Ïîñëå òîãî êàê âõîäíîé ôàéë ñîçäàí, ìîæíî çàïóñòèòü ðàñ÷åò êîìàíäîé:

pcgamess -i structure.inp -o ala.opt.out

Íå çàáûâàéòå, ÷òî ïåðåä êîìàíäîé ñëåäóåò íàïèñàòü �nice -19�, à ïîñëå ïîñòàâèòü �&�, ÷òîáû
îòñîåäèíèòü ðàñ÷åò îò òåðìèíàëà.

Ïîñòàâüòå òàêèì îáðàçîì 2 ðàñ÷åòà ñ ãðóïïîé $PCM è 2 ðàñ÷åòà áåç $PCM � âñåãî âû äîëæíû
ïîñòàâèòü 4 ðàñ÷åòà îïòèìèçàöèè.

Íåîáõîäèìî ðàñïðåäåëèòü âàøè ðàñ÷åòû ïî ÷åòûðåì êîìïüþòåðàì. Íà âñåõ ÷åòûðåõ êîìïüþ-
òåðàõ âàøà äîìàøíÿÿ ïàïêà îáùàÿ, ïîýòîìó ïðîñòî ñîçäàéòå ÷åòûðå ðàçíûõ êàòàëîãà, ïîìåñòèòå
òóäà ÷åòûðå INPUT-ôàéëà ñîîòâåòñòâåííî è çàïóñòèòå ðàñ÷åò íà êàæäîì êîìïüþòåðå. ×òîáû
çàïóñòèòü ðàñ÷åò íà ñîñåäíåì êîìïüþòåðå, íå ñàäÿñü çà íåãî, ìîæåòå èñïîëüçîâàòü êîìàíäó:

ssh èìÿ_êîìïüþòåðà

Òàêèì îáðàçîì âû îêàçûâàåòåñü íà óäàëåííîì êîìïüþòåðå è ìîæåòå ïîñòàâèòü òàì ðàñ÷åò.
Ïî çàâåðøåíèè ðàáîòû ïðîãðàììû áóäåò ñîçäàí âûõîäíîé ôàéë ala.opt.out ñ ðåçóëüòàòàìè

ðàñ÷åòîâ. Âíèìàòåëüíî èçó÷èòå âûõîäíîé ôàéë. Êîãäà ãðàäèåíòû ñòàíîâÿòñÿ ìåíüøå 10−4 Õàðò-
ðè/áîð (àòîìíûå åäèíèöû ýíåðãèè è äëèíû) ïðîöåäóðà îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè çàâåðøàåòñÿ è
â âûõîäíîé ôàéë âûâîäèòñÿ ñîîáùåíèå �STATIONARY POINT LOCATED�, çà êîòîðûì ñëåäóþò
îïòèìèçèðîâàííûå êîîðäèíàòû, íà÷èíàþùèåñÿ ñî ñòðîêè �COORDINATES OF ALL ATOMS ARE
(ANGS)�. Ýòè êîîðäèíàòû ñëåäóåò èçâëå÷ü èç âûõîäíîãî ôàéëà è ñîçäàòü íà èõ îñíîâå ôàéë â
ôîðìàòå XYZ:

N

System Name

A X Y Z

...

N � ÷èñëî àòîìîâ â ñèñòåìå; A � ñèìâîë àòîìà; X, Y, Z � äåêàðòîâû êîîðäèíàòû àòîìà. Çàòåì
åãî ñëåäóåò îòêðûòü ïðîãðàììîé âèçóàëüíîãî ðåäàêòèðîâàíèÿ è ñðàâíèòü ñî ñòàðòîâîé ñòðóêòó-
ðîé. Çàïèøèòå è ãåîìåòðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè (äëèíû ñâÿçåé, âàëåíòíûå è òîðñèîííûå óãëû)
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îïòèìèçèðîâàííîé ñèñòåìû � îíè ïîíàäîáÿòñÿ äëÿ ñîçäàíèÿ òîïîëîãèè àëàíèíà äëÿ ïðîãðàììû
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

2.2.3 Ïîëó÷åíèå íåîáõîäèìûõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû.

Ïîëó÷åííûå íà ïðåäûäóùåì ýòàïå îïòèìèçèðîâàííûå êîîðäèíàòû ìû èñïîëüçóåì äëÿ íîâîãî
ðàñ÷åòà. Ìû ðàññ÷èòàåì êîëåáàòåëüíûé ñïåêòð íàøåé ìîëåêóëû, íàéäåì æåñòêîñòè ñâÿçåé, âà-
ëåíòíûõ óãëîâ à òàêæå èçâëå÷åì èç âûõîäíîãî ôàéëà äðóãóþ èíôîðìàöèþ íåîáõîäèìóþ äëÿ
íàïèñàíèÿ òîïîëîãèè àëàíèíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

1. Äëÿ ñîçäàíèÿ âõîäíîãî ôàéëà âîñïîëüçóåìñÿ øàáëîíîì � /templates/hessian.inp�. Íèæå ïðè-
âåäåí ïðèìåð âõîäíîãî ôàéëà (ñì. Òàáëèöà 2.1).

$contrl scftyp=rhf dfttyp=B3LYP5 runtyp=hessian

coord=unique icharg=0 mult=1 nzvar=3

! exetyp=check

$end

$system mwords=33 timlit=6000 $end

$scf dirscf=.t. diis=.t. $end

$basis gbasis=n31 ngauss=6 ndfunc=3 $end

$guess guess=huckel $end

$pcm solvnt=water $end

$zmat

izmat(1)=1,1,2

1,1,3

2,2,1,3

$end

$force purify=.t. prtifc=.t. $end

$data

Water molecule

C1

O 8 0.0000000000 -0.0271237938 0.0000000000

H 1 0.7507788432 0.5484432411 0.0000000000

H 1 -0.7507788432 0.5484432411 0.0000000000

$end

Òàáëèöà 2.1: Ëèñòèíã ôàéëà h2o_hess.inp � ïîëó÷åíèå ìàòðèöû Ãåññå ñèñòåìû.

Îáðàòèòå âíèìàíèå íà òèï ðàñ÷åòà (runtyp = hessian) à òàêæå íà ãðóïïó $zmat. Â íåé ìû
çàäàåì ìàññèâ êîîðäèíàò, â êîòîðûõ áóäåò âûâåäåíà ìàòðèöà Ãåññå âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ
ïîëíîé ýíåðãèè ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ýòîé ìàòðèöû ÿâëÿþòñÿ
æåñòêîñòÿìè ñîîòâåòñòâóþùèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû (∂2E

∂x2
i
). Ýòè êîîðäèíàòû çàäàþòñÿ â âèäå

ìàññèâà IZMAT(1). Ýëåìåíòû ìàññèâà çàäàþòñÿ ÷åðåç çàïÿòóþ. Ïåðâûé ýëåìåíò óêàçûâàåò
òèï âíóòðåííåé êîîðäèíàòû (1 � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè 2 � ïëîñêèé óãîë, 3 � äâó-
ãðàííûé óãîë), çà íèì ñëåäóþò íîìåðà àòîìîâ çàäàþùèå ñîîòâåòñòâóþùóþ êîîðäèíàòó (äâà
èíäåêñà â ñëó÷àå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè, òðè èíäåêñà â ñëó÷àå ïëîñêîãî óãëà, è ÷åòûðå
èíäåêñà â ñëó÷àå äâóãðàííîãî óãëà). Çàòåì òàêèì æå îáðàçîì çàäàåòñÿ ñëåäóþùàÿ êîîðäè-
íàòà è ò.ä. Âñåãî äîëæíî áûòü çàäàíî 3N-6 ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ(!) âíóòðåííèõ êîîðäèíàò.
Äîïóñêàåòñÿ çàäàíèå äî 3N âíóòðåííèõ êîîðäèíàò, ÷òîáû ñðåäè íèõ íàâåðíÿêà îêàçàëèñü
3N-6 ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ. Íåîáõîäèìî óñòàíîâèòü ôëàã DECOMP.

Âî âõîäíîé ôàéë òàêæå äîáàâèëàñü íîâàÿ ãðóïïà $FORCE. Ôëàã PRTIFC óêàçûâàåò óêà-
çûâàåò ïðîãðàììå, ÷òî ìàòðèöà Ãåññå äîëæíà áûòü âûâåäåíà âî âíóòðåííèõ êîîðäèíàòàõ
(ïî óìîë÷àíèþ îíà âûâîäèòñÿ â äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ). Çàêîí÷èâ ðåäàêòèðîâàíèå âõîä-
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íîãî ôàéëà çàïóñòèòå ðàñ÷åò, ïðåäâàðèòåëüíî óäàëèâ îñòàâøèåñÿ ñ ïðåäûäóùåãî çàïóñêà
âðåìåííûå ôàéëû PC GAMESS.

2. Çàïóñòèòå ðàñ÷åò â ðåæèìå exetyp=check.

3. Åñëè âû ââåëè ëèíåéíî çàâèñèìûå âíóòðåííèå êîîðäèíàòû, ïðîãðàììà ñêàæåò âàì îá ýòîì
ñòðîêîé “FOUND 27 LIEARLY INDEPENDENT INTERNALS. NEED 29.”. Ýòî îçíà÷àåò,
÷òî âàì íåîáõîäèìî óêàçàòü åùå 2 âíóòðåííèå êîîðäèíàòû.

4. Åñëè âíóòðåííèå êîîðäèíàòû ïðîøëè ïðîâåðêó, çàïóñòèòå ðàñ÷åò c exetyp=run.

5. Åñëè âû íåêîððåêòíî îïòèìèçèðîâàëè ãåîìåòðèþ âàøåé ñèñòåìû, ïðîãðàììà íàïèøåò îá
ýòîì ñòðîêîé “THIS IS NOT A STATIONARY POINT. VIBRATIONAL ANALYSIS IS NOT
VALID.”. Â ýòîì ñëó÷àå âîçìîæíû äâà âàðèàíòà: ëèáî âàøà îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ïðîøëà
íå äî êîíöà, ëèáî íàñòðîéêè ðàñ÷åòà äëÿ îïòèìèçàöèè îòëè÷àëèñü îò òåêóùèõ.

6. Äëÿ íà÷àëà èçâëåêèòå èç âûõîäíîãî ôàéëà ïàðöèàëüíûå çàðÿäû íà àòîìàõ ðà÷èòàííûå ïî
Ìàëëèêåíó (“TOTAL MULLIKEN AND LOWDIN ATOMIC POPULATIONS”)îíè ïîíàäî-
áÿòñÿ ïðè ñîçäàíèè òîïîëîãèè, à òàêæå èíôîðìàöèþ î êðàòíîñòÿõ ñâÿçåé è âàëåíòíîñòÿõ
àòîìîâ ñèñòåìû (“BOND ORDER AND VALENCE ANALYSIS”).

7. Íàéäèòå â âûõîäíîì ôàéëå ìàòðèöó Ãåññà âî âíóòðåííèõ êîîðäèíàòàõ (“HESSIAN MATRIX
IN INTERNAL COORDINATES”)è âûïèøèòå åå äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû. Îòìåòüòå êàêèì
âíóòðåííèì êîîðäèíàòàì îíè ñîîòâåòñòâóþò.

8. Íàéäèòå â âûõîäíîì ôàéëå òàáëèöó ÷àñòîò íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé (“NORMAL COOR-
DINATE ANALYSIS IN THE HARMONIC APPROXIMATION”)è âûïèøèòå èõ ÷àñòîòû è
èíòåíñèâíîñòè. Íå çàáóäüòå ÷òî ïåðâûå øåñòü íå ÿâëÿþòñÿ íîðìàëüíûìè êîëåáàíèÿìè, ò.ê.
âêëþ÷àþò ñìåùåíèå/âðàùåíèå ñèñòåìû êàê öåëîãî. Ïîñòðîéòå ÈÊ-ñïåêòð ñèñòåìû.

Òåïåðü äëÿ ïîëó÷åíèÿ âñåé íåîáõîäèìîé èíôîðìàöèè è ñîçäàíèÿ òîïîëîãèè àëàíèíà íàì îñòà-
ëîñü ñíÿòü ïðîôèëè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû ïðè âðàùåíèè âîêðóã òîðñèîííûõ óãëîâ.
Íåïîñðåäñòâåííî â GAMESS ñêàíèðîâàíèå ÏÏÝ ñèñòåìû âäîëü òîðñèîííûõ óãëîâ íå ðåàëèçîâà-
íî è íåîáõîäèìî ñíÿòü ýòè ïðîôèëè ïî òî÷êàì (äåëàÿ äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ òîðñèîííîãî óãëà
ðàñ÷åò òèïà ENERGY). Ýòà ïðîöåäóðà àâòîìàòèçèðîâàíà (ñì. ??).

2.3 Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû

2.3.1 Ñîñòàâëåíèå ôàéëà ñèëîâîãî ïîëÿ äëÿ âàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé

Ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ìîëåêóëû ìîæåò áûòü îïèñàíà íàáîðîì äëèí ñâÿçåé � ðàññòîÿíèé
ìåæäó àòîìàìè, çíà÷åíèÿìè óãëîâ è òîðñèîííûõ óãëîâ (îáùèì ÷èñëîì 3N-61). Åñëè íàñ èíòå-
ðåñóåò íå òîëüêî ìãíîâåííîå ãåîìåòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ìîëåêóëû, à åù¼ è äèíàìèêà èçìåíåíèÿ
ýòîé ñòðóêòóðû, íåîáõîäèìî çíàòü ñèëîâûå õàðàêòåðèñòèêè âñåõ ïåðå÷èñëåííûõ âàëåíòíûõ âçà-
èìîäåéñòâèé. Åñëè áûòü áîëåå òî÷íûì, â ïàêåòå GROMACS íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü ïðîôèëè
ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿ âñåõ ñâÿçåé, óãëîâ è ò.ä.. Ïðîôèëè (àíàëèòè÷åñêèå ôóíêöèè) âûáè-
ðàþòñÿ ïîëüçîâàòåëåì èç ñòàíäàðòíîãî íàáîðà (ñì. ñòðàíèöó 35).

Â òåêñòîâîì ðåäàêòîðå (GVim, Ultra Edit èëè ëþáîì äðóãîì) íåîáõîäèìî ñîçäàòü íîâûé äî-
êóìåíò. Äëÿ ðåäàêòèðîâàíèÿ òîïîëîãèé áîëåå óìåñòíî èñïîëüçîâàòü GVIM, ïîñêîëüêó îí óìååò
�ðàñêðàøèâàòü� ñèíòàêñèñ ýòîãî òèïà ôàéëîâ. Íåîáõîäèìî ïîìíèòü, ÷òî ñèìâîë �;� îçíà÷àåò êîì-
ìåíòàðèé è âñ¼, ÷òî íàïèñàíî â ñòðîêå çà ýòèì ñèìâîëîì, ïðîãðàììàìè ÷èòàòüñÿ íå áóäåò. Êàæäàÿ
ñòðîêà äàííîãî ôàéëà ñîäåðæèò èíôîðìàöèþ î êàêîì-ëèáî òèïå ñâÿçè, óãëà èëè äâóãðàííîãî óã-
ëà. Â Òàáëèöà 2.2 ïðèâåäåíà ÷àñòü ôàéëà ñèëîâîãî ïîëÿ äëÿ âàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé.

Êàæäàÿ ñìûñëîâàÿ ñòðîêà äàííîãî ôàéëà íà÷èíàåòñÿ ñ êëþ÷åâîãî ñëîâà #de�ne (îïðåäåëèòü),
çàòåì � èìÿ. Èìÿ ñâÿçè íà÷èíàåòñÿ ñ �gb_�, äàëåå ñëåäóåò ïðîèçâîëüíàÿ êîìáèíàöèÿ ñèìâîëîâ

1 3N-6 � êîëè÷åñòâî ñòåïåíåé ñâîáîäû, çàäàâàåìûõ æåñòêîñòåé ìîæåò è äîëæíî áûòü áîëüøå.
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#define gb_50 2 0.11077 1.3586e+07

; H-C bond in 3-rd CH2 group of pentane

#define ga_50 2 109.3496 7.1535e+02

; H-C-H in H-metylamine

#define gi_1 2 0.0 167.42309

; planar groups 40

#define gd_50 3 10.44426 11.50823 7.74001 -22.88633 8.87117 -16.23302

; CH2-CH2-CH2-CH2 dihedral in hexane

Òàáëèöà 2.2: Ëèñòèíã ôàéëà �Lip.itp � ôàéëà ñèëîâîãî ïîëÿ GROMACS.

(áóêâ, öèôð è ïîä÷¼ðêèâàíèé), êàê ïðàâèëî êîäèðóþùàÿ õèìè÷åñêèå ýëåìåíòû, ê êîòîðûì îò-
íîñèòñÿ äàííàÿ ñâÿçü, à òàê æå ïàðàìåòðû ðàñ÷åòîâ, ïðè ïîìîùè êîòîðûõ äàííàÿ ñâÿçü áûëà
îïðåäåëåíà. Íàïðèìåð:
#define gb_CC_HEX

Çäåñü âèäíî, ÷òî îïèñûâàåòñÿ ñâÿçü ìåæäó äâóìÿ óãëåðîäàìè, ðàññ÷èòàííàÿ äëÿ ãåêñàíà.
Äàëåå ÷åðåç ïðîáåë ñëåäóåò òèï ñâÿçè. Ýòî ÷èñëî, îáîçíà÷àþùåå ôóíêöèþ, ïðè ïîìîùè êî-

òîðîé îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ. Íàïðèìåð, �1� � îçíà÷àåò ñâÿçü, àïïðîêñèìèðîâàí-
íóþ ïàðàáîëîé, à �3� � ïîòåíöèàëîì Ìîðçå (ñì. Òàáëèöà 3.1). Ïîñëå òèïà ñâÿçè, òàê æå ÷åðåç
ïðîáåëû, çàäàþòñÿ ïàðàìåòðû. Â ñëó÷àå ïàðàáîëè÷åñêîé ñâÿçè � äëèíà (â íì) è æ¼ñòêîñòü (â
kJ ·mol−1 · nm−2) ).

Ïðîöåäóðà çàäàíèÿ óãëîâ è äâóãðàííûõ óãëîâ àíàëîãè÷íà. Èìåíà óãëîâ íà÷èíàþòñÿ ñ �ga_�,
äâóãðàííûõ óãëîâ ñ �gd_�, íåïðàâèëüíûõ äâóãðàííûõ óãëîâ ñ �gi_�.Òèïû è íåîáõîäèìûå ïà-
ðàìåòðû ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå. Áîëåå ïîäðîáíóþ èíôîðìàöèþ ìîæíî ïî÷åðïíóòü íà ñàéòå
www.gromacs.org èëè ÒÓÒ. Ôàéë íåîáõîäèìî ñîõðàíèòü â ðàáî÷óþ äèðåêòîðèþ ñ ðàñøèðåíè-
åì itp è îñìûñëåííûì íàçâàíèåì. Íà äàííîì ýòàïå â ôàéë ñèëîâîãî ïîëÿ íåîáõîäèìî çàïèñàòü
ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ äëÿ äëèí ñâÿçåé, óãëîâ è äâóãðàííûõ óãëîâ (�íîëü� â ïàêåòå GROMACS
ñîîòâåòñòâóåò öèñîèäíîé êîíôîðìàöèè ñâÿçè). Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ æ¼ñòêîñòè óãëîâ è ñâÿ-
çåé ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ìàòðèöû Ãåññå, ïîëó÷åííîé íà ïðåäûäóùåì
ýòàïå ðàáîòû. Ïàðàìåòðû òîðñèîííûõ óãëîâ ïðîïèñûâàòü íå ñëåäóåò âîâñå, íî íåîáõîäèìî èõ
ïåðå÷èñëèòü è äàòü íàçâàíèÿ.

Íå çàáûâàéòå ïèñàòü êîììåíòàðèè ê ñòðîêàì âàøåé òîïîëîãèè, äàâàéòå ñâÿçÿì è óãëàì îñìûñ-
ëåííûå íàçâàíèÿ. Âàøó òîïîëîãèþ äîëæíî áûòü óäîáíî ÷èòàòü.

2.3.2 Ñîñòàâëåíèå ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè

Â òåêñòîâîì ðåäàêòîðå (GVim, UltraEdit èëè ëþáîì äðóãîì) íåîáõîäèìî ñîçäàòü íîâûé äîêóìåíò.
Íèæå ïðèâåäåíà ÷àñòü ôàéëà ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè (ñì. Òàáëèöà 2.3).

Òåïåðü ïîäðîáíî îïèøåì êàæäûé ïóíêò ôàéëà òîïîëîãèè:

1. Äèðåêòèâû ïðåïðîöåññîðà, ïîäêëþ÷àþùèå ôàéëû ñèëîâîãî ïîëÿ.
#include "èìÿ_ôàéëà"

Ñïèñîê âîçìîæíûõ äëÿ GROMACS ñèëîâûõ ïîëåé îïèñàí íèæå (ñì. Òàáëèöà 3.2). Çäåñü
æå âû äîëæíû ïîäêëþ÷èòü ôàéë ñ îïðåäåëåííûìè âàìè êîíñòàíòàìè.

2. Äèðåêòèâà [ moleculetype ]. Îäíà ñòðîêà, ñîäåðæàùàÿ èìÿ ìîëåêóëû � ïðîèçâîëüíîå, æå-
ëàòåëüíî äî 4-¼õ ñèìâîëîâ, çàòåì â ñòðîêó èñêëþ÷åíèÿ. Èñêëþ÷åíèÿ (nrexcl) � ýòî ÷èñëî
ñîñåäåé äàííîãî àòîìà, äëÿ êîòîðûõ ÍÅ áóäóò âû÷èñëÿòüñÿ Êóëîíîâñêèå (QQ) Âàí-äåð-
Âààëüñîâû (VdW) âçàèìîäåéñòâèÿ ñ äàííûì àòîìîì. Ýòî íåîáõîäèìî â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî
àòîìû ñâÿçàíû êîâàëåíòíûìè ñâÿçÿìè, óãëàìè è ò.ä., â êîòîðûõ óæå ó÷òåíû âêëàäû VdW
è QQ âçàèìîäåéñòâèé. Â íàøåì ñëó÷àå nrexcl óñòàíàâëèâàåòñÿ â 3.

3. Äèðåêòèâà [ atoms ] � àòîìû. Êàæäàÿ ñòðîêà ñîäåðæèò ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

(a) Íîìåð àòîìà � ïî ïîðÿäêó îò ïåðâîãî äî n-îãî.

www.gromacs.org
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#include "ffG43a2.itp"

#include "lipid.itp"

[ moleculetype ]

; Name nrexcl

DPPC 3

[ atoms ]

; nr type resnr residu atom cgnr charge mass

1 C 1 DPPC C1 0 -0.3365 12.011

2 HC 1 DPPC H11 0 0.2250 1.008

3 HC 1 DPPC H12 0 0.2250 1.008

[ bonds ]

; ai aj

1 2 gb_52 ; H-CH2-N

1 13 gb_53 ; C-N

[ pairs ]

; ai aj funct

1 6 1

1 7 1

[ angles ]

; ai aj ak

2 1 4 ga_50 ; H to CH

2 1 13 ga_51 ; H to CN

[ dihedrals ]

; ai aj ak al

33 36 39 42 gd_51 ; Edge dihedral, near the carboxyl

36 39 42 45 gd_50

28 30 79 25 gi_6

Òàáëèöà 2.3: Ëèñòèíã ôàéëà DPPC.itp � ôàéëà òîïîëîãèè ìîëåêóëû ëèïèäà.
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(b) Òèï àòîìà. Äîëæåí ñîîòâåòñòâîâàòü òèïó, îáîçíà÷åííîìó â *.atp ôàéëå ïîäêëþ÷åí-
íîãî âàìè ñèëîâîãî ïîëÿ. Òèï àòîìà îïðåäåëÿåò åãî VdW âçàèìîäåéñòâèå ñ äðóãèìè
àòîìàìè.

(c) Íîìåð îñòàòêà. Â íàøåì ñëó÷àå � ýòî �1�, âî âñåõ ñòðîêàõ.

(d) Èìÿ îñòàòêà � â íàøåì ñëó÷àå, îäíî è òî æå èìÿ âî âñåõ ñòðîêàõ (òàêîå æå êàê áûëî
óêàçàíî âûøå, â äèðåêòèâå [ moleculetype ]).

(e) Èìÿ àòîìà. Îáû÷íî, ýòî ñèìâîë èç òàáëèöû Ìåíäåëååâà ñ äîáàâêîé � íîìåðîì èëè
çíà÷àùåé áóêâîé, íàïðèìåð, Ñà � ñòàíäàðòíîå èìÿ Ñ-àëüôà àòîìà àìèíîêèñëîò. À
âîäîðîäû, ñîåäèí¼ííûå, íàïðèìåð, ñ àòîìîì Ñ12 íàçûâàþò Í121 è Í122.

(f) Ãðóïïà ïî çàðÿäó. Ïîëüçîâàòåëþ íåîáõîäèìî ðàçáèòü ìîëåêóëû íà äîìåíû, ïî åãî ìíå-
íèþ, îáëàäàþùèå íåêîòîðîé îáîñîáëåííîñòüþ è îáúåäèíèòü èõ â ãðóïïû. GROMACS
áóäåò ðàññ÷èòûâàòü QQ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýòèìè ãðóïïàìè êàê ìåæäó òî÷å÷íûìè
çàðÿäàìè, âíå çàâèñèìîñòè îò òîãî, íà êàêîì ðàññòîÿíèè íàõîäÿòñÿ äîìåíû. Ãðóïïû
íóìåðóþòñÿ íà÷èíàÿ ñ íóëÿ è ó âñåõ àòîìîâ, ïðèíàäëåæàùèõ îäíîé ãðóïïå â ñîîòâåò-
ñòâóþùåé êîëîíêå äîëæíî ñòîÿòü îäíî è òî æå ÷èñëî.

(g) Çàðÿä ÷àñòèöû. Ýôôåêòèâíûé ýëåêòðè÷åñêèé çàðÿä àòîìà èëè dummy ÷àñòèöû.

(h) Ìàññà. Ìàññà àòîìà èëè dummy ÷àñòèöû (â à.å.ì.).

4. Äèðåêòèâà [ bonds ] � ñâÿçè. Êàæäàÿ ñòðîêà ñîäåðæèò ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

(a) Íîìåðà öåíòðîâ, êîòîðûå ñîåäèíÿåò äàííàÿ ñâÿçü.

(b) Èìÿ ñâÿçè. Èìÿ ñâÿçè âñåãäà íà÷èíàåòñÿ ñ "gb_".

5. Äèðåêòèâà [pairs] � áëèæíåå âçàìîäåéñòâèå. Äëÿ àòîìîâ, ìåæäó êîòîðûìè âçàèìîäåéñòâèÿ
íå ó÷èòûâàþòñÿ, áëàãîäàðÿ nrexcl, ìîæíî âñå æå ó÷åñòü âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîìîùüþ äèðåê-
òèâû pairs. Äëÿ ýòîãî ïðîñòî â ñòîëáèê íåîáõîäèìî ïåðå÷èñëèòü ïàðû íîìåðîâ àòîìîâ.

6. Äèðåêòèâà [ angles ] � óãëû. Êàæäàÿ ñòðîêà ñîäåðæèò ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

(a) Ïî ïîðÿäêó, ÷åðåç ïðîáåëû èëè òàáóëÿöèè � íîìåðà àòîìîâ, ñâÿçàííûõ äàííûì óãëîì.

(b) Èìÿ óãëà, íà÷èíàþùååñÿ ñ "ga_".

7. Äèðåêòèâà [ dihedrals ] � äâóãðàííûå óãëû. Òàêæå çäåñü îïèñûâàþòñÿ íåïðàâèëüíûå äâó-
ãðàííûå óãëû. Îíè íåîáõîäèìû ïðè îïèñàíèè ñòðóêòóðû, êîòîðàÿ íå äîëæíà ìåíÿòü ñâîþ
êîíôîðìàöèþ, íàïðèìåð Cα àòîì äîëæåí ñîîòâåòñòâîâàòü L-èçîìåðó, à íå D. Êàæäàÿ ñòðî-
êà ñîäåðæèò ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

(a) Ïî ïîðÿäêó, ÷åðåç ïðîáåëû èëè òàáóëÿöèè � íîìåðà àòîìîâ, ñâÿçàííûõ äàííûì äâó-
ãðàííûì óãëîì.

(b) Èìÿ äâóãðàííîãî óãëà, íà÷èíàþùååñÿ ñ "gd_"èëè "gi_".

Îïèñûâàåò ñòðóêòóðû, êîòîðûå íå äîëæíû ìåíÿòü ñâîþ êîíôîðìàöþ, íàïðèìåð Ñ-àëüôà
àòîì äîëæåí ñîîòâåòñòâîâàòü L-èçîìåðó, à íå D. Êàæäàÿ ñòðîêà ñîäåðæèò ñëåäóþùèå ïà-
ðàìåòðû:

(a) Ïî ïîðÿäêó, ÷åðåç ïðîáåëû èëè òàáóëÿöèè � íîìåðà àòîìîâ, ñâÿçàííûõ äàííûì íåïðà-
âèëüíûì äâóãðàííûì óãëîì.

(b) Èìÿ íåïðàâèëüíîãî äâóãðàííîãî óãëà, íà÷èíàþùååñÿ ñ "gi_".

Ôàéë íåîáõîäèìî ñîõðàíèòü â ðàáî÷óþ äèðåêòîðèþ ñ ðàñøèðåíèåì itp è îñìûñëåííûì íàçâà-
íèåì.
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2.3.3 Ñîñòàâëåíèå ôàéëà òîïîëîãèè

Ôàéë òîïîëîãèè ñ ðàñøèðåíèåì top � îñíîâíîé ôàéë òîïîëîãèè, ïåðåäàâàåìûé ïðåïðîöåññîðó.
Â íàøåì ñëó÷àå îí íå áóäåò ñîäåðæàòü â ÿâíîì âèäå íèêàêèõ ïàðàìåòðîâ, à òîëüêî ññûëêè íà
íèõ. Êîììåíòàðèè îáîçíà÷àþòñÿ òî÷íî òàê æå, êàê è â *.itp � òî÷êîé ñ çàïÿòîé. Íèæå ïðèâåäåí
ïðèìåð îñíîâíîãî ôàéëà òîïîëîãèè (ñì. ??).

#include "ffG43a2_Z.itp"

#include "DPPC_hydro.itp"

#include "SPC.itp"

[ system ]

; Name

Bilayer, 64 DPPC \& 1205 water molecules

[ molecules ]

; Compound #mols

DPPC 64

SOL 1205

Òàáëèöà 2.4: Ëèñòèíã ôàéëà êîíå÷íîé òîïîëîãèè � DPPC.top.

Òàáëèöà 2.5: domd:dppctop

Â íàøåì ñëó÷àå *.top ôàéë äîëæåí ñîäåðæàòü ñëåäóþùèå óêàçàíèÿ:

1. Ññûëêó íà ôàéë ñèëîâîãî ïîëÿ. Â íàøåì ñëó÷àå �G43a2.itp. Ñèíòàêñèñ ññûëêè ñëåäóþùèé:
#include "ffG43a2.itp"

2. Ññûëêó íà ôàéë ñ îïðåäåë¼ííûìè íàìè ïàðàìåòðàìè âàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ñèíòàê-
ñèñ òî÷íî òàêîé æå: #include, è èìÿ ôàéëà ñ ðàñøèðåíèåì â êàâû÷êàõ.

3. Ññûëêó íà ôàéë ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè àìèíîêèñëîòíîãî îñòàòêà, ñîçäàííûé íàìè ðàíåå.
Ñèíòàêñèñ ñîõðàíÿåòñÿ.

4. Ññûëêó íà ìîëåêóëÿðíóþ òîïîëîãèþ ðàñòâîðèòåëÿ � �tip4p.itp�, ýòî òîïîëîãèÿ âîäû, ñ äî-
ïîëíèòåëüíîé (÷åòâ¼ðòîé) ÷àñòèöåé, îïèñûâàþùåé íåïîäåëåííûå ýëåêòðîííûå ïàðû êèñëî-
ðîäà. Â íàøåì ñëó÷àå ìû èñïîëüçóåì �spc.itp� � áîëåå ïðîñòóþ ìîäåëü âîäû. Ýòà ñòðîêà
íåîáõîäèìà òîëüêî äëÿ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ ðàñòâîðèòåëü!

5. Äèðåêòèâó [ system ], õðàíÿùóþ èìÿ èññëåäóåìîé ñèñòåìû � àáñîëþòíî ïðîèçâîëüíàÿ ñòðî-
êà, áåç ñïåöèàëüíûõ çíàêîâ.

6. Äèðåêòèâó [ molecules ], â êàæäîé ñòðîêå êîòîðîé ÷åðåç ïðîáåëû îáîçíà÷åíû:

(a) Èìÿ ìîëåêóëû, òàêîå æå, êàê â ñîîòâåòñòâóþùåì ôàéëå ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè;

(b) êîëè÷åñòâî òàêèõ ìîëåêóë â ñèñòåìå. Êîëè÷åñòâî ìîëåêóë è èõ íàçâàíèÿ äîëæíû òî÷íî
ñîîòâåòñòâîâàòü ñòðóêòóðíîìó ôàéëó è ôàéëàì ìîëåêóëÿðíûõ òîïîëîãèé. Ìîëåêóëû
äîëæíû ïåðå÷èñëÿòüñÿ â òàêîì ïîðÿäêå, â êîòîðîì îíè èäóò â GRO/G96-ôàéëå, ýòî
î÷åíü âàæíî!

2.3.4 Ñîñòàâëåíèå ôàéëà ïàðàìåòðîâ

Â ýòîì ðàçäåëå ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîñòðîåíèå îñíîâíîãî ôàéëà, îïðåäåëÿþùåãî ðàñ÷åòû. Ôàéë
ïàðàìåòðîâ (*.mdp) ñîäåðæèò èíôîðìàöèþ î ñïîñîáå ðàñ÷åòîâ (àëãîðèòìå, ðàäèóñàõ îáðåçàíèÿ
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ýôôåêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèé è äð.), êîëè÷åñòâå è äëèíå øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ, òåðìîñòàòèðîâà-
íèè, ñïîñîáå îòîáðàæåíèÿ ðåçóëüòàòîâ è ìíîãîå äðóãîå. Ìû ðàññìîòðèì òîëüêî ÷àñòü ïàðàìåò-
ðîâ, êîòîðûå ìîãóò áûòü çàäàíû â ÿâíîì âèäå. Áîëåå ïîäðîáíàÿ èíôîðìàöèÿ äîñòóïíà íà ñàéòå
www.gromacs.org èëè ÒÓÒ.

Êàæäàÿ ñòðîêà ôàéëà ïàðàìåòðîâ íà÷èíàåòñÿ ñ êëþ÷åâîãî ñëîâà, îçíà÷àþùåãî òîò èëè èíîé
ïàðàìåòð, çàòåì ñëåäóåò ñèìâîë �=� è çíà÷åíèå, õàðàêòåðèçóþùåå ïàðàìåòð (÷èñòî èëè ñëîâî).
Êîììåíòàðèè â ôàéëå ïàðàìåòðîâ îáîçíà÷àþòñÿ òàê æå òî÷êîé ñ çàïÿòîé. Ìîæíî èñïîëüçîâàòü
ôàéë ïàðàìåòðîâ (Òàáëèöà 2.6) è îòðåäàêòèðîâàòü èñõîäÿ èç íàøèõ öåëåé. Ðàññìîòðèì ïåðå÷èñ-

; Common fetures

title = Yo

ñpp = /bin/cpp

integrator = sd

ld\_seed = 123845

dt = 0.001

nsteps = 10000

; Run control

nstcomm = 10

comm_mode = linear

nstlist = 10

ns_type = grid

rlist = 1.0

rcoulomb = 1.0

rvdw = 1.0

; Output control

nstxout = 100

nstvout = 100

nstfout = 100

nstlog = 1000

nstenergy = 100

; Temperature coupling is on in two groups

tc_grps = System

tau_t = 0.1

ref_t = 300

; Isotropic pressure coupling is now on

pcoupl = berendsen

pcoupltype = isotropic

tau_p = 0.5

compressibility = 4.5e-5

ref_p = 1.0

Òàáëèöà 2.6: Ëèñòèíã ôàéëà estim.mdp ñ ïàðàìåòðàìè MD ðàñ÷åòà

ëåííûå â ôàéëå ïàðàìåòðû:

1. Îáùèå.

�title� Íàçâàíèå ñèñòåìû, ïîñëå çíàêà ðàâåíñòâà � ïðîèçâîëüíàÿ ñòðîêà.

�cpp� Ïóòü äî ïðåäïðåïðîöåññîðà, ïðîãðàììû, çàíèìàþùåéñÿ ñáîðêîé ôàéëîâ òîïîëîãèè
è ïðîâåðêîé èõ ñîîòâåòñòâèÿ ñòðóêòóðíîìó ôàéëó (óêàçàí âåðíûé ïóòü).

www.gromacs.org
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�integrator� Àëãîðèòì âû÷èñëåíèé. Â íàøåì ñëó÷àå ïîíàäîáÿòñÿ èíòåãðàòîðû sd, em è
nm, äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ è àíàëèçà êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðà ìî-
ëåêóë, ñîîòâåòñòâåííî çäåñü ïðèâåäåí ïðèìåð ôàéëà ïðåäíàçíà÷åííîãî äëÿ îáû÷íûõ
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.

�ld_seed� 2 Ñòàðòîâîå ÷èñëî äëÿ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë òåðìîñòàòà, âñòðîåííîãî â
èíòåãðàòîð. �dt� � øàã èíòåãðèðîâàíèÿ â ïñ, îïòèìàëüíû çíà÷åíèÿ, îò 0.5 äî 0.25 ôñ
(10−15 ñåê). �nsteps� � êîëè÷åñòâî øàãîâ. Äîëæíî áûòü òàêèì, ÷òî áû ñóììàðíàÿ äëèíà
òðàåêòîðèè ñîñòàâèëà 10 íñ (10−9 ñåê) èëè áîëüøå.

2. Ïàðàìåòðû ðàñ÷åòîâ.

�nstcomm� ×àñòîòà ñ êîòîðîé óäàëÿþòñÿ äâèæåíèÿ öåíòðà ìàññ, â øàãàõ èíòåãðèðîâàíèÿ.

�comm_mode� Ñïîñîá óäàëåíèÿ äâèæåíèé ÖÌ, â íàøåì ñëó÷àå � êîäîâîå ñëîâî �linear�
� ò.å. óäàëåíèå ïîñòóïàòåëüíûõ äâèæåíèé. �nstlist� � ÷àñòîòà îáíîâëåíèÿ ñïèñêà áëè-
æàéøèõ ñîñåäåé, äëÿ ðàñ÷åòà VdW è QQ âçàèìîäåéñòâèé (â øàãàõ èíòåãðèðîâàíèÿ).

�ns_type� Àëãîðèòì ïîèñêà ñîñåäåé, ñàìûé ïðîñòîé è áûñòðûé ñïîñîá (êîòîðûì ìû è
áóäåì ïîëüçîâàòüñÿ) � ïî ñåòêå, êîäîâîå ñëîâî �grid�.

�rlist� Ðàäèóñ îáðåçàíèÿ ñïèñêà áëèæàéøèõ ñîñåäåé (â íì).

�rcoulomb� Ðàäèóñ îáðåçàíèÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé.

�rvdw� Ðàäèóñ îáðåçàíèÿ Âàí-äåð-Âààëüñîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé.

3. Êîíòðîëü âûõîäà.

�nstout� ×àñòîòà ñ êîòîðîé êîîðäèíàòû àòîìîâ çàïèñûâàþòñÿ â ôàéë òðàåêòîðèè *.trr.

�nstvout� ×àñòîòà ñ êîòîðîé â ôàéë òðàåêòîðèè çàïèñûâàþòñÿ ñêîðîñòè àòîìîâ.

�nstfout� ×àñòîòà çàïèñè â òðàåêòîðíûé ôàéë ñèë.

�nslog� ×àñòîòà çàïèñè ïðîìåæóòî÷íûõ ìèíè-îò÷¼òîâ â *.log ôàéë.

�nstenergy� ×àñòîòà çàïèñè ýíåãðèé, òåìïåðàòóð è ò.ä. â ýíåðãèòè÷åñêèé ôàéë *.edr. Âñå
÷àñòîòû óêàçûâàþòñÿ â øàãàõ èíòåãðèðîâàíèÿ. Âàæíî ñîáëþñòè áàëàíñ ìåæäó òî÷íî-
ñòüþ çàïèñè êîîðäèíàò è ýíåðãèé è îáú¼ìîì âûõîäíûõ ôàéëîâ: åñëè ñëèøêîì ÷àñòî
çàïèñûâàòü êîîðäèíàòû â òðàåêòîðíûé ôàéë, åãî îáú¼ì ìîæåò äîñòèãíóòü ñîòåí ãèãà-
áàéò.

4. Òåðìîñòàòèðîâàíèå.

�tc_grps� Ãðóïïû, â ïðåäåëàõ êîòîðûõ ñëåäóåò ïîääåðæèâàòü òåìïåðàòóðó íà çàäàííîì
óðîâíå.

�tau_t� Õàðàêòåðíîå âðåìÿ ñðàáàòûâàíèÿ òåðìîñòàòà, çíàìåíàòåëü ïîêàçàòåëÿ ñòåïåíè
÷ëåíà îïèñûâàþùåãî çíàêîïåðåìåííîå òðåíèå (â ïñ). ×åì áîëüøå ÷èñëî, òåì áîëåå
¾ìåäëåííûì¿ áóäåò òåðìîñòàò.

�ref_t� Òåìïåðàòóðà, ïîääåðæèâàåìàÿ â ñèñòåìå (â êåëüâèíàõ).

5. Áàðîñòàòèðîâàíèå.

�pcoupl� � àëãîðèòì áàðîñòàòèðîâàíèÿ, â íàøåì ñëó÷àå ïî Áåðåíäñåíó.

�pcoupl_type� � ãåîìåòðèÿ áàðîñòàòèðîâàíèÿ, âîçìîæíî ïîääåðæàíèå èçîòðîïíîãî Ïàñ-
êàëåâà äàâëåíèÿ (íàø ñëó÷àé) èëè íåñêîëüêèõ âèäîâ àíèçîòðîïíîãî äàâëåíèÿ.

�tau_p� � èìååò òîò æå ñìûñë, ÷òî è â ñëó÷àå òåðìîòàòà, ýòî çíàìåíàòåëü ýêñïîíåíòû,
îïèñûâàþùåé ïîâåäåíèå ñòåíîê ÿùèêà, ïðè îòêëîíåíèè äàâëåíèÿ îò çàäàííîãî.

�compessibility� � ñæèìàåìîñòü ñèñòåìû, â íàøåì ñëó÷àå ñîîòâåòñòâóåò ñæèìàåìîñòè âî-
äû (4.5 · 10−5Bar−1). �ref_p� � äàâëåíèå, ïîääåðæèâàåìîå â ñèñòåìå (Áàð). Ïàðàìåòð
àêòóàëåí äëÿ áàðîñòàòà Ïàððèíåëëî-Ðàõìàíà.

2Íåîáõîäèìî äëÿ ïîëíîé ïîâòîðÿåìîñòè in silica ýêñïåðèìåíòà.
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; Common fetures

title = Yo

ñpp = c:\gromacs\bin\cpp

integrator = cg

nsteps = 3000

; Energy minimization stuff

emtol = 10

nstcgsteep = 100

; Run control

nstcomm = 10

ns_type = grid

rlist = 1.0

rcoulomb = 1.0

rvdw = 1.0

pcoupl = no

tcoupl = no

genvel = no

Òàáëèöà 2.7: Ëèñòèíã ôàéëà E_min.mdp � ôàéëà ïàðàìåòðîâ äëÿ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè.

Äëÿ ðàáîòû ïîíàäîáÿòñÿ åù¼ äâà ôàéëà ïàðàìåòðîâ. Îäèí, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ îïòèìèçà-
öèè ãåîìåòðèè ïîëó÷åííîé ñèñòåìû (Òàáëèöà 2.7), äðóãîé � äëÿ ïðîâåäåíèÿ àíàëèçà êîëåáàòåëü-
íîãî ñïåêòðà ìîëåêóë (Òàáëèöà 2.8). Ýòè ôàéëû îòëè÷àþòñÿ îò ðàññìîòðåííîãî âûøå.

Ïðèâåäåííûé ôàéë ïàðàìåòðîâ ïðåäíàçíà÷åí äëÿ çàïóñêà ïðîöåäóðû îïòèìèçàöèè ãåîìåò-
ðèè ñèñòåìû. Ýòî íåîáõîäèìî, âî-ïåðâûõ, äëÿ óñòðàíåíèÿ äåôåêòîâ, íåìèíóåìî îáðàçóþùèõñÿ
â õîäå ñáîðêè ñèñòåìû. Âî-âòîðûõ, îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè àáñîëþòíî íåîáõîäèìà äëÿ ïðîâå-
äåíèÿ àíàëèçà íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé, ò.ê. ðàñ÷åòû äëÿ ñèñòåìû, íå íàõîäÿùåéñÿ â ëîêàëüíîì
ìèíèìóìå ýíåðãèè, íå áóäóò èìåòü ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà. Äëÿ îïòèìèçàöèè èñïîëüçóåòñÿ èíòåãðà-
òîð �cg� � Conjugate Gradient. Àëãîðèòì âû÷èñëåíèé ñâîäèòñÿ ê ïîñëåäîâàòåëüíîìó èçìåíåíèþ
âåêòîðà êîîðäèíàò àòîìîâ ïðîòèâ íàïðàâëåíèÿ ãðàäèåíòà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ïðîöåññ çà-
êàí÷èâàåòñÿ â ëîêàëüíîì ìèíèìóìå ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ÷òî è òðåáóåòñÿ. Äëÿ
åãî ðàáîòû íåîáõîäèìî çàäàòü äâà äîïîëíèòåëüíûõ ïàðàìåòðà. �emtol� � çíà÷åíèå ýíåðãèè, ïî
äîñòèæåíèè êîòîðîãî ñèñòåìà ñ÷èòàåòñÿ îïòèìèçèðîâàííîé (kJ · mol−1 · nm−1). �nstcgsteep� �
÷àñòîòà ñ êîòîðîé ñèñòåìà îñóùåñòâëÿåò îïåðàöèþ óñêîðåííîãî ñïóñêà (â øàãàõ), ýòî óñêîðÿåò
ïðîöåññ îïòèìèçàöèè, íî íåñêîëüêî ñíèæàåò òî÷íîñòü. Ïðè ñëèøêîì ÷àñòûõ òàêèõ îïåðàöèÿõ
âîçðàñòàåò âåðîÿòíîñòü ëîêàëèçàöèè ñèñòåìû â íåãëóáîêîì ïðîìåæóòî÷íîì ìèíèìóìå. Òðåòèé è
ïîñëåäíèé ôàéë ïàðàìåòðîâ, êîòîðûé íàì ïîíàäîáèòñÿ, ïðåäíàçíà÷åí äëÿ àíàëèçà íîðìàëüíûõ
êîëåáàíèé ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Ïðèìåð òàêîãî ôàéëà ïðèâåäåí íèæå (ñì. Òàáëèöà 2.8).

Èíòåãðàòîð �nm� íå ïðåäïîëàãàåò èòåðàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ ìîëåêóëÿðíûõ äâèæåíèé. mdrun
ðàññ÷èòûâàåò ñèëîâîå ïîëå äëÿ çàäàííîé êîíôîðìàöèè ñèñòåìû, ïîñëå ÷åãî âû÷èñëÿåò âòîðûå
÷àñòíûå ïðîèçâîäíûå ïîëíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû ïî âñåì êîîðäèíàòàì (âèäà ∂2U

∂xi∂xj
)

� ïîëó÷àåòñÿ ìàòðèöà Ãåññe. Äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ýòîé ìàòðèöû â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè
ÿâëÿþòñÿ æ¼ñòêîñòÿìè ñîîòâåòñòâóþùèõ âèðòóàëüíûõ îñöèëëÿòîðîâ. Äàëåå ðåøàåòñÿ çàäà÷à î
ñâÿçàííûõ êëàññè÷åñêèõ ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðàõ. Ìàòåìàòè÷åñêè ýòî ìîæíî ñôîðìóëèðî-
âàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì: ìàòðèöà Ãåññå è ìàòðèöà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñîâìåñòíî äèàãîíàëè-
çóþòñÿ ïóòåì ïîäáîðà êîððåêòíîãî êîîðäèíàòíîãî áàçèñà. Êîìïîíåíòû òàêîãî áàçèñà, â êîòîðîì
îáå ìàòðèöû áóäóò äèàãîíàëüíûìè, áóäóò íîðìàëüíûìè êîëåáàíèÿìè, à äèàãîíàëüíûå ýëåìåí-
òû ìàòðèöû Ãåññå è ìàòðèöû êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè áóäóò æåñòêîñòÿìè è ìàññàìè íåçàâèñèìûõ
ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðîâ ñîîòâåòñòâåííî.
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; Common fetures

title = Yo

ñpp = /bin/cpp

integrator = nm

; Run control

ns_type = grid

rlist = 1.0

rcoulomb = 1.0

rvdw = 1.0

Òàáëèöà 2.8: Ëèñòèíã ôàéëà Normal_Modes.mdp � ôàéëà MD ïàðàìåòðîâ âû÷èñëåíèÿ êîëåáà-
òåëüíîãî ñïåêòðà ñèñòåìû.

2.3.5 Îïòèìèçàöèÿ êîíñòàíò æåñòêîñòè

Â ñîçäàííîì íàìè ôàéëå ñèëîâîãî ïîëÿ êîíñòàíòû óêàçàííû íå ñîâñåì òî÷íî. Ýòî ñâÿçàííî ñ
òåì, ÷òî âòîðûå ÷àñòíûå ïðîèçâîäíûå ïîëíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû ïî êàêî-ëèáî âû-
äåëåííîé ñòåïåíè ñâîáîäû íå ñîîòâåòñòâóþò æ¼ñòêîñòÿì, çàäàâàåìûì â òîïîëîãèÿõ GROMACS.
Ïðîñòîé ïðèìåð, ïðåäñòàâüòå ñåáå ìåòèëüíóþ ãðóïïó. Â íåé çàäàíû 6 óãëîâ äëÿ òð¼õ àòîìîâ
âîäîðîäà, òðè ÍÑÍ è òðè ÍÑÑ óãëà. Äëÿ êàæäîãî èç íèõ æ¼ñòêîñòü åñòü ñîîòâ. äèàãîíàëüíûé
ýëåìåíò ìàòðèöû Ãåññå ïîëó÷åííîé â õîäå ÊÕ ðàñ÷åòîâ. Íî ïðè ðàñ÷åòå ìàòðèöû Ãåññå GAMESS
÷óòü-÷óòü �øåâåëèë�, â íàøåì, ñëó÷àå, íàïðèìåð îäèí èç ÍÑÍ óãëîâ, ÷òî íåìèíóåìî âëå÷¼ò çà ñî-
áîé èçìåíåíèå ñîñåäíèõ óãëîâ. Ïîýòîìó â ïîëó÷åííîé êîíñòàíòå æ¼ñòêîñòè ñîäåðæèòñÿ íå òîëüêî
�èñòèííàÿ� æ¼ñòêîñòü ðàññìàòðèâàåìîãî óãëà, íî è íåêîòîðàÿ äîáàâêà îò ñîñåäíèõ óãëîâ è ñâÿ-
çåé. Ýòà íåòî÷íîñòü, ê ñîæàëåíèþ, íå ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëîé è îò íå¼ íåîáõîäèìî
èçáàâèòüñÿ.

Äëÿ ýòîãî íàìè ñîçäàíà ïðîñòàÿ ïðîãðàììà, îñóùåñòâëÿþùàÿ ïîäãîíêó ïàðàìåòðîâ ñèëîâî-
ãî ïîëÿ, òàê ÷òî áû ÷àñòîòû íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé â GAMESS è GROMACS ñîâïàäàëè. Åñòü
äâå âåðñèè ýòîé ïðîãðàììû: äëÿ MATLAB è äëÿ OCTAVE, ïî ðÿäó ïðè÷èí ïðåäïî÷òèòåëüíåå
èñïîëüçîâàòü âòîðóþ.

Äëÿ îïòèìèçàöèè çíà÷åíèé êîíñòàíò æ¼ñòêîñòè óãëîâ è ñâÿçåé íåîáõîäèìî çàïóñòèòü ïàêåò
MATLAB. Â ðàáî÷åé äèðåêòîðèè ñîõðàíåíû âñå íåîáõîäèìûå ôàéëû, âàì íåîáõîäèìî â êîìàíä-
íîé ñòðîêå ïàêåòà MATLAB çàïóñòèòü ì-ôàéë top_optimizer. Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ, â àïîñòðî-
ôàõ íåîáõîäèìî ïåðåäàòü ïðîãðàììå èìåíà ñëåäóþùèõ ôàéëîâ.

1. òåêñòîâûé ôàéë ñ êîëîíêîé ÷àñòîò íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé, ïîëó÷åííûõ â õîäå ÊÕ ðàñ÷¼òîâ
èëè èçìåðåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî (÷àñòîòû äîëæíû áûòü âûðàæåíû â ñì-1).

2. ôàéë ïàðàìåòðîâ, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè ñèñòåìû (ñì. âûøå).

3. ñòàðòîâûé ñòðóêòóðíûé ôàéë ñ ðàñøèðåíèåì *.gro, ñîçäàííûé íà ïðåäûäóùåì ýòàïå. 4.
ôàéë òîïîëîãèè, ñ ðàñøèðåíèåì *.top (ñì. âûøå). Â äàííîì ñëó÷àå îí íå äîëæåí ñîäåðæàòü
ññûëêè íà ôàéë ïîëüçîâàòåëüñêîãî ñèëîâîãî ïîëÿ (ñòðîêà #include "DPPC_hydro.itp"â ïðè-
ìåðå âûøå).

4. ôàéë ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè, ñ ðàñøèðåíèåì *.itp (ñì. âûøå), ïîìíèòå î òîì, ÷òî ôàéë
òîïîëîãèè (ïðåäûäóùèé) äîëæåí ñîäåðæàòü ññûëêó èìåííî íà êîïèþ ôàéëà ìîëåêóëÿðíîé
òîïîëîãèè, ñîçäàííóþ òîëüêî ÷òî!

Äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ëèíóêñå áûë ðàçðàáîòàí áîëåå îïòèìèçèðîâàííûé âàðèàíò ñêðèïòà
top_optimizer ïîä ïðîãðàììó GNU OCTAVE. Èñïîëüçîâàíèå åãî ïðåäïî÷òèòåëüíî, ïîñêîëüêó
ìîæíî èçáåæàòü ìíîãèõ �ïîäâîäíûõ êàìíåé�, êîòîðûå âîçíèêàþò ïðè èñïîëüçîâàíèè àëãîðèòìà
MATLAB. Ôàéë top_optimizer.m ñîäåðæèò â ñàìîì íà÷àëå ìíîæåñòâî íàñòðîåê îïòèìèçàöèè (ñì.
Òàáëèöà 2.9). Îïèøåì íåêîòîðûå èç íèõ:

file:www.gnuoctave.org
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%

% FREQUENCY OPTIMIZATION

%

max_step_freq = 100; % stop after step....

step_freq = 1e-4; % for derivatives calculation

empiric_freq = 010;

%

% HESSIAN OPTIMIZATION

%

max_step_hess = 000;

step_hess = 1e-2;

empiric_hess = 1;

%

% GLOBAL DEFINITIONS & FILENAMES

%

grad_tol = 1 ;

em_tol = 1e3 ;

err_tol = 1e-5;

global gamess_file = 'ffcalc.out';

global em_mdp = 'EnergyMinimization.mdp';

global nm_mdp = 'NormalModes.mdp';

global start_gro = 'metbut.gro';

global g96_file = 'metbut.g96';

global top_file = 'metbut.top';

global itp_file = 'metbut.itp';

global first_freq = '7';

Òàáëèöà 2.9: Âåðõíÿÿ íàñòðàèâàåìàÿ ÷àñòü ôàéëà top_optimizer.m, ïðåäíàçíà÷åííàÿ äëÿ çàïóñêà
ñ ïîìîùüþ OCTAVE.

xxx_freq Îïòèìèçàöèÿ ïî íîðìàëüíûì ÷àñòîòàì. Â ýòîì ñëó÷àå èç OUT-ôàéëà GAMESS âûáè-
ðàþòñÿ íîðìàëüíûå ÷àñòîòû çà èñêëþ÷åíèåì ïåðâûõ �rst_freq ÷àñòîò. Êðèòåðèé êà÷åñòâà
òîïîëîãèè âûáèðàåòñÿ êàê ñõîæåñòü ÷àñòîò, èçâåë÷åííûõ èç QM ðàñ÷åòà ñ ÷àñòîòàìè ÌÄ-
ìîäåëè.

xxx_hess Îïòèìèçàöèÿ ïî êîìïîíåíòàì Ãåññèàíà. Â ýòîì ñëó÷àå âàøà êîîðäèíàòû âàøåé ÌÄ-
ñèñòåìû îáÿçàíà äîëæíû ïîëíîñòüþ ñîâïàäàòü ñ êîîðäèíàòàì QM-ñèñòåìû.

max_step_X Êîëè÷åñòâî øàãîâ îïòèìèçàöèè. ×òîáû îòêëþ÷èòü îïòèìèçàöèþ ïî ãåññèàíó,
ïðîñòî ïîñòàâüòå max_step_hess = 0.

step_ Ðàçìåð øàãà, âëèÿåò íà òî÷íîñòü âû÷èñëåíèÿ ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ. Íåëüçÿ âûñòàâëÿòü
î÷åíü ìàëåíüêèì, ïîñêîëüêó òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ íå ïîçâîëÿåò î÷åíü òî÷íî âû÷èñëÿòü ïðî-
èçâîäíûå è îïòèìèçàöèÿ áóäåò ðàñõîäèòñÿ.

empiric_ Ýìïèðè÷åñêèé ïàðàìåòð âëèÿþùèé íà ñêîðîñòü è òî÷íîñòü îïòèìèçàöèè, ïîäáèðàåòñÿ
âðó÷íóþ.

gamess_�le OUT-ôàéë GAMESS, ðàñ÷åò äîëæåí áûòü âûïîëíåí ñ RUNTYP=HESSIAN.

g96_�le Âû äîëæíû ñêîíâåðòèðîâàòü ñâîé gro- èëè pdb- ôàéë â G96, ïðè ïîìîùü ïðîãðàììû
editconf, êîîðäèíàòû â ýòîì ôîðìàòå âûïèñûâàþòñÿ ñ á`îëüøåé òî÷íîñòüþ.

X_�le Ïðî÷èå ôàéëû *.itp, *.top, *.gro äîëæíû áûòü âêëþ÷åíû.
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�rst_freq Âñå ÷àñòîòû îò ïåðâîé äîà �rst_freq ïðîïóñêàþòñÿ ïðîãðàììîé. Èíîãäà ïåðâûå
îäíà-äâå ÷àñòîòû QM-ðàñ÷åòà îêàçûâàþòñÿ êîìïëåêñíûìè, òîãäà èõ íàäî èñêëþ÷èòü èç
ñðàâíåíèÿ. Â íîðìå ìû èñêëþ÷àåì ïåðâûå 6 ÷àñòîò è óñòàíàâëèâàåì çíà÷åíèå ïàðàìåòðà â
7, åñëè ñóùåñòâóþò êîìïëåêñíûå ÷àñòîòû, èõ êîëè÷åñòâî íàäî ïðèáàâèòü ê 7.

X_mdp Ïàðàìåòðû em_mdp è nm_mdp ñîäåðæàò ññûëêè íà ôàéëû ïàðàìåòðîâ îïòèìèçà-
öèè ãåîìåòðèè è âû÷èñëåíèÿ íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé GROMACS, ýòè ôàéëû âû ó÷èëèñü
ñîçäâàòü ðàíåå (ñì. Ïîäðàçäåë 2.3.4).

Ôàéë ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè áóäåò íåîäíîêðàòíî ïåðåçàïèñàí, ïîýòîìó íà ýòîì ýòàïå ðàáî-
òû ëó÷øå ñîçäàòü åãî êîïèþ (íàïðèìåð ÕÕÕ_opt.itp). Êðîìå òîãî, â ýòîì ôàéëå íåîáõîäèìî â
ïåðâûõ ñòðîêàõ îáúÿâèòü âàðüèðóåìûå ïàðàìåòðû. Äåëàåòñÿ ýòî ïðè ïîìîùè êëþ÷åâîãî ñëîâà
#de�ne, òî÷íî òàê æå, êàê â ôàéëå ñèëîâîãî ïîëÿ. Â ïåðâûõ ñòðîêàõ íåîáõîäèìî óêàçàòü òîëüêî
âàðüèðóåìûå ïàðàìåòðû. Ïîñëå ñïèñêà âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ ñòàâèòñÿ "; end". Ïîñìîòðèòå
íà ïðèìåð ITP-ôàéëà, ïðàâèëüíî îòðåäàêòèðîâàííîãî äëÿ ðàáîòû top_optimizer (Ðàçäåë 3.2).
Äëÿ MATLAB-âåðñèè ïðîãðàììû ïàðàìåòðû äâóãðàííûõ óãëîâ äîëæíû áûòü óêàçàíû íåïîñðåä-
ñòâåííî ïåðåä äèðåêòèâîé [ dihedrals ] ôàéëà ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè (ñì. âûøå).

Ïîñëå ïîäãîòîâêè âñåõ ôàéëîâ, çàïóñòèòå â ïàêåòå MATLAB ïðîãðàììó top_optimizer:

top_optimizer( "GAMESS_freq.txt "em.mdp "start.gro "topol.top "sys_opt.itp");

èëè åñëè âû èñïîëüçóåòå OCTAVE-âàðèàíò ïðîãðàììû:

octave -qf top_optimizer.m

Ïîñëå çàïóñêà âû óâèäèòå â òåðìèíàëå ïðèìåðíî ñëåäóþùèé ëèñòèíã (Òàáëèöà 2.10). Ñòåïåíü
îïòèìèçàöèè ìîæíî óâèäåòü ïî çíà÷åíèþ ïàðàìåòðà ERR, îí äîëæåí óìåíüøàòüñÿ. Êà÷åñòâî
îïòèìèçàöèè ïðîâåðÿåòñÿ âåëè÷èíîé ïàðàìåòðîâ MAX GRADIENT è RMS GRADIENT.
Âû âñåãäà ìîæåòå îñòàíîâèòü îïòèìèçàöèþ íà îïðåäåëåííîì ýòàïå, íàæàâ Ctrl+C, îäíàêî ëó÷øå
ïîäîæäàòü çàâåðøåíèÿ, ïîñêîëüêó ïðîãðàììà ìîæåò âûáðàòü ñîñòîÿíèå ñ ìèíèìàëüíûì ãðàäè-
åíòîì.

Ïðîãðàììà top_optimizer (MATLAB), ïî îêîí÷àíèè ðàñ÷åòîâ âûâåäåò íà ýêðàí äâà ñòîëáöà
÷èñåë � ýòî ÷àñòîòû íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâåííî, ïîëó÷åííûå â ÊÕ ðàñ÷åòàõ è õà-
ðàêòåðíûå äëÿ îïòèìèçèðîâàííîé ñèñòåìû. Ýòè ÷èñëà õàðàêòåðèçóþò àêêóðàòíîñòü ìîäåëè è èõ
íåîáõîäèìî ñîõðàíèòü â êàêîì-ëèáî âèäå (çàïèñàòü â òåòðàäü).

Ïîñëå îêîí÷àíèÿ ïðîöåäóðû îïòèìèçàöèè, â ôàéë ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãè XXX.itp, ïåðåäàí-
íîì ïðîãðàììå, áóäóò çàïèñàíû îïòèìèçèðîâàííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò æ¼ñòêîñòè. Èõ íåîáõîäèìî
ïåðåíåñòè â ôàéë ñèëîâîãî ïîëÿ.

Â íàøåé ëàáîðàòîðèè áûëè âû÷èñëåíû çíà÷åíèÿ êîíñòàíò äëÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà íåáîëü-
øèõ ìîëåêóë, âðîäå ãëèöåðèíà, ìåòèëáóòèðàòà, ìåòèëàöåòàòà è ïðî÷èõ. Íåîáõîäèìî ñðàâíèòü
ïîëó÷åííûå âàìè êîíñòàíòû ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè êîíñòàíòàìè, ïîëó÷åííûìè íàìè ðàíåå. Êîí-
ñòàíòû íàõîäÿòñÿ â ôàéëå topdb.itp â äèðåêòîðèè /templates.

2.3.6 Ñîçäàíèå èññëåäóåìîé ñèñòåìû è çàïóñê ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Â äàííîì ðàçäåëå îïèñàí ïîðÿäîê ïîäãîòîâêè è çàïóñêà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ
ïðè ïîìîùè ïàêåòà GROMACS. Â êà÷åñòâå ñòàðòîâîãî ïðåäïîëàãàåòñÿ ñòðóêòóðíûé *.pdb ôàéë ñ
èññëåäóåìîé ìîëåêóëîé. Ñïðàâêà äëÿ âñåõ ïðîãðàìì ïàêåòà GROMACS âûçûâàåòñÿ èç êîìàíäíîé
ñòðîêè ñ èñïîëüçîâàíèåì êëþ÷à �-h�, íàïðèìåð, äëÿ ïðåïðîöåññîðà (grompp):

grompp -h

Ðåçóëüòàòû âñåãäà ìîãóò áûòü ïðîêîíòðîëèðîâàíû âèçóàëüíî ïðè ïîìîùè ïðîñìîòðîâîé ïðî-
ãðàììû VMD:

vmd �lename.gro

1. Ñîçäàíèå "ÿùèêà". Äëÿ ñîçäàíèÿ ðàáî÷åé îáëàñòè ðàñ÷åòîâ èñïîëüçóåòñÿ óòèëèòà editconf.
Êëþ÷ -f � èìÿ âõîäíîãî ñòðóêòóðíî ôàéëà (â íàøåì ñëó÷àå *.pdb), -î � èìÿ âûõîäíîãî
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@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@

Starting TOP-OPTIMIZER utilite @

Written by Dr.Zoidberg&comcon1 @

@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@

Processing GAMESS file...Ok

Processing ITP file...Ok

Starting optimization of topology constants.

Optimization control parameters:

==================================

ERROR TOLERANCE = 1000.000

MAXIMUM STEPS = 100

GRADIENT TOLERANCE = 1.000

STEP SIZE = 1.000e-04

ERROR TYPE = FREQ

==================================

Using itp-file "metbut.itp". Optimize current set of constants:

CONSTANT #1 ga_MBT_COC 2 120.000 1.9743926447e+03

CONSTANT #2 ga_MBT_OCO 2 120.000 8.1402967364e+02

CONSTANT #3 ga_MBT_CCOc 2 120.000 9.4492787094e+02

CONSTANT #4 ga_MBT_CCOe 2 120.000 8.6683440844e+02

Starting convergance procedure:

==================================

START ERROR = 1.764809e+06

STEP 1 ERR = 0.9990663477 | MAX GRADIENT = 1.244e+03 | RMS GRADIENT = 7.123e+02

STEP 2 ERR = 0.9985037982 | MAX GRADIENT = 8.127e+02 | RMS GRADIENT = 4.714e+02

STEP 3 ERR = 0.9978345875 | MAX GRADIENT = 4.862e+02 | RMS GRADIENT = 2.746e+02

STEP 4 ERR = 0.9981234894 | MAX GRADIENT = 1.253e+02 | RMS GRADIENT = 8.405e+01

STEP 5 ERR = 0.9981380705 | MAX GRADIENT = 4.183e+02 | RMS GRADIENT = 2.130e+02

STEP 6 ERR = 0.9988764124 | MAX GRADIENT = 4.572e+02 | RMS GRADIENT = 2.879e+02

[25%]

Òàáëèöà 2.10: Ëèñòèíã ðàáîòû ïðîãðàììû top_optimizer (OCTAVE) äëÿ ìåòèëáóòèðàòà.

ñòðóêòóðíîãî ôàéëà (â íàøåì ñëó÷àå *.gro). Íåîáõîäèìî ïåðåäàòü óòèëèòå ðàçìåð ÿùèêà,
òðè ðàçìåðà (â íì) ïîä êëþ÷îì �box, à òàê æå ïåðåäàòü êëþ÷ -c � îçíà÷àþùèé öåíòðèðî-
âàíèå ìîëåêóëû. Ìèíèìàëüíûé ðàçìåð ÿùèêà äîëæåí áûòü áîëüåå ÷åì â äâà ðàçà áîëüøå,
÷åì cuto� äëÿ QQ è VdW âçàèìîäåéñòâèé (â íàøåì ñëó÷àå áîëüøå 2 íì).

editconf -f �lename_1 -o �lename_2 -box X Y Z -c

2. Çàëèâêà èññëåäóåìîé ñèñòåìû ðàñòâîðèòåëåì. Äëÿ äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòîâ íàì ïîíàäîáÿòñÿ
êàê ñèñòåìà ñ ðàñòâîðèòåëåì, òàê è áåç íåãî, ïîýòîìó ôàéë, ïîëó÷åííûé íà ïðåäûäóùåì
ýòàïå, óäàëÿòü íå ñëåäóåò. Ðàñòâîðèòåëü â ñèñòåìó äîáàâëÿåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè, ïðè ïîìîùè
óòèëèòû genbox. Ïðîãðàììå íåîáõîäèìî ïåðåäàòü ñòðóêòóðíûé ôàéë ñ èññëåäóåìîé ñèñòå-
ìîé (êëþ÷ -ñð), ñòðóêòóðíûé ôàéë ñ ìîëåêóëàìè ðàñòâîðèòåëÿ (êëþ÷ �-cs�, â íàøåì ñëó÷àå
� tip4p.gro). Âûõîäíîé ôàéë � ïîä êëþ÷îì �-î�.

genbox -cp �lename_1.gro -cs �lename_2.gro -o �lename_3.gro

3. Ïîäãîòîâêà ôàéëîâ òîïîëîãèè (*.top), íàì ïîíàäîáÿòñÿ äâà ôàéëà � äëÿ ñèñòåìû â âàêóóìå
è äëÿ ñèñòåìû â ðàñòâîðèòåëå. Ïåðâûé áûë ñîçäàí ðàíåå, âòîðîé îòëè÷àåòñÿ äîïîëíèòåëü-
íîé ñòðî÷êîé ñî ññûëêîé íà ôàéë ìîëåêóëÿðíîé òîïîëîãèè âîäû è ñòðîêîé, ñîäåðæàùåé
èìôîðìàöèþ î êîëè÷åñòâå ìîëåêóë âîäû â ñèñòåìå.
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4. Ñîçäàíèå âõîäíîãî ôàéëà äëÿ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ ïðåïðî-
öåññîð grompp. Ïðåïðîöåññîðó íåîáõîäèìî ïåðåäàòü ôàéë ïàðàìåòðîâ (-f), ôàéë ñòàðòî-
âîé ñòðóêòóðû (-c) è ôàéë òîïîëîãèè (-p). Íà âûõîäå (-î) ïðåïðîöåññîð âûäàñò âõîäíîé
ôàéë äëÿ îñíîâíîãî èíñòðóìåíòà ïàêåòà GROMACS mdrun. Ñíà÷àëà íåîáõîäèìî ïðîâåñòè
îïòèìèçàöèþ ãåîìåòðèè èññëåäóåìîé ñèñòåìû. Äëÿ ýòîãî íà âõîä ïðîãðàììå ïîäà¼òñÿ ñî-
îòâåòñòâóþùèé ôàéë ïàðàìåòðîâ è ñòðóêòóðíûé ôàéë, ïîëó÷åííûé ðàíåå. Îïòèìèçàöèþ
ãåîìåòðèè íåîáõîäèìî ïðîâåñòè êàê äëÿ àìèíîêèñëîòû â âàêóóìå, òàê è äëÿ àìèíîêèñëîòû
â âîäå.

grompp -f �lename_1.mdp -c �lename_2.g96 -p �lename_3.top -o �lename_4.tpr

5. Çàïóñê ïðîöåäóðû îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè. Âñå ïðîöåäóðû ðàñ÷åòîâ â ïàêåòå GROMACS
îñóùåñòâëÿþòñÿ ïðîãðàììîé mdrun, êîòîðîé íà âõîä ïîäà¼òñÿ îäèí åäèíñòâåííûé ôàéë ñ
ðàñøèðåíèåì .tpr. Íà âûõîäå mdrun âûäà¼ò òðàåêòîðíûé ôàéë (-o ), ôàéë ñ êîíå÷íûìè
êîîðäèíàòàìè àòîìîâ (ñòðóêòóðíûé, *.gro, -c), ôàéë ýíåðãèé (-e) è ëîã-ôàéë, â êîòîðîì
ñîäåðæèòñÿ îò÷¼ò ñ ïðîìåæóòî÷íûìè èòîãàìè ðàñ÷¼òîâ (-g). Ñåé÷àñ íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü
âûõîäíîé *.gro ôàéë � õðàíÿùèé êîîðäèíàòû àòîìîâ îïòèìèçèðîâàííîé ñèñòåìû, à òàê æå
òðàåêòîðíûé ôàéë (*.trr). Îñòàëüíûå ôàéëû íå èìåþò ïðèíöèïèàëüíîãî çíà÷åíèÿ.

mdrun -s �le_1.tpr -o �le_2.trr -c �le_3.g96 -e �le_4.edr -g �le_5.log

Ïîëó÷åííûå ôàéëû íóæíî ñîõðàíèòü â ðàáî÷åé äèðåêòîðèè ñ ïîìåòêîé "_opt".

6. Çàïóñê ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Öåëü ðàñ÷åòà � ïîëó÷èòü êàðòû Ðàìà÷àíäðàíà äëÿ ñâî-
áîäíîé àìèíîêèñëîòû â ðàñòâîðå è âàêóóìå, à òàê æå íàáëþäåíèå íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé
ìîëåêóëû â âàêóóìå. Îòëè÷èÿ â çàïóñêå ïðåïðîöåññîðà îò òàêîâîãî ïðè îïòèìèçàöèè ãåîìåò-
ðèè â òîì, ÷òî âõîäíîé ñòðóêòóðíûé ôàéë � îïòèìèçèðîâàííûé (ïîëó÷åí íà øàãå 4). Ôàéë
ïàðàìåòðîâ òàê æå äðóãîé � ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ ìîëåêóëÿðíîé äè-
íàìèêè (ñì. ï. 4). Ñèíòàêñèñ íå îòëè÷àåòñÿ îò øàãà 3. Íåîáõîäèìî ñîçäàòü äâà âõîäíûõ
ôàéëà � äëÿ àìèíîêèñëîòû â âîäå è â âàêóóìå.

Çàïóñê mdrun îòëè÷àåòñÿ âõîäíûì ôàéëîì. Íåîáõîäèìî ïîìíèòü, ÷òî íà ýòîì ýòàïå îñ-
íîâíûìè ôàéëàìè, ñîäåðæàùèìè ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, áóäóò òðàåêòîðíûé ôàéë è ôàéë
ýíåðãèé. Îíè äîëæíû ïîëó÷èòü ïðîçðà÷íûå èìåíà. Ñèíòàêñèñ çàïóñêà ðàñ÷¼òîâ íå îòëè-
÷àåòñÿ îò øàãà 4. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ õðàíÿòñÿ â òðàåêòîðíîì (*.trr) è ýíåðãåòè÷åñêîì
ôàéëàõ (*.edr), êîòîðûå äîëæíû ïîëó÷èòü ïðîçðà÷íûå èìåíà.

7. Ïîëó÷åíèå êàðò Ðàìà÷àíäðàíà. Íà ïåðâîì ýòàïå ñëåäóåò ñîçäàòü èíäåêñ ôàéë, â êîòîðîì
áûëè áû ïåðå÷èñëåíû íîìåðà àòîìîâ, îáðàçóþùèõ èíòåðåñóþùèå íàñ äâóãðàííûå óãëû. Ýòî
äåëàåòñÿ âðó÷íóþ â òåêñòîâîì ðåäàêòîðå. Èíäåêñ ôàé â ïåðâîé ñòðîêå äîëæåí â êâàäðàòíûõ
ñêîáêàõ ñîäåðæàòü èìÿ ãðóïïû, íèæå, ÷åðåç çíàêè òàáóëÿöèè ÷åòâ¼ðêè íîìåðîâ àòîìîâ,
îïèñûâàþùèå òðåáóåìûå óãëû:

[ dihedr ]

1 2 3 4

2 3 4 6

Äàëåå íåîáõîäèìî èçâëå÷ü èç ôàéëà òðàåêòîðèè çíà÷åíèÿ äâóãðàííûõ óãëîâ. Ýòó îïåðà-
öèþ îñóùåñòâëÿåò óòèëèòà g_angle. Íà âõîä íåîáõîäèìî ïîäàòü: òðàåêòîðíûé ôàéë (*.trr),
âõîäíîé ôàéë, ñ êîòîðîãî ñòàðòîâàë ðàñ÷¼ò (*.tpr), èíäåêñ ôàéë, â êîòîðîì óêàçàíû òðå-
áóåìûå äâóãðàííûå óãëû (*.ndx). Òàê æå íåîáõîäèìî ïåðåêëþ÷èòü ïðîãðàììó íà ðàáîòó ñ
äâóãðàííûìè óãëàìè (-type dihedral) è ïîïðîñèòü çàïèñàòü â ôàéë âñå óãëû (-all). Âûõîäíîé
ôàéë â ôîðìàòå *xvg (-ov) � òåêñòîâûé ôàéë ñî çíà÷åíèÿìè óãëîâ. Ïåðâàÿ êîëîíêà � âðå-
ìÿ â ïñ, âòîðàÿ � ñðåäíåå çíà÷åíèå âñåõ óãëîâ, âñå ïîñëåäóþùèå � êîíêðåòíûå çíà÷åíèÿ
äâóãðàííûõ óãëîâ. Äëÿ ãðàôè÷åñêîãî îòîáðàæåíèÿ êàðòû Ðàìà÷àíäðàíà ìû èñïîëüçóåì
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ñïåöèàëèçèðîâàííûé ì-ôàéë ïàêåòà MATLAB, rama_plot. Ýòîé ïðîãðàììå íåîáõîäèìî ïå-
ðåäàòü èìÿ *.xvg ôàéëà è íîìåðà êîëîíîê, ñîäåðæàùèõ íóæíûå çíà÷åíèÿ óãëîâ (ñíà÷àëà
óãëà ôè, çàòåì ïñè). Â êîìàíäíîé ñòðîêå MATLAB âûïîëíèòå: rama_plot( "ÕÕÕ.xvg n, m);

Íà âûõîäå ïðîãðàììà âûäà¼ò êàðòó Ðàìà÷àíäðàíà â ïëîñêîì è îáú¼ìíîì âèäå. Íåîáõîäèìî
ïîñòðîèòü êàðòû Ðàìà÷àíäðàíà äëÿ àìèíîêèñëîòû â ðàñòâîðå è â âàêóóìå è îáúÿñíèòü
íàáëþäàåìûå ðàçëè÷èÿ.

2.4 Êîððåêòèðîâêà êîíñòàíò æåñòêîñòè. Äâóãðàííûå óãëû.

2.4.1 Îáùèå çàìå÷àíèÿ î òîïîëîãèè è êîððåêòèðîâêå

×òîáû êîððåêòíî îïèñàòü ïîâåðõíîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè1 ìîëåêóëû (äàëåå ÏÏÝ) ñ ïîìî-
ùüþ íàáîðà êîíñòàíò æåñòêîñòè íåîáõîäèìî ïðîèçâîäèòü �ïîäãîíêó� ýòèõ ñàìûõ êîíñòàíò, âû-
÷èñëåííûõ ïðè ïîìîùè êâàíòîâîé õèìèè. Êîíñòàíòû æåñòêîñòè âàëåíòíûõ ñâÿçåé (äàëåå ÂÑ)
èìåþò âûñîêèå çíà÷åíèÿ, ïîðÿäêà 106J · nm−2, à äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ãåññèàíà, ñîîòâåòñòâó-
þùèå ýòèì êîíñòàíòàì íà 1-2 ïîðÿäêà îòëè÷àþòñÿ îò íåäèàãîíàëüíûõ. Èíûìè ñëîâàìè, âçàèìî-
äåéñòâèå êîëåáàíèÿ ÂÑ ñ äðóãèìè âíóòðåííèìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû ïðàêòè÷åñêè íå íàáëþäàåòñÿ.

Èíà÷å äåëî îáñòîèò ñ âàëåíòíûìè óãëàìè (äàëåå ÂÓ). Äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû, ñîîòâåòñòâó-
þùèå êîíñòàíòàì æåñòêîñòè ÂÓ ñðàâíèìû ïî âåëè÷èíå ñ íåäèàãîíàëüíûìè. Òàêæå íåîáõîäèìûì
âíîñèòü â òîïîëîãèþ äîïîëíèòåëüíûå óãëû äëÿ òîãî, ÷òîáû ó÷åñòü îáùóþ ñèììåòðèþ ñèñòåìû.
Ïîÿñíèì ýòîò ôàêò íà ïðèìåðå ìîëåêóëû ýòàíà (C2H6). Ìîëåêóëà ñîñòîèò èç 8 àòîìîâ, à çíà÷èò
èìååò 3N-6=18 ñòåïåíåé ñâîáîäû: 7 âàëåíòíûõ ñâÿçåé (1 Ñ-Ñ, 6 C-H), 1 òîðñèîííûé óãîë (H-C-C-
H) è 10 âàëåíòíûõ óãëîâ. Î÷åâèäíî, â ýòó äåñÿòêó äîëæíû âõîäèòü 6 H-C-C è 4 H-C-H. Îäíàêî ó
íàñ èìååòñÿ 6 âîçìîæíûõ H-C-H óãëîâ, è èñêëþ÷åíèå ëþáûõ äâóõ ïðèâåäåò ê òîìó ÷òî îäèí èëè
íåñêîëüêî âîäîðîäîâ ñòàíóò îòëè÷àòüñÿ îò îñòàëüíûõ, ÷òî íàðóøèò ñèììåòðèþ. Ïîýòîìó â òàêîé
òîïîëîãèè íåîáõîäèìî óêàçûâàòü êîíñòàíòû äëÿ âñåõ 6-òè H-C-H óãëîâ. Òàêèì îáðàçîì êîíñòàíò
ñòàíîâèòñÿ íà äâå áîëüøå, ÷åì 3N-6.

Î÷åâèäíî, êîíñòàíòû æåñòêîñòè óãëîâ â ýòàíå äîëæíû áûòü çàíèæåíû êàêèì-ëèáî îáðàçîì.
Î òîì, êàê ýòî ñäåëàòü, ïîäðîáíî ñêàçàíî áûëî âûøå (ñì. Ïîäðàçäåë 2.3.5). Ñîâñåì íè÷åãî íå áû-
ëî ñêàçàíî î òîðñèîííûõ óãëàõ (äàëåå ÒÓ), à âåäü èçìåíåíèÿ èìåííî ýòèõ âíóòðåííèõ êîîðäèíàò
ïðèâîäÿò ê êðóïíûì êîíôîðìàöèîííûì ïåðåñòðîéêàì â áåëêàõ, ëèïèäàõ, íóêëåèíîâûõ êèñëîòàõ
è ïðî÷èõ ìàêðîìîëëåêóëàõ. Êîíñòàíòû ÂÓ è ÂÑ ðàññ÷èòûâàëèñü âáëèçè ïîëîæåíèÿ ðàâíîâå-
ñèÿ, ïîñêîëüêó äàëåêèå îò ðàâíîâåñèÿ ïîëîæåíèÿ ââèäó áîëüøîé âåëè÷èíû ýòèõ êîíñòàíò ïðè
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå íå äîñòèãàþòñÿ. ÒÓ, íàïðîòèâ, èìåþò íèçêèå ýôôåêòèâíûå êîíñòàíòû
æåñòêîñòè è ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå óñïåâàþò çà âðåìÿ ðàñ÷åòà �ïðîáåæàòü� âñå çíà÷åíèÿ.

Äëÿ ÒÓ, áîëåå âàæíûì ÿâëÿåòñÿ òî÷íîå îïèñàíèå âäàëè îò ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ, òî åñòü
íåîáõîäèìî ñíèìàòü ïðîôèëü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ïî ÒÓ. Ýòî òàêæå îêàçûâàåòñÿ íåòðóäíî
ñäåëàòü íàøèìè ïðîãðàìíûìè ñðåäñòâàìè.

2.4.2 Ñíÿòèå ïðîôèëåé äâóãðàííûõ óãëîâ â êâàíòîâîé õèìèè

Îñíîâíîé âêëàä â ýíåðãèþ òîðñèîííîãî óãëà âíîñèò ýëåêòðîííàÿ êîðåëëÿöèÿ, ïî-äðóãîìó � ñè-
ëà Âàí-äåð-Âààëüñà. Ïîýòîìó ðàñ÷åò ýíåðãèè ÒÓ â ïðîãðàììå PC GAMESS äîëæåí âêëþ÷àòü
ëèáî òåîðèþ âîçìóùåíèé Ì¼ëëåðà-Ïëåññåòà, ëèáî Òåîðèþ Ôóíêöèîíàëà Ýëåêòðîííîé Ïëîòíî-
ñòè (DFT), ëèáî êàêóþ-ëèáî äðóãóþ ïîïðàâêó, ïîçâîëÿþùóþ ó÷èòûâàòü ýíåðãèþ ýëåêòðîííîé
êîðåëëÿöèè (MCSCF, íàïðèìåð). Ýòî äåëàåòñÿ äîáàâëåíèåì â INPUT-ôàéë (à èìåííî â ãðóïïó
$CONTRL) îäíó èç ñëåäóþùèõ ñòðîê:
DFTTYPE=B3LYP5 èëè äðóãîé ôóíêöèîíàë. Äëÿ ÒÔÏ.
MPLEVL=2 or 4 Äëÿ òåîðèè âîçìóùåíèé Ì-Ï.

Â PC GAMESS íå ðåàëèçîâàíî ñêàíèðîâàíèå ýíåðãèè ïî ÂÓ è ÒÓ. Îäíàêî èìååòñÿ ïðîãðàììà,
êîòîðàÿ óìååò ïðîèçâîäèòü òàêîå ñêàíèðîâàíèå, íàçûâàåòñÿ îíà ROTATOR.

ROTATOR íå ïðîèçâîäèò íèêàêèõ ðàñ÷åòîâ, íî ëèøü ñòðîèò ïîâåðíóòûå êîíôîðìàöèè è
çàñòàâëÿåò ðàñ÷åòíóþ ïðîãðàììó âû÷èñëÿòü ýíåðãèè, ñîáèðàÿ çíà÷åíèÿ è âûïèñûâàÿ èõ â òàáëè-
öû. Ðàñ÷åòíîé ïðîãðàììîé ìîæåò áûòü GAMESS èëè GROMACS â çàâèñèìîñòè îò öåëè ðàñ÷åòà.
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Ïîïðîáóåì íàó÷èòüñÿ ïîëüçîâàòüñÿ ýòîé ïðîãðàììîé è ñíèìåì åþ ïðîôèëü ýíåðãèè ÒÓ HCCH
ìîëåêóëû ýòàíà.

1. Çàâåäèòå íîâóþ ïàïêó ETH_DIH:

$> mkdir ETH_DIH èëè äëÿ ïîëüçîâàòåëåé mc / Krusader: F7

2. Âîñüìó babel è ïåðåâåäè ôàéë �opt.xyz� â ôàéë �opt.g96�.

$> babel -ixyz opt.xyz -ogr96n opt_new.g96

3. Ñêîïèðóéòå èç ïàïêè /template/rotator âñå ôàéëû â âàøó ïàïêó.

$>cp /template/rotator/* . Èëè F5 äëÿ ïîëüçîâàòåëåé mc / Krusader.

Òåïåðü íåîáõîäèìî ðàññêàçàòü î ïðàâèëàõ çàïóñêà ýòîé ïðîãðàììû. Íà âõîä ýòîé ïðîãðàì-
ìå ïîäàþòñÿ 3 ôàéëà: �con�g.ini�, �index.ndx� è âàø PDB-ôàéë (èëè G96-ôàéë). Â ôàéëå
index.ndx ðàñïîëîæåíû íàñòðîéêè îïðåäåëåíèÿ öåíòðà âðàùåíèÿ, îñåé âðàùåíèÿ è òåõ ìî-
ëåêóë, êîòîðûå íóæíî âðàùàòü. Ôîðìàò ôàéëà âû âèäèòå â ëèñòèíãå (ñì. Òàáëèöà 2.11).

Îïðåäåëåíèå ôàéëà INDEX.NDX:
[ ëþáîå_ñëîâî ]
atom_n íîìåð_àòîìà
(åñëè àòîì ÿâëÿåòñÿ öåíòðîì âðàùåíèÿ)
íîìåð_àòîìà1 íîìåð_àòîìà2 íîìåð_àòîìà3
(îñü âðàùåíèÿ çàäàåòñÿ îñü1 = îò ïåðâîãî äî âòîðîãî àòîìà, îñü2 íàì íåíóæíà)
0 0 (ýòè öèôðû íàì íå íóæíû)
íîìåð_ìîëåêóëû
(íîìåð(à) ìîëåêóë, êîòîðûå íåîáõîäèìî âðàùàòü)
[ end ]

Òàáëèöà 2.11: Îïèñàíèå îïðåäåëåíèÿ ôàéëà INDEX.NDX äëÿ ïðîãðàììû ROTATOR.

4. Îòðåäàêòèðóéòå âàø PDB/G96-ôàéë, ñîãëàñíî ïðèìåðó. Íîìåðà àòîìîâ è íîìåðà ìîëåêóë
óêàçûâàþòñÿ â �index.ndx� òàêèìè, êàêèìè îíè ñòîÿò â PDB/G96-ôàéëå. Âîò ïðèìåð PDB-
ôàéëà äëÿ ìîëåêóëû ýòàíà. Èñõîäíî îí âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

TITLE ETHANE MOLECULE

ATOM 1 C1 ETH 1 -0.752 0.001 -0.141 1.00 0.00

ATOM 2 H3 ETH 1 -1.158 0.991 0.070 1.00 0.00

ATOM 3 H4 ETH 1 -1.240 -0.737 0.496 1.00 0.00

ATOM 4 H5 ETH 1 -0.924 -0.249 -1.188 1.00 0.00

ATOM 5 C2 ETH 1 0.752 -0.001 0.141 1.00 0.00

ATOM 6 H6 ETH 1 1.158 -0.991 -0.070 1.00 0.00

ATOM 7 H7 ETH 1 0.924 0.249 1.188 1.00 0.00

ATOM 8 H8 ETH 1 1.240 0.737 -0.496 1.00 0.00

END

Ìû áóäåì âðàùàòü âîäîðîäû (àòîìû 2,3,4) âîêðóã àòîìà óãëåðîäà (1) âäîëü îñè CC (5 1).
Ýòî çíà÷èò, ÷òî íàøà ìîëåêóëà äîëæíû áûòü ðàçáèòà íà äâå ìîëåêóëû. Îäíà, ñîäåðæàùàÿ
àòîìû 1, 2, 3, 4, 5; äðóãàÿ � àòîìû 6, 7, 8. PDB-ôàéë äîëæåí áûòü èçìåíåí ñëåäóþùèì
îáðàçîì:
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TITLE ETHANE MOLECULE

ATOM 1 C1 ETH 1 -0.752 0.001 -0.141 1.00 0.00

ATOM 2 C2 ETH 1 0.752 -0.001 0.141 1.00 0.00

ATOM 3 H3 ETH 1 -1.158 0.991 0.070 1.00 0.00

ATOM 4 H4 ETH 1 -1.240 -0.737 0.496 1.00 0.00

ATOM 5 H5 ETH 1 -0.924 -0.249 -1.188 1.00 0.00

ATOM 6 H6 ET2 2 1.158 -0.991 -0.070 1.00 0.00

ATOM 7 H7 ET2 2 0.924 0.249 1.188 1.00 0.00

ATOM 8 H8 ET2 2 1.240 0.737 -0.496 1.00 0.00

END

5. À index.ndx äîëæåí âûãëÿäåòü òàê:

[ HCCH_ETHANE ]

atom_n 1

5 1 3

0 0

1

[ END ]

Ñîãëàñíî ýòîìó ïðèìåðó, îòðåäàêòèðóéòå âàø index.ndx.

6. Òåïåðü ïåðåéäåì ê ôàéëó, îïðåäåëÿþùåì îñòàëüíûå íàñòðîéêè ñèñòåìû, ôàéëó �con�g.ini�.
Íèæå ïðèâåäåí åãî ñèíòàêñèñ (ñì. Òàáëèöà 2.12, êðàñíûì âûäåëåíû òå ïàðàìåòðû, êîòîðûå
ìû áóäåì èçìåíÿòü. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû íåîáõîäèìû äëÿ êîððåêòíîé ðàáîòû ïðîãðàììû
èçìåíÿòü èõ íå ðåêîìåíäóåòñÿ.

ROTATOR ñïîñîáåí ðàáîòàòü â òðåõ ðåæèìàõ: ñíÿòèå ýíåðãèè ñ ïîìîùüþ GAMESS, ñíÿòèå
ýíåðãèè ïðè ïîìîùè GROMACS è ñîçäàíèå àíèìàöèè âðàùàþùåãîñÿ ÒÓ. Ýòî ïîâåäåíèå
ïðîãðàìû ðåãóëèðóåòñÿ ïàðàìåòðîì estim_type â ãðóïïå monte_carlo.

estim_type=ANIME - ñîçäàíèå àíèìàöèè;

estim_type=GAMESS - ñíÿòèå ýíåðãèè GAMESS;

estim_type=GROMACS - ñíÿòèå ýíåðãèè GROMACS.

Âðàùåíèå ïî ÒÓ çàäàåòñÿ ïàðàìåòðàìè:
fi_step_x = 0.1 - øàã ñíÿòèÿ ïîâåðõíîñòè (â ðàäèàíàõ);
fi_range_x = [ 0, 6.28 ] - äèàïàçîí ñêàíèðîâàíèÿ (â ðàäèàíàõ, çà 0 ïðèíèìàåòñÿ èñõîä-
íàÿ êîíôîðìàöèÿ).

Êàêèì îáðàçîì íàçâàíèÿ àòîìîâ â PDB ôàéëå áóäóò ñîîòíîñèòüñÿ ñ íàçâàíèÿìè àòîìîâ â
INPUT-ôàéëå GAMESS? Ýòà èíôîðìàöèÿ óêàçûâàåòñÿ â ôàéëå �qmmd.ini�.

7. Âû ìîæåòå ñîçäàòü îäèí qmmd-ôàéë â äîìàøíåì êàòàëîãå è äîáàâëÿòü â íåãî íåèçâåñòíûå
àòîìû ïðè êàæäîì íîâîì ðàñ÷åòå. Ñîçäàéòå ôàéë:

vi �/qmmd.ini

Ââåäèòå â íåãî âñå àòîìû èç PDB-ôàéëà, äëÿ ýòîãî îòêðîéòå îêíî ñ PDB-ôàéëîì. Íàïè-
øèòå:

:vsplit �/ETH_DIH/origin.pdb Enter

Ïåðåêëþ÷åíèå ìåæäó îêíàìè Ctrl+w w. Âûäåëèòå áëîê ñ íàçâàíèÿìè àòîìîâ:
Ctrl+v + âïðàâî-âëåâî-ââåðõ-âíèç.
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Ñêîïèðóéòå ýòîò áëîê (êëàâèøà �y�), è âñòàâüòå â âàø �qmmd.ini� (êëàâèøà �p�) Òåïåðü ïå-
ðåéäèòå â ðåæèì ðåäàêòèðîâàíèÿ (êëàâèøà �i�) è ñïðàâà îò êàæäîãî èìåíè àòîìà íàïèøèòå
÷åðåç ïðîáåë åãî îáîçíà÷åíèå â òàáëèöå Ìåíäåëååâà è ïîðÿäêîâûé íîìåð âîò òàê:
C1 C 6

H3 H 1

Âûéäèòå èç ðåæèìà ðåäàêòèðîâàíèÿ (ESC) è âûéäèòå ñ ñîõðàíåíèåì (2 ðàçà, ïîñêîëüêó
îòêðûòî 2 ôàéëà).
:wq Enter

:wq Enter

Âàø qmmd.ini ôàéë ãîòîâ. Îñòàëîñü ïðîïèñàòü ïóòü äî ýòîãî ôàéëà â áëîêå global ôàéëà
con�g.ini. Èçìåíèòå ýòîò ïàðàìåòð ñëåäóþùèì îáðàçîì:
qm_md_map = �/qmmd.ini

8. Òåïåðü óñòàíîâèì estim_type = ANIME äëÿ ñîçäàíèÿ àíèìàöèè è çàïóñòèì ïðîãðàììó ROTATOR:

$>rotator -i index.ndx -f origin.pdb -c con�g.ini -o tt.sf

9. Àíèìàöèÿ áóäåò ëåæàòü â ôàéëå ESTIM/output.pdb. ×òîáû ïðîñìîòðåòü å¼:

$>vmd ESTIM/output.pdb &

Åñëè àíèìàöèÿ îêàçûâàåòñÿ âåðíîé, çíà÷èò âñå ïàðàìåòðû óñòàíîâëåíû ïðàâèëüíî è ìîæíî
ïåðåéòè ê çàïóñêó ROTATOR-à ñ estim_type = GAMESS, òî åñòü ê ñêàíèðîâàíèè ýíåðãèè ïî
ÒÓ.

10. Îòðåäàêòèðóéòå ãðóïïó gamess, ïðîïèñàâ òàì íóæíûå âàì ïàðàìåòðû äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåð-
ãèé (òå ïàðàìåòðû, ÷òî òàì åñòü ìîæíî è îñòàâèòü) è çàïóñêàéòå ROTATOR3:

$>rotator -i index.ndx -f origin.pdb -c config.ini -o qm.sf

11. ×åðåç íåêîòîðîå âðåìÿ ïðîôèëü áóäåò ãîòîâ. Êîãäà âûïîëíåíèå çàâåðøèòñÿ, ïðîñìîòðèòå
ôàéë òàáëèöû ýíåðãèé:

$>cat qm.sf

Óäîñòîâåðüòåñü, ÷òî çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ðåàëüíû.

12. ×òîáû íàðèñîâàòü ãðàôèê è ôèòèðîâàòü åãî, âîñïîëüçóåìñÿ ïðîãðàìîé gnuplot:

$>gnuplot

>plot 'qm.sf' with lines

13. Ãðàôèê âûãëÿäèò êàê êîñèíóñ, ýòîò äâóãðàííûé óãîë î÷åâèäíî îòíîñèòñÿ ê ïðîñòîìó ïðà-
âèëüíîìó òèïó (ñì. âûøå). Áóäåì àïïðîêñèìèðîâàòü åãî ñîîòâåòñòâóþùåé ôóíêöèåé:

>f(x)=k*(1-cos(n*x-d))

>fit f(x) 'qm.sf' using ($0*0.1):1 via k,n,d

>plot [x=0:2*pi] 'qm.sf' using ($0*0.1):1, f(x)

$0*0.1 îçíà÷àåò óìíîæèòü íîìåð ñòðîêè íà 0.1 è âçÿòü â êà÷åñòâå îñè Õ.

14. Êîíñòàíòû ôèòòèðîâàíèÿ õðàíÿòñÿ â ôàéëå �t.log. Âûâåäåì ïîñëåäíèå 50 ñòðîê â ôàéë
ethane.dih.

$>tail -n 50 fit.log > ethane.dih

3Æåëàòåëüíî çàïóñêàòü ROTATOR â îòäåëüíîì îêíå òåðìèíàëà, íàæàâ, íàïðèìåð Ctrl+Alt+F1.
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Îòðåäàêòèðóéòå ýòîò ôàéë, âû÷ëåíèâ èç íåãî êîíñòàíòû k,n è d è çàïèøèòå â ôîðìàòå,
ïðèãîäíîì äëÿ òîïîëîãèè (ñì. Ïîäðàçäåë 2.3.1).

2.4.3 Ñíÿòèå ïðîôèëåé â ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêå.

Ýòà ïðîöåäóðà ñóùåñòâåííî ñëîæíåå ïðåäûäóùåé, çàòî ðàñ÷åò çàíèìàåò äåñÿòêè ñåêóíä. Ïåðå-
÷èñëèì ïî øàãàì îñíîâíûå ýòàïû ðàáîòû:

1. Ñîçäàäèì ìàêåò òîïîëîãèè íàøåé ñèñòåìû. Íå áóäåì âêëþ÷àòü òóäà æåñòêîñòè âàëåíòíûõ
óãëîâ è ñâÿçåé, à òàêæå òîðñèîííûå óãëû. Â òîïîëîãèè äîëæíû ñòîÿòü òå çàðÿäû àòîìîâ,
êîòîðûå âû áóäåòå ïîòîì èñïîëüçîâàòü, è êîòîðûå áûëè ïîëó÷åíû íà ïðåäûäóùåì ýòàïå
ðàáîòû (ñì. Ïîäðàçäåë 2.2.3).

Îòêðîåì ôàéë òîïîëîãèè: gvim ethane.itp Êàê óñòðîåí ôàéë òîïîëîãèè áûëî íàïèñàíî
âûøå (ñì. Ïîäðàçäåë 2.3.2). Çäåñü íå áóäåò ãðóïï [angles] è [dihedrals], à áóäóò òîëüêî
ãðóïïà [bonds] è ãðóïïà [pairs]4.

Ïðè÷åì â ãðóïïå [bonds] áóäóò ïðîñòàâëåíû òîëüêî ñâÿçè òèïà “connection”. Òî åñòü ïàðà
àòîìîâ, öèôðà �5�, åùå ïàðà àòîìîâ, �5� è ò.ä..

2. Îòðåäàêòèðóåì ôàéë �con�g.ini�. Âî-ïåðâûõ, íåîáõîäèìî óêàçàòü estim_type = GROMACS.
Âî-âòîðûõ, íóæíî âûáðàòü, êàêóþ èìåííî ýíåðãèþ íåîáõîäèìî ïîëó÷àòü ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêîé. Åñëè ãðóïïà [pairs] íå óêàçàíà, òî íåîáõîäèìî óñòàíàâëèâàòü num_energy =

3, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ýòî ÷èñëî 5.

3. Çàïóñòèì ROTATOR, çàïèñàâ ïîâåðõíîñòü â ôàéë �md.sf�..

4. Ïîâòîðèòå âñå äåéñòâèÿ ñ ïðîãðàììîé gnuplot äëÿ ïîñòðîåíèÿ ãðàôèêà.

5. Òåïåðü âû÷òåì ãðàôèê, ïîëó÷åííûé ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêîé, èç ãðàôèêà, ïîëó÷åííîãî
êâàíòîâîé õèìèåé, äëÿ ýòîãî ñêîïèðóéòå êîëîíêó çíà÷åíèé èç ôàéëà �md.sf� è ïîñòàâüòå åå
ñïðàâà îò êîëîíêè çíà÷åíèé �qm.sf�.

6. Òåïåðü ñíîâà çàïóñòèòå gnuplot. È âûïîëíèòå ñëåäóþùèå äåéñòâèÿ

>plot [x=0:2*pi] 'qm.sf' using ($0*0.1):1 title 'QM',

'qm.sf' using ($0*0.1):2 title 'MM',

'qm.sf' using ($0*0.1):(1−2) title 'QM-MM'

7. Âû íàðèñîâàëè ðàçíîñòíûé ïðîôèëü ýíåðãèè äâóãðàííîãî óãëà. Èìåííî åãî íåîáõîäèìî
ôèòòèðîâàòü è èñïîëüçîâàòü â äàëüíåéøåì ïîñòðîåíèè òîïîëîãèè.

>fit f(x) 'qm.sf' using ($0*0.1):(1−2)

8. Ñîõðàíèì âñå òðè ãðàôèêà â ôàéë â ôîðìàòå PNG (äëÿ âñòàâëåíèÿ â îò÷åò).

>set terminal png

>set output 'ethane_hcch.png'

>plot [x=0:2*pi] 'qm.sf' using ($0*0.1):1 title 'QM',

'qm.sf' using ($0*0.1):2 title 'MM',

'qm.sf' using ($0*0.1):(1−2) title 'QM-MM'

èëè âìåñòî ïîñëåäíåé êîìàíäû ïðîñòî
>replot

4Ãðóïà pairs èñïîëüçóåòñÿ â îñîáûõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ïîâåäåíèå äâóãðàííûé óãîë íå óäàåòñÿ îïèñàòü â ðàìêàõ

óðàâíåíèé ñèëîâîãî ïîëÿ
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<input.rotator>

<global>

average_same = 0

arrange_axis = 0

fi_step_x = 0.1

fi_range_x = [ 0, 6.28 ]

fi_step_y = 0.2

fi_range_y = [ 0, 0 ]

input_efile = input

output_efile = output

qm_md_map = qmmd.ini

max_errors = 1

<global.end>

<monte-carlo>

monte_carlo = 0

estim_type = GAMESS

energy_units = kJ/mol

zero_min_energy = 1

<monte-carlo.end>

<noexec>

write_single_file = 1

<noexec.end>

<gromacs>

top_file = ../prop.top

mdp_file = /home/comcon1/POPE/ET-AMINE/DIHEDR/ener.mdp

num_energy = 1

one_mol = 1

box_size = [ 0.8, 0.8, 0.8 ]

<gromacs.end>

<gamess>

$CONTRL RUNTYP=ENERGY SCFTYP=RHF DFTTYP=B3LYP5 ICHARG=0 $END

$BASIS GBASIS=N31 NGAUSS=6 NPFUNC=1 NDFUNC=1 $END

$SYSTEM MWORDS=10 $END

$SCF DIRSCF=.T. $END

$GUESS GUESS=HUCKEL $END

$PCM SOLVNT=ACETONE $END

$DATA

SINGLE POINT ENERGY OF ROTATED ETHANE

C1

<gamess.end>

<comment>

Finding HCCH rotation DIHEDRAL constant for

the Ethane molecule in ACETONE solvent.

6311-B3LYP5-PCM

<comment.end>

<input.rotator.end>

Òàáëèöà 2.12: Ïîêàçàòåëüíûé ëèñòèíã ôàéëà CONFIG.INI ïðãðàììû ROTATOR.



Ãëàâà 3

Ïðèëîæåíèÿ

3.1 Òðåáîâàíèÿ ê îôîðìëåíèþ îò÷åòà

3.2 Ñèíòàêñèñ GROMACS

METBUT.ITP Ïðèìåð ôàéëà òîïîëîãèè ìîëåêóëû.

#define ga_MBT_COC 2 120.000 1.9531164523e+03

#define ga_MBT_OCO 2 120.000 7.6426447499e+02

#define ga_MBT_CCOc 2 120.000 9.5341289870e+02

#define ga_MBT_CCOe 2 120.000 8.6461420379e+02

;end

#define gb_MBT_CbCa 2 0.154 7.0322736302e+06

#define gb_MBT_HaC 2 0.110 9.4345983830e+06

#define gb_MBT_CaCc 2 0.151 5.0175937251e+06

#define ga_MBT_CgCbCa 2 112.130 8.8435480124e+02

#define ga_MBT_CbCaCc 2 113.570 1.0420808366e+03

#define ga_MBT_HCbCa 2 109.200 9.1660701170e+02

#define ga_MBT_HCaCb 2 110.990 6.3616514212e+02

#define ga_MBT_HCaH 2 107.660 8.9515552976e+02

#define ga_MBT_HCaCc 2 107.660 5.1121597057e+02

#define gb_MBT_HmC 2 0.109 1.0257723227e+07

#define gb_MBT_OeCm 2 0.147 5.2089395661e+06

#define gb_MBT_CcOe 2 0.138 6.5273920491e+06

#define gb_MBT_CcOc 2 0.124 1.9405161893e+07

#define ga_MBT_HCO 2 108.200 5.8829443593e+02

#define ga_MBT_HCmH 2 111.050 3.1726364643e+02

#define gb_MBT_HgC 2 0.110 1.2035934025e+07

#define gb_MBT_CgCb 2 0.154 3.7095578851e+06

#define gb_MBT_HbC 2 0.110 1.1302530561e+07

#define ga_MBT_HCgC 2 111.227 4.7466161208e+02

#define ga_MBT_HCgH 2 107.681 2.6657587767e+02

#define ga_MBT_HCbCg 2 109.401 3.5493648891e+02

#define ga_MBT_HCbH 2 106.095 4.2441631199e+02

;end

; dihedrals

#define gd_MBT_CCCO 3 +04.04 -00.16 -05.93 +01.51 +00.25 -00.58

#define gd_MBT_CCCC 3 +01.42 +17.87 +00.35 -19.54 +03.37 -01.25

#define gd_COO_planar 2 180.00 800.0

; derived from Methyl-Acetate

; -dih-

32
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#define gd_MBT_CCOC 3 33.04 +09.33 +40.59 -01.54 -00.84 -03.55

#define gd_MBT_COCH 1 0 0.50 3

; -bon-

; derived from propane

; -dih-

#define gd_MBT_HCCC 1 0 3.58 3

; -bon-

[ moleculetype ]

MBT 3

[ atoms ]

1 C 1 MBT C1 1 -0.2637 12.00000

2 HC 1 MBT H11 1 0.0953 1.00782

3 HC 1 MBT H12 1 0.0953 1.00782

4 HC 1 MBT H13 1 0.0953 1.00782

5 C 1 MBT C2 2 -0.1803 12.00000

6 HC 1 MBT H21 2 0.1125 1.00782

7 HC 1 MBT H22 2 0.1125 1.00782

8 C 1 MBT C3 3 -0.2494 12.00000

9 HC 1 MBT H31 3 0.1572 1.00782

10 HC 1 MBT H32 3 0.1572 1.00782

11 C 1 MBT CC 4 0.7859 12.00000

12 O 1 MBT OC 4 -0.6244 15.99491

13 OA 1 MBT OE 4 -0.7440 15.99491

14 C 1 MBT CM 5 0.0669 12.00000

15 HC 1 MBT HM1 5 0.1280 1.00782

16 HC 1 MBT HM2 5 0.1280 1.00782

17 HC 1 MBT HM3 5 0.1280 1.00782

[ bonds ]

01 02 gb_MBT_HgC

01 03 gb_MBT_HgC

01 04 gb_MBT_HgC

01 05 gb_MBT_CgCb

05 06 gb_MBT_HbC

05 07 gb_MBT_HbC

05 08 gb_MBT_CbCa

08 09 gb_MBT_HaC

08 10 gb_MBT_HaC

08 11 gb_MBT_CaCc

11 12 gb_MBT_CcOc

11 13 gb_MBT_CcOe

13 14 gb_MBT_OeCm

14 15 gb_MBT_HmC

14 16 gb_MBT_HmC

14 17 gb_MBT_HmC

[ pairs ]

1 11 1

5 12 1

5 13 1

[ angles ]
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; -Cg-

2 1 5 ga_MBT_HCgC

3 1 5 ga_MBT_HCgC

4 1 5 ga_MBT_HCgC

2 1 3 ga_MBT_HCgH

2 1 4 ga_MBT_HCgH

3 1 4 ga_MBT_HCgH

; -Cb-

7 5 1 ga_MBT_HCbCg

6 5 1 ga_MBT_HCbCg

7 5 8 ga_MBT_HCbCa

6 5 8 ga_MBT_HCbCa

7 5 6 ga_MBT_HCbH

; -Ca-

9 8 5 ga_MBT_HCaCb

10 8 5 ga_MBT_HCaCb

9 8 11 ga_MBT_HCaCc

10 8 11 ga_MBT_HCaCc

9 8 10 ga_MBT_HCaH

; -

1 5 8 ga_MBT_CgCbCa

5 8 11 ga_MBT_CbCaCc

; COO

8 11 12 ga_MBT_CCOc

12 11 13 ga_MBT_OCO

8 11 13 ga_MBT_CCOe

11 13 14 ga_MBT_COC

; -Cm-

15 14 13 ga_MBT_HCO

16 14 13 ga_MBT_HCO

17 14 13 ga_MBT_HCO

15 14 16 ga_MBT_HCmH

15 14 17 ga_MBT_HCmH

16 14 17 ga_MBT_HCmH

[ dihedrals ]

02 01 05 08 gd_MBT_HCCC

17 14 13 11 gd_MBT_COCH

01 05 08 11 gd_MBT_CCCC

05 08 11 12 gd_MBT_CCCO

08 11 13 14 gd_MBT_CCOC

13 11 12 08 gd_COO_planar

Ëèñòèíã 1. Ëèñòèíã ôàéëà metbut.itp, ïðèãîäíîãî äëÿ ðàáîòû ñ ïðîãðàììîé top_optimizer.
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ÒÈÏÛ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉ Â GROMACS

name directive atm fun constants speci�ed

bond bonds 2 1 b0 (nm), kb (kJ ·mol−1 · nm−2)
G96 bond bonds 2 2 b0 (nm), kb (kJ ·mol−1 · nm−4)
connection bonds 2 5 . . . nothing . . .
constraint constraints 2 1 . . . nothing . . .
LJ/Coul. 1-4 pairs 2 1 V (a), W (a)
angle angles 3 1 θ0 (deg), kθ (kJ ·mol−1 · rad−2)
G96 angle angles 3 2 θ0 (deg), kθ (kJ ·mol−1)
proper dihedral dihedrals 4 1 φmax (deg), kφ (kJ ·mol−1),
multiplicity
improper dihedral dihedrals 4 2 ζ0 (deg), kζ (kJ ·mol−1 · rad−2)
RB dihedral dihedrals 4 3 C0 − C5 (kJ ·mol−1)

Òàáëèöà 3.1: Îñíîâíûå òèïû âçàèìîäåéñòâèÿ â GROMACS

ÑÈËÎÂÛÅ ÏÎËß GROMACS

íàçâàíèå îïèñàíèå
ñèëîâîãî ïîëÿ

�gmx îôèöèàëüíîå ñèëîâîå ïîëå GROMACS
�gmx2 îôèöèàëüíîå ñèëîâîå ïîëå GROMACS ñ âîäîðîäàìè (òîëüêî áåëêè)
�G43.. GROMOS96 ñèëèîâîå ïîëå äëÿ áèîëîãè÷åñêèõ è îðãàíè÷åñêèõ ìîëå-

êóë, îðèåíòèðîâàíî â îñíîíîì íà ðàñ÷åòû â âàêóóìå
�opls Optimization Potential For Liquid Simulation � ñèëîâîå ïîëÿ äëÿ ðàñ-

÷åòîâ â ðàññòâîðèòåëå, èìååò 1000 òèïîâ àòîìîâ, ñîäåðæèò îïðåäå-
ëåíèÿ äëÿ áåëêîâ, íóêëåèíîâûõ êèñëîò è ëèïèäîâ

�amber Ñèëîâîå ïîëå ãðóïïû Amber, îðèåíòèðîâàíî íà ðàñ÷åòû ÍÊ è áåëêîâ

Òàáëèöà 3.2: Îñíîâíûå òèïû âçàèìîäåéñòâèÿ â GROMACS
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3.3 Îñíîâíûå êîìàíäû ÎÑ Linux

ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÊÎÌÀÍÄÛ

whoami êòîÿ?
pwd ïîêàçàòü ïóòü äî òåêóùåãî êàòàëîãà
cd /home/student ïåðåéòè â êàòàëîã /home/student èëè äîìàøíèé êàòàëîã åñëè êîìàí-

äà âûçâàíà áåç ïàðàìåòðîâ.
mkdir dirname ñîçäàòü êàòàëîã dirname
ls /home/student âûâåñòè ñîäåðæèìîå êàòàëîãà /home/student èëè òåêóùåãî êàòàëîãà

åñëè êîìàíäà âûçâàíà áåç ïàðàìåòðîâ.
ls �lh /home/student âûâåñòè ñîäåðæèìîå êàòàëîãà ñ äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèåé î

ôàéëàõ.
cp �le1.xyz �le2.xyz ñîçäàòü êîïèþ ôàéëà �le1.xyz ñ èìåíåì �le2.xyz. Åñëè íå óêàçàí ïîë-

íûé ïóòü ôàéëà îïåðàöèÿ âûïîëíÿåòñÿ â òåêóùåì êàòàëîãå.
mv �le1.xyz �le2.xyz ïåðåèìåíîâàòü/ïåðåìåñòèòü ôàéë �le1.xyz â �le2.xyz. Åñëè íå óêàçà-

íû ïîëíûå ïóòè äî ôàéëîâ ôàéë áóäåò ïåðåèìåíîâàí. Åñëè âòîðîé
ïàðàìåòð óêàçûâàåò íà êàòàëîã, ôàéë áóäåò ïåðåìåùåí â ýòîò êàòà-
ëîã.

rm �le.xyz óäàëèòü ôàéë �le.xyz
rm �rf dirname óäàëèòü êàòàëîã ðåêóðñèâíî è íå çàäàâàòü ëèøíèõ âîïðîñîâ.
clear î÷èñòèòü ýêðàí.
htop âûçâàòü äèñïåò÷åð çàäà÷.
vim �le.xyz òåêñòîâûé ðåäàêòîð (îòêðûòü ôàéë �le.xyz ).
man cmd îòîáðàçèòü ñïðàâêó ïî êîìàíäå cmd

ÑÒÀÍÄÀÐÒÍÛÅ ÈÌÅÍÀ ÊÀÒÀËÎÃÎÂ

. òåêóùèé êàòàëîã

.. êàòàëîã óðîâíåì âûøå òåêóùåãî
∼ äîìàøíèé êàòàëîã
/ êîðíåâîé êàòàëîã
/mnt/�ash âàøà ôëåøêà ;)

ÏÅÐÅÍÀÏÐÀÂËÅÍÈÅ ÏÎÒÎÊÎÂ

cmd > �le.txt ïåðåíàïðàâèòü ñîîáùåíèÿ âûâîäèìûå
ïðîãðàììîé â ôàéë �le.txt. Ñîîáùåíèÿ
îá îøèáêàõ âûâîäÿòñÿ íà ýêðàí.

cmd >& �le.txt ïåðåíàïðàâèòü âñå ñîîáùåíèÿ âûâîäè-
ìûå ïðîãðàììîé â ôàéë �le.txt.

cmd1 | cmd2 ïåðåíàïðàâèòü ñîîáùåíèÿ âûâîäèìûå
ïðîãðàììîé cmd1 ïðîãðàììå cmd2.
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3.4 Îñíîâíûå êîìàíäû òåêñòîâîãî ðåäàêòîðà VIM

ÍÀÂÈÃÀÖÈß

[[ Â íà÷àëî äîêóìåíòà
]] Â êîíåö äîêóìåíòà
<Âàøå_ñëîâî> Ïîèñê Âàøå_ñëîâî âïåðåä
?<Âàøå_ñëîâî> Ïîèñê Âàøå_ñëîâî íàçàä
'<ñèìâîë> Ïðûæîê íà çàêëàäêó ñèìâîë
m<ñèìâîë> Óñòàíîâèòü çàêëàäêó ñèìâîë

ÐÅÆÈÌÛ

Insert èëè i Ðåæèì ðåäàêòèðîâàíèÿ
Insert â i-ðåæèìå Ðåæèì çàìåíû
v Ðåæèì ïîñòðî÷íîãî âûäåëåíèÿ
Ctrl+v Ðåæèì áëî÷íîãî âûäåëåíèÿ

ÐÅÄÀÊÒÈÐÎÂÀÍÈÅ

�ñèìâîë>y Êîïèðîâàòü ñîäåðæèìîå âûäåëåíèÿ â
áóôåð <ñèìâîë>

�ñèìâîë>p Âñòàâèòü ñîäåðæèìîå áóôåðà <ñèì-
âîë> íà÷èíàÿ ñ ïîçèöèè êóðñîðà

Ctrl+R <ñèìâîë> â
i-ðåæèìå

Òî æå ñàìîå

y Êîïèðîâàòü â áóôåð "
p Âñòàâèòü èç áóôåðà "
d Âûðåçàòü â áóôåð "
d<÷èñëî>d Âûðåçàòü <÷èñëî> ñòðîê
y<÷èñëî>y Êîïèðîâàòü <÷èñëî> ñòðîê
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