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1 Задача 1. Моделирование упругих свойств 
углеродных нанотрубок методами молекулярной 

механики 
 

1.1 Аннотация 
В общем случае свойства того или иного материала определяются как прочностью 

внутримолекулярных ковалентных связей, так и прочностью межмолекулярных 
взаимодействий. В большинстве случаев оказывается, что ковалентные связи намного 
превосходят по энергии разрыва те силы, которые удерживают молекулы вместе. Это 
снижает гипотетически возможную прочность рассматриваемого материала. Однако, ели 
молекулы, входящие в состав рассматриваемого материала достаточно длинные, то за счет 
большой поверхности контакта средняя суммарная энергия межмолекулярного 
взаимодействия, приходящаяся на одну молекулу, возрастает до величин порядка энергии 
ковалентных связей. Именно этот эффект делает более прочными высокомолекулярные 
полимеры с ориентированными волокнами. Соответственно, чем больше будет отношение 
длины волокна к его диаметру, тем лучше будут свойства материала. Отметим, что 
связывание отдельных молекулярных (и не только) волокон не обязательно должно быть 
непосредственным. Часто для этого используют некоторую связующую среду, а полученный 
материал называют композитным. В качестве таких длинных молекул подходят разные 
полимеры, даже такие сравнительно простые как полиэтилен. Тем не менее, желательно 
использовать для построения конструкционного материала по возможности более прочные 
элементарные волокна, что обеспечит большую финальную прочность, которая, в удельном 
выражении,  стремится к прочности отдельного волокна. 

Одним из примеров очень перспективных армирующих волокон являются углеродные 
нанотрубки. Они представляют собой одну из аллотропных модификаций углерода, в которой 
листы графена, которые в графите уложены друг на друга, образуют замкнутый цилиндр 
произвольной длины. При этом диаметр получившейся структуры достаточно широко 
варьирует от трубки к трубке. Углеродные нанотрубки обладают рекордным, в десятки 
миллионов, отношением длины к диаметру и очень высокой прочностью (модуль Юнга ~ 
1ТПа [Suzuki, 2007]) и их широкое промышленное использование сдерживается только 
высокой стоимостью производства. 

Экспериментальное исследование свойств отдельных нанотрубок существенно 
осложняется их высокой гетерогенностью а также неизбежным взаимным влиянием их друг 
на друга, что приводит к регистрации средней картины и нивелированию индивидуальных 
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свойств на фоне коллективного поведения материала. Теоретические же методы лишены этих 
недостатков. Кроме того, исследование свойств молекулярных систем in silico не требует 
специализированного экспериментального оборудования и позволяет в короткие сроки 
решать задачи, требующие значительного времени и средств при исследовании в реальном 
эксперименте. Несмотря на то, что в общем случае надежность результатов, получаемых при 
моделировании, уступает экспериментальным, это оправдано, когда стоит задача массового 
тестирования свойств большого количества соединений. Например, таким образом 
тестируется сродство потенциальных лигандов к белку-мишени, при создании новых 
лекарств. Другим немаловажным преимуществом модельного подхода является возможность 
более глубокого анализа процессов, происходящих в молекулярной системе, за счет большего 
пространственно-временного разрешения метода. 

На сегодняшний день методы молекулярного моделирования позволяют достаточно 
хорошо описывать свойства крупных молекулярных агрегатов, к которым можно отнести и 
углеродные нанотрубки [ChenXin et al., 2007]. 

Одним из широко применяемых подходов к моделированию молекулярных систем, 
знакомству с которым посвящен данный  практикум, является метод молекулярной механики. 
В основе этого подхода лежит представление об атомах, как о классических точечных 
взаимодействующих частицах. Взаимодействие между этими частицами описывается 
набором эмпирических потенциалов, именуемых "силовым полем". Наиболее часто 
применяемый для моделирования молекулярных систем метод состоит в расчете динамики 
молекулярно-механической системы в рамках классической механики, с последующим 
анализом полученных траекторий движения атомов. Такой подход обладает высокой 
информативностью, позволяя описывать большинство процессов, происходящих в 
молекулярной системе и не сопровождающихся разрывом/образованием ковалентных связей 
и изменением электронного состояния системы. Важным преимуществом молекулярно-
механического моделирования является относительно низкая ресурсоемкость 
соответствующих вычислительных процедур, что позволяет рассчитывать динамику систем 
включающих сотни тысяч атомов на временах до сотен наносекунд. 

Первой задачей, решаемой в рамках настоящего практикума, является исследование 
спектра нормальных колебаний изолированной нанотрубки. Данная задача призвана 
продемонстрировать как сочетаются в пределах макромолекулярного комплекса 
молекулярные и вполне макроскопические, коллективные свойства. Так, будучи одиночной 
молекулой, нанотрубка демонстрирует свойства присущие макроскопическим механическим 
системам: в колебательном спектре отдельной нанотрубки присутствуют колебания ее как 
целого, в том числе продольные и крутильные колебания, аналогичные колебаниям упругого 
стержня. 

Вторая часть практикума посвящена оценке модуля Юнга и модуля сдвига 
индивидуальной нанотрубки, исходя из частоты соответствующих нормальных колебаний. 
Аппроксимируя нанотрубку упругим стержнем, можно рассчитать модули упругости которые 
для стержня связаны с частотой колебаний и массой стержня несложным уравнением. 

Заключительная задача практикума состоит в моделировании растяжения нанотрубки и 
определении модулей упругости в прямом эксперименте. С этой целью выполняется расчет 
управляемой молекулярной динамики нанотрубки в вакууме, к торцам которой приложена 
растягивающая или скручивающая сила. 

1.2 Элементы механики упругих тел 
Упругими называются деформации, исчезающие после прекращения действия 
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приложенных сил. Упругие деформации, подчиняющиеся закону Гука, называются малыми 
деформациями. Согласно закону Гука, деформации пропорциональны силам, их 
вызывающим. 

В теории упругости вместо сил, действующих в данной точке тела, оперируют так 
называемыми напряжениями (σ) – силами, отнесенными к единице площади различных 
плоских элементов (например, сечений), построенных в данной точке деформируемого тела. 
Напряжения, также как и силы, могут иметь компоненты как перпендикулярные к 
выделенной площадке (нормальные напряжения), так и касательные к ней (тангенциальные 
напряжения). Нормальные компоненты напряжений вызывают, например, деформацию 
сжатия или растяжения элемента тела, а тангенциальные – деформацию сдвига или кручения 
элемента деформируемого тела. В общем случае напряжение является тензором, однако, 
здесь мы ограничимся рассмотрением только простых случаев деформации, что при их 
описании позволит избежать применения строгого формализма, а смысл вводимых величин 
будет интуитивно понятен. 

1.2.1 Деформация растяжения или сжатия. Модуль Юнга. 
Рассмотрим для простоты однородный стержень в виде прямого кругового цилиндра с 

площадью основания S (площадь поперечного сечения) и образующей l0 (длина 
недеформированного стержня). Пусть нормально к основаниям приложены силы F, 
действующие в противоположных направлениях. Под действием этих сил стержень будет 
растягиваться или сжиматься, то есть его длина изменится и станет равной l = l ± Δl. Введем 
отношение, характеризующее деформацию стержня: 

0

Δl=
l


 

и называемое его относительным удлинением (оно положительно в случае растяжения, и 
отрицательно в случае сжатия стержня). Опыт показывает, что при не слишком больших 
деформациях напряжение (или давление) σ = F/S, пропорционально деформации: σ = -ε∙E, 
где коэффициент пропорциональности E – константа, зависящая только от материала 
стержня и его физического состояния и называемая модулем Юнга. Собственно, этот факт и 
составляет сущность закона Гука. Знак "–" указывает на то, что упругая сила, возникающая в 
теле при его деформации, направлена противоположно внешней силе (внешнему давлению), 
вызывающей деформацию. Физический смысл модуля Юнгу вытекает из условия ε = 1, то 
есть модуль Юнга равен такому напряжению, которое надо приложить к стержню, чтобы его 
длина удвоилась (конечно, при условии, что при этом закон Гука остается справедливым). 

Если есть возможность измерить напряжение σ и относительную деформацию стержня 
ε, то можно вычислить величину модуля Юнга для материала стержня: 

σE =


  

1.2.2 Коэффициент Пуассона 
Опыт показывает, что под действием сжимающего или растягивающего напряжения 

изменяются не только продольные, но и поперечные размеры стержня. Они увеличатся в 
случае сжатия и уменьшатся в случае растяжения стержня. Обозначим диаметр основания 
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(поперечного сечения) недеформированного стержня через d0, а после деформации, 
вызываемой его растяжением или сжатием,  он стал равным d. Введем относительное 
изменение диаметра стержня ζ = Δd/d0, где Δd = d - d0. Отношение относительного 
поперечного сжатия (растяжения) стержня к соответствующему относительному 
продольному удлинению (укорочению) называется коэффициентом Пуассона: 

0

0

lζ Δdμ = =
Δl d

   

1.2.3 Деформация кручения 
Деформации кручения, в отличие от деформаций растяжения/сжатия, являются 

деформациями неоднородными, то есть деформация внутри тела в этом случае меняется от 
точки к точке. Возьмем тонкий однородный цилиндр кругового сечения (проволоку) и 
закрепим одно из его оснований. К другому основанию приложим закручивающие силы, 
создающие вращательный момент M относительно оси цилиндра. Цилиндр при этом 
закрутится. Это проявится в том, что радиус основания, к которому приложен вращающий 
момент сил, повернется на угол φ. Возникающая в цилиндре деформация называется 
кручением. Опыт показывает, что для небольших деформаций кручения справедлив закон 
Гука, который записывается для моментов сил: M = τ∙φ, где τ - постоянная для данного 
цилиндра величина, называемая его модулем кручения. В отличие от модуля Юнга и 
коэффициента Пуассона, модуль кручения зависит не только от материала цилиндра, но и от 
его геометрических размеров. 

Экспериментально модуль кручения можно измерить, если закрепить цилиндр 
(проволоку) в вертикальном положении за верхнее основание, а к нижнему основанию 
прикрепить массивный груз (например, диск). Возбудив в системе гармонические 
крутильные колебания и измерив их частоту (период), можно вычислить модуль кручения. 
Действительно, уравнение колебаний имеет вид: 

0I    , 

где I - момент инерции прикрепленного к цилиндру тела. Из этого уравнения 
непосредственно следует, что квадрат круговой частоты колебаний равен ω2 = τ/I, откуда 
сразу вытекает: 

2
2 2πτ = Iω = I

T
 
 
 

, 

где T – период колебаний. 

Модуль кручения можно связать с модулем Юнга и коэффициентом Пуассона. 
Например, для трубки длиной l0, имеющей внутренний и внешний радиусы r1 и r2, 
соответственно, можно получить следующее выражение: 

   4 4
2 1

04l 1
πEτ = r r

+ μ
 . 

1.2.4 Продольные колебания 
Продольными называются такие колебания стержней, когда ось неподвижна, а 

поперечные сечения, оставаясь плоскими, колеблются вдоль оси. Для однородного стержня 
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длиной l и постоянного сечения S уравнение свободных продольных колебаний имеет вид: 

∂2 u
∂ t2 − c2 ∂2 u

∂ x2
 

где u = u(x,t) - смещение сечения стержня вдоль его оси OX с течением времени t, параметр 
/c = E ρ  - скорость распространения колебаний (скорость звука вдоль стержня), ρ - 

объемная плотность материала стержня, E - модуль Юнга. Если стержень имеет вид 
тонкостенной трубки, выражение для скорости продольного звука можно представить в виде 

/ lc = ES ρ , где ρi - погонная (или линейная) плотность стержня, то есть масса, 
приходящаяся на единицу длины трубки. 

Начальные условия для уравнения продольных колебаний в общем случае имеют вид: 

     , ),0 (,0uu x = f x x =
t

x




, 

а граничные условия для стержня со свободными (незакрепленными) концами выражаются 
следующим образом: 

   0, 0u ut = l,t =
x x
 
 

 

Уравнение, описывающее продольные колебания стержня, можно решить методом 
разделения переменных (методом Фурье), а с помощью граничных условий определить 
форму собственных колебаний стержня (нормальные моды). Общее решение для стержня со 
свободными концами имеет вид 

   
1

n
n=

u x,t = u x,t


 , 

где так называемые гармоники (нормальные моды или стоячие волны) выражаются 
следующим образом: 

        cos sin cosn n n n n nu x,t = A ω t + B ω t k x . 
Выбранные граничные условия из всех возможных колебаний (волн) выделяют те, 

которые образуют устойчивую интерференционную картину в виде стоячих волн. Этим 
условиям удовлетворяют следующие волновые вектора kn: 

n
nk =
l
 . 

Отсюда получим выражение для длин волн λn гармоник, образующих стоячую волну в 
данном стержне: 

2 2l
2n

n

π λλ = = l = n
k n

 , 

то есть на длине стержня укладывается целое число полуволн. Циклические частоты 
соответствующих колебаний ωn имеют вид: 

n n
πn Eω = k c =
l ρ

, 

а линейные частоты υn этих колебаний: 

2 2l
n

n
ω n Eν = =

π ρ
 

Таким образом, измерив частоту колебаний, например, первой гармоники υ1, можно 
вычислить модуль Юнга материала стержня: 
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2 24 lE = ρl ν  

1.2.5 Крутильные колебания 
Уравнение крутильных колебаний для угла закручивания χ(x,t) сечения стержня 

относительно его оси, вдоль которой направлена координатная ось OX, имеет вид, 
аналогичный уравнению для продольных колебаний: 

2 2
2

2 2 0r
χ χc =

t x
 


 

 

Здесь скорость распространения крутильных колебаний /rc = G ρ , где 

 2 1
EG =
+ μ

 

- модуль сдвига, характеризующий упругие свойства материала при сдвиговых деформациях. 
Мы не будем подробно останавливаться на решении этого уравнения с аналогичными 
краевыми условиями, так как это решение совпадает с решением для задачи продольных 
колебаний. Единственным отличием является то, что вместо модуля Юнга надо использовать 
модуль сдвига. 

1.2.6 Нормальные колебания 
Рассмотрим механическую систему, состоящую из N связанных некоторым набором 

взаимодействий материальных точек, находящуюся в состоянии равновесия. Будем для 
простоты, но не нарушая общности рассуждений, считать систему одномерной, а также 
оговоримся, что полная потенциальная энергия системы (U), зависит только от координат. 
Дадим координатам точек ri малые приращения xi  и рассмотрим возникающие в системе 
движения. Для каждой материальной точки при условии соблюдения закона Гука, то есть 
малых отклонениях от положения равновесия, уравнение движения можно записать в виде: 

i i ij j
j

m x = k x , 

где mi - масса i-ой частицы, а kij - соответствующие коэффициенты жесткости: 
2

ij
i j

Uk =
x x

 

 

Таким образом, получается система из N связанных линейных однородных 
дифференциальных уравнений с постоянными коэффициентами, так как соответствующие 
коэффициенты жесткости и массы предполагаются известными. Решение системы будем 
искать в виде: 

iωt
i ix = A e , 

что после подстановки и сокращений приводит к системе алгебраических уравнений 
относительно предэкспоненциальных множителей Ai, которое удобно переписать в 
матричном виде: 

 2ˆ ˆ 0K Emω A = , 

где K̂  - матрица коэффициентов жесткости, Ê - единичная матрица, а m  и A  - векторы масс 
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и предэкспоненциальных множителей. Нетривиальные решения полученной системы 
уравнений существует только в случае равенства нулю определителя: 

2
ˆ ˆ 0K Emω =  

Решая полученное характеристическое уравнение относительно частот ω, получим  
набор т. н. собственных частот. Если спектр полученных частот не вырожден, то  
коэффициенты Ai пропорциональны соответствующим минорам Δiα исходного определителя, 
где индекс α пробегает по значениям собственных частот. В общем же случае необходимо 
решить полученную систему уравнений относительно коэффициентов Ai, полагая один из 
них равным единице ввиду вырожденности системы. Таким образом, для невырожденного 
случая решения системы уравнений движения для каждой точки можно записать в виде: 

iωα
i iα α iα α

α α

tx = Δ C e = Δ Θ  , 

где введена произвольная постоянная Сk, определяемая начальными условиями и новые 
функции Θ, описывающие простые колебательные движения: 

iωα
α α

tΘ = C e  

Получается, что движение каждой материальной точки xi представляет собой суперпозицию 
простых периодических колебаний. Следовательно можно выразить выразить Θα через xi, 
представив их как суперпозицию исходных координат: 

α i i
i

Θ = S x  

Полученные разложения Θ по координатам xi, по определению являются собственными 
векторами матрицы Гессе. Следовательно, матрица Гессе, будучи записанной в координатах 
Θ примет диагональный вид. Поэтому исходные уравнения движения можно переписать в 
виде: 

0m k        

Это возможно, так как все не диагональные элементы матрицы Гессе равны нулю. Хорошо 
видно, что исходная система уравнений движения, распалась на N независимых уравнений. 
Такие координаты Θ называют нормальными координатами, соответственно, mα - называют 
приведенной массой, а kα - эффективной жесткостью колебания α. 

Каждая координата Θα является некоторой линейной комбинацией исходных смещений 
xi, которые изменяются во времени с различными амплитудами, но с одной частотой и в фазе, 
либо противофазе. Нормальные координаты ортогональны друг другу, то есть возбуждение 
одного нормального колебания никак не скажется на остальных. Соответственно, любое 
движение рассматриваемой системы материальных точек вблизи равновесия может быть 
представлено в виде суперпозиции нормальных колебаний. Подставив в полученное 
уравнение выражение для Θα, обнаружим, что ωα = kα/mα , а уравнения движения примут 
следующий вид: 

2 0k k k     

В заключение раздела необходимо отметить, что приведенные выкладки справедливы 
только для малых колебаний, для которых справедлив закон Гука. В случае его нарушения, 
для колебаний с большими амплитудами, описанная картина нарушится. Нормальные моды 
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перестанут быть ортогональными, нарушится согласованность фаз и частот изменения 
собственных переменных xi в рамках одного нормального колебания Θα. 

1.3 Цель и задачи 
Основной целью данного практикума является обучение студентов принципам создания 

молекулярно-механических моделей, подбору параметров проведения молекулярных 
расчетов, а также основным приемам моделирования молекулярных систем и обработки 
полученных массивов данных. 

В ходе выполнения практикума студенты решают следующие задачи: 
 создание молекулярно-механических моделей углеродных нанотрубок; 
 оптимизация геометрии молекулярных моделей нанотрубок; 
 расчет и анализ спектра нормальных колебаний нанотрубок; 
 расчет модулей Юнга и сдвига для индивидуальной нанотрубки; 
 моделирование растяжения нанотрубки и прямой расчет ее модуля Юнга. 
 

1.4 Объект и методы 
Практикум является полностью теоретическим, все задачи выполняются на 

персональном компьютере. В качестве объекта исследований в задаче используются 
углеродные нанотрубки различного строения. Моделирование осуществляется в рамках 
молекулярно-механического подхода. Для моделирования используется пакет программ 
GROMACS [http://www.gromacs.org/]. Для создания, редактирования и визуализации 
молекулярных систем используется пакет PyMOL [http://www.pymol.org/]. Непосредственно 
для создания нанотрубок и визуализации нормальных колебаний используются программные 
модули PyMOL ntgen.py и nmgen.py, доступные на сайте http://erg.biophys.msu.ru/. В качестве 
среды для технических расчетов используется интерактивная командная среда IPython 
[http://ipython.scipy.org/], являющаяся интерфейсом интерпретатора языка Python 
[http://www.python.org/]. В сочетании с библиотеками численных алгоритмов SciPy 
[http://www.scipy.org/] и графики matplotlib [http://matplotlib.sourceforge.net/]. Все 
перечисленное ПО распространяемым под лицензией GNU GPL 
[http://www.gnu.org/licenses/gpl.html].  

 

1.5 Ход задачи практикума 
1.5.1 Создание моделей нанотрубок 

В качестве объекта исследования в задаче предлагается использовать нанотрубки 
различного строения. Нанотрубку можно представить как прямоугольный фрагмент графена 
(монослоя графита), свернутый в цилиндр (рис. 1). Строение нанотрубки определятся 
ориентацией сторон этого прямоугольника относительно векторов трансляционной 
симметрии монослоя графита (a1, a2). Практически, строение нанотрубки задается парой 
индексов (n,m), определяющих одну из сторон этого прямоугольника (Ch) как линейную 
комбинацию векторов a1 и a2: Ch = n·a1+m·a2, при этом вектор перпендикулярный Ch 
оказывается параллелен оси получающегося при сворачивании цилиндра, а его длина есть 
длина нанотрубки. В настоящей задаче предлагается использовать две нанотрубки: строения 
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(10,0), условно называемая «зигзаг», и (6,6) - «кресло» (рис. 2). Данный выбор позволяет 
продемонстрировать влияние строения нанотрубок на их механические свойства. 

Практически, генерация координат нанотрубок осуществляется при помощи 
специального программного модуля  PyMOL. Для генерации координат следует запустить 
программу PyMOL и выполнить из ее командной строки следующие команды: 

PyMOL > ntgen nt-0-10, 0, 10, 24, save=nt-10-0 

PyMOL > ntgen nt-6-6, 6, 6, 20, save=nt-6-6 

Первый аргумент - название создаваемой структуры, второй - множитель n, третий - m. 
В результате будут созданы объекты nt-0-10 и nt-6-6 с нанотрубками типа «зигзаг» и 
«кресло», соответственно (рис. 2). Также в текущей директории автоматически будут созданы 
соответствующие файлы со структурой нанотрубок (GRO) и с их топологией (TOP) 
пригодные для дальнейшего использования с пакетом программ GROMACS. Все дальнейшие 
манипуляции выполняются для каждой из полученных моделей нанотрубок. 

@ Помимо нанотрубок состава 0-10 и 6-6 можно создать нанотрубки с аналогичной геометрией, но иного 
диаметра, например, 0-12, 0-14 и 0-16 или 8-8, 10-10 и 12-12. Это позволит выявить влияние диаметра 
нанотрубки на ее механические свойства. Эта часть задания требует дополнительного времени и может быть 

опущена в случае его недостатка. 

Чтобы перейти к расчетам молекулярной динамики, необходимо создать основной файл 

 
Рис.1: Развертка нанотрубки на монослое графита. a1, a2 - вектора трансляционной 

симметрии монослоя графита. Ch - сторона фрагмента монослоя графита, изгибающаяся 
при сворачивании цилиндра, заданная как линейная комбинация векторов трансляционной 
симметрии a1, a2 с коэффициентами n и m. T - вектор направленный вдоль оси симметрии 
нанотрубки, и задающий ее длину. 
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топологии (TOP), который определяет все взаимодействия, как валентные, так и 
невалентные, в рассматриваемых системах. Здесь и далее звездочка означает какое-либо 
определенное пользователем имя. Этот файл должен содержать ссылки на файлы 
молекулярных топологий (ITP), в которых перечислены все валентные связи, углы и 
двугранные углы молекул, а также определены типы атомов молекулы. Кроме того 
необходимо подключить таблицы силового поля (также ITP), содержащие данные о 
невалентных взаимодействиях между атомами рассматриваемых типов. Также файл должен 
содержать информацию о том, в каком количестве представлены в структуре молекулы и в 
каком порядке они следуют в структурном (GRO) файле. Файлы топологии необходимо 
создать в текстовом редакторе и внести в него примерно следующие строки: 
; topol.top 

#include "oplsaa.ff/forcefield.itp" 

#include "nanotube.itp" 

[ system ] 
 Your nanotube name 
[ molecules ] 
 CNT 1 

В последней строчке указывается, что в нашей системе имеется одна молекула с именем 
CNT. Файлам топологии необходимо дать понятные названия. 
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Следующий этап - создание файлов молекулярно-динамических параметров (MDP), в 
которых содержаться все условия проведения МД-расчетов: один - для оптимизации 
геометрии (em.mdp), а второй - для расчета матрицы Гессе исследуемой нанотрубки (nm.mdp). 
Эти файлы также необходимо создать вручную при помощи подходящего текстового 
редактора. Пример MDP-файла дан в приложении (I, гл. 3.4), а в данном случае необходимо 
внести в него некоторые изменения: 

1. Значение поля constraints = no. Необходимо для моделирования системы без 
ограничений подвижности атомов. 

2. Значение поля integrator = cg (conjugate gradient) для процедуры оптимизации 
геометрии системы и nm для расчета матрицы Гессе. 

3. Значение поля nstxout = 10. Частота записи координат в траекторный файл. 
4. Значение поля emtol = 0.001 - пороговое значение градиента энергии, по 

достижении которого процедура оптимизации геометрии системы считается завершенной 
(кДж·моль-1·нм2). 

5. Значение поля emstep = 0.001 - величина шага по энергии, с которым ведется 
процедура оптимизации геометрии (кДж·моль-1). 

6. Значение поля coulombtype = cut-off, способ расчета электростатики, который 
заключается в игнорировании взаимодействий на расстояниях больших, чем rcoulomb. 

 
Рис.2: Нанотрубки различного строения. A. Нанотрубка строения (10,0), «зигзаг». 

B. Нанотрубка строения (6,6), «кресло». 



 

12 

7. Значение поля dipcorr=no. Dispersion corection - учет дисперсионных 
взаимодействий на больших расстояниях. В данном случае не требуется. 

8. Значение поля pbc = no, означает проведение расчета без периодических 
граничных условий, для совершенно изолированной одиночной нанотрубки. 

9. Значение поля nstype = simple, задает алгоритм поиска соседей. 
10. Значение полей tcouple и pcouple = no. В процессе оптимизации геометрии не 

требуется термо- и баростатирования. 
Все расчеты GROMACS запускаются в два этапа: сбор всей информации по расчету в 

один бинарный файл при помощи утилиты (препроцессора) grompp и собственно численное 
моделирование, расчет молекулярной динамики, утилитой mdrun. На первом этапе создается 
полностью самостоятельный бинарный файл, который необходим и достаточен для запуска 
расчета молекулярной динами TPR. Программа mdrun работает, получая на вход только этот 
файл. Для запуска препроцессора grompp в командной строке выполните: 

$ grompp -f *.mdp -c *.gro -p *.top -o *.tpr 

Программа mdrun на выходе создает как минимум 4 различных файла: лог расчета 
(LOG), бинарный файл макроскопических характеристик системы (EDR), бинарный файл 
координат, скоростей и сил всех атомов системы (TRR), файл с состоянием структуры на 
последний момент расчета (GRO). Для того, чтобы не задавать имена каждому файлу по 
отдельности  используется директива -deffnm, которая позволяет указать единое для всех 
выходных файлов имя, за исключением расширения: 

$ mdrun_d -s *.tpr -deffnm FILENAME 

Обратите внимание, что в данном случае используется утилита mdrun, 
скомпилированная для работы с числами двойной точности (double), что отражено в 
суффиксе названия. Это важно, так как только с применением расчетов с двойной точностью 
удается достичь значений остаточных градиентов, необходимых для расчетов нормальных 
колебаний. Отметим также, что конечная структура в файле GRO имеет исключительно 
декоративный смысл, потому как не может быть использована в дальнейших расчетах из-за 
низкой точности хранения координат. Конечное состояние системы с наивысшей точностью 
записано только внутри файла TRR и именно он должен использоваться для дальнейших 
запусков. Это также имеет большое значение для корректного расчета гессиана системы, 
необходимого для анализа нормальных колебаний. 

Для расчета матрицы Гессе также используется утилита mdrun, собранная для работы с 
файлами двойной точности. Как было отмечено выше, в качестве источника начальных 
равновесных координат атомов ей необходимо передать точные координаты из файла 
траектории, полученной в ходе оптимизации геометрии. Это немного изменит вид команды 
запуска препроцессора: 

$ grompp -f *.mdp -c *.gro -t *.trr -p *.top -o *.tpr 

Файл *.mdp должен отличаться от предыдущего файла параметров только значением 
поля integrator = nm, как было указано выше. 

$ mdrun_d -s *.tpr -deffnm FILENAME 

Полученную в результате работы mdrun матрицу Гессе в виде бинарного файла MTX 
необходимо передать модулю nmgen программы PyMOL. nmgen рассчитывает частоты и 
вектора нормальных колебаний, а также позволяет визуализировать интересующие 
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нормальные моды и непосредственно наблюдать за динамикой смещения вовлеченных в эти 
колебания атомов. 

Для запуска nmgen необходимо выполнить из командной строки PyMOL следующую 
команду: 

PyMOL> nmgen NAME, id, mtx=*.mtx, amp=n 

где name - имя нанотрубки, для которой рассчитывается визуализация колебания, id - номер 
этого колебания в списке, выданном программой при загрузке, n - амплитуда смещения 
атомов, MTX – соответствующий выходной файл. Необходимо отыскать среди 
низкочастотных нормальных колебаний, колебания соответствующие деформациям 
растяжения-сжатия, изгиба и кручения и три первых обертона для каждого из этих 
колебаний. Для каждого из этих колебаний необходимо выписать частоту и словесно описать 
наблюдаемое движение, например, «деформация растяжения-сжатия, первый обертон». 
Обратите внимание на изменение частоты колебаний при переходе от основного колебания к 
более высоким обертонам. 

1.5.2 Расчет модулей упругости нанотрубок. 
Для расчета модулей упругости модельных нанотрубок аппроксимируем их упругими 

стержнями, то сесть будем считать, что динамика колебаний нанотрубки мало отличается от 
колебаний стержня, аналогичного диаметра. Как было продемонстрировано в теоретическом 
введении, для расчета модуля Юнга и модуля сдвига необходимо проанализировать частоты  
колебаний стержня со свободными концами. В этом случае для модуля Юнга получается 
выражение: 

E= 4ρ l 2ν l
2

, 

где  объемная плотность материала стержня, l - его длина, а частота продольных 
колебаний стержня. Для модуля сдвига справедливо аналогичное выражение, с той лишь 
разницей, что следует рассматривать крутильные колебания трубки. 

Таким образом, необходимо среди множества нормальных колебаний нанотрубок 
отыскать моды, соответствующие продольному колебанию растяжения-сжатия и аналогичное 
крутильное колебание. Частоты всех колебаний в Гц и см-1 выводит модуль nmgen. 
Вычислить геометрические размеры нанотрубки можно либо средствами PyMOL (wizard-
>measurements), либо при помощи утилиты g_bond. Несмотря на то, что во втором случае для 
расчета потребуется составить соответствующие индекс-файлы (NDX), этот вариант 
представляется предпочтительным, так как он позволяет эффективно собирать статистику по 
однотипным расстояниям внутри структуры нанотрубки и таким образом оценить 
погрешность расчета модулей упругости. Также необходимо помнить, что и PyMOL и g_bond  
позволяют вычислить расстояния между центрами масс атомов, не учитывая их реальных 
размеров. Таким образом, необходимо отдельно учесть ван-дер-ваальсов радиус углерода, 
который для используемого в данном случае типа (opls_145) составляет 1.99 Å. Используя 
данные о частоте выбранных колебаний и принимая объемную плотность нанотрубки 
однородной величиной, не сложно вычислить модули упругости. 

Воспользовавшись соотношением, связывающим модуль Юнга (E), модуль сдвига (G) и 
коэффициент Пуассона (μ): 

G= E
2(1+μ)  
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рассчитайте величину модуля сдвига и величину коэффициента Пуассона. Сравните 
полученные результаты с непосредственным расчетом и дайте объяснение наблюдаемым 
различиям. 

Для того чтобы определить величину краевых эффектов при вычислении модулей 
упругости необходимо рассмотреть несколько нанотрубок одинакового диаметра и 
геометрии, но различной длины. В качестве примера можно для трубки 0-10 предложить 
длины 12, 18, 24, 30 и 36. Этот список может быть по необходимости расширен. Сравнение 
полученных модулей упругости позволит установить, насколько сильно влияет длина 
нанотрубки на измеряемые модули упругости, а также оценить их для бесконечной 
нанотрубки. Отметим, что реальные нанотрубки характеризуются отношением длины к 
диаметру в десятки и сотни миллионов, поэтому бесконечные нанотрубки являются 
адекватной моделью. Это задание является дополнительным и может быть исключено в 
случае нехватки времени на его осуществление. 

1.5.3 Моделирование растяжения и скручивания нанотрубки. 
Модули Юнга и кручения можно вычислить непосредственно, моделируя растяжение 

или скручивание нанотрубки под действием внешней силы. Для этого воспользуемся 
методом управляемой молекулярной динамики, в рамках которого зададим некоторую силу, 
действующую на краевые атомы нанотрубки. Эта внешняя сила должна быть приложена 
таким образом чтобы вызвать деформацию растяжения или кручения, что позволит 
рассчитать модули упругости. 

Для того чтобы аккуратно провести моделирование растяжения или скручивания 
нанотрубки необходимо на первом этапе провести уравновешивающий расчет, в ходе 
которого структура трубки придет к своему равновесному состоянию в отсутствие внешней 
силы. Затем проведем расчет молекулярной динамики нанотрубки в вакууме с приложенной к 
ее торцам растягивающей или скручивающей силой. 

Для проведения расчетов молекулярной динамики необходимо создать три файла 
параметров, первые два из которых предназначены для расчетов управляемой молекулярной 
динамики, а третий - для проведения термостатирования в отсутствии внешней силы. Файлы 
параметров для расчетов динамики существенно отличаются от предыдущих. Ниже приведен 
перечень изменений, которые следует внести в новые MDP-файлы, по сравнению с 
примером, приведенным в приложении (I, 3.4). 

1. Значение поля integrator = sd (stochastic dynamics), способ интегрирования 
уравнений движения, особенность которого состоит в добавлении к основному молекулярно-
механическому потенциалу случайного теплового шума и трения. 

2. Значение поля dt = 0.0005 шаг интегрирования уравнений движения (пс). 
3. Значение поля nsteps = 20 000. Число шагов интегрирования. При необходимости 

может быть увеличено. 
4. Значение поля tcoupl = berendsen, директива, включающая термостат. 
5. Значение поля ref-t = 298, поддерживаемая в системе температура (К). 
6. Значение поля tau-t = 0.1, константа, определяющая скорость срабатывания 

термостата. 
7. В поле acc_grps следует внести имена групп, которые будут подвергнуты 

воздействию внешней силы. Для релаксационного расчета это поле в файл включать не 
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нужно. 
8. В поле accelerate следует внести разделенные пробелами значения компонент 

ускорения, которое будут испытывать все атомы данной группы (нм/пс2). Соответственно 
каждой группе из acc_grps должно соответствовать три (x,y, и z) компоненты ускорения. Для 
растяжения нанотрубки подойдет значение 100 нм/пс2 , а для скручивания 10 нм/пс2. 

Для того чтобы заполнить поля acc_grps и accelerate в *.mdp файле нужно определить 
номера атомов, на которые будет действовать сила. Это удобно сделать при помощи пакета 
PyMOL. Полученные номера следует перенести в индекс файл (*.ndx), который будет 
прочитан grompp и таким образом нужная информация будет учтена при проведении 
расчетов молекулярной динамики. 

Для того чтобы создать индекс-файл воспользуемся утилитой make_ndx. На выходе мы 
получим заготовку индекса, которая в дальнейшем будет исправлена в текстовом редакторе. 
Для генерации начального индекса, выполните: 

$ make_ndx -f *.gro -o *.ndx 

Программа интерактивная, позволяет выполнять довольно много вспомогательных операций, 
которые не требуются в данном случае. Поэтому следует просто нажать q и завершить работу 
с программой. Созданный индекс-файл следует открыть текстовым редактором добавить в 
него строки следующего вида: 
[ GROUPNAME ] 

1 2 3 4 5 6 7 8 

здесь GROUPNAME - название группы, а номера - это абсолютные номера атомов, входящих 
в них.  

Рассмотрим случай растяжения нанотрубки. В этом случае сила должна быть 
приложена к её торцам, причем из-за неустойчивости сжимаемого незакрепленного стержня, 
сила должна быть растягивающей. Утилита ntgen создает нанотрубку, продольная ось 
которой расположена на оси Oz. Следовательно, первые две компоненты растягивающей 
силы должны быть раны нулю, а компоненты, направленные вдоль оси Oz для разных концов 
должны быть равны по модулю и иметь разные знаки. Соответственно, для случая кручения 
нанотрубки силы, действующие на каждый атом поперечного сечения должны иметь нулевую 
Z-компоненту и ненулевые X и Y. Причем направление действующих сил должно быть 
касательным к поверхности нанотрубки и по возможности не слишком большим, так как по 
мере скручивания трубки у приложенных сил неизбежно появятся нормальные 
составляющие, что приведет к дополнительным напряжениям и ошибкам в расчетах. 

Рассчитать компоненты тангенциальных ускорений для случая кручения, 
соответствующих каждому атому, удобнее всего среде IPython. Для этого необходимо при 
помощи утилиты g_traj извлечь из *.gro файла координаты интересующих атомов:  

$ g_traj -f *.gro -s *.tpr -n *.ndx -ox *.xvg 

Затем импортировать их в среду IPython и вычислить компоненты тангенциальных ускорений 
для каждого атома. Следует иметь ввиду, что в нанотрубках базовых для данной задачи 
размеров 0-10 и 6-6 каждый торец содержит по 20 атомов углерода, что дает 60 компонент 
ускорений. Каждый из атомов должен входить в индекс-файл в виде отдельной группы, а в 
MDP-файле все 20 групп, должны быть перечислены через пробелы как значения поля 
acc_grps. Точно также все 60 компонент ускорений должны быть указаны в качестве 
значений директивы accelerate. 
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Запуск собственно расчетов молекулярной динамики происходит по той же схеме. 
Сначала - препроцессор с соответствующим файлом параметров, затем собственно расчет: 

$ grompp -f *.mdp -c *.gro -p *.top -o *.tpr -n *.ndx 

$ mdrun -s *.tpr -deffnm FILENAME 

По окончании работы mdrun получается траектория (TRR) - это файл, в котором 
содержатся координаты всех атомов системы во все моменты времени и энергетический файл 
(EDR), в котором содержится информация об энергии групп, упомянутых в поле energygrps 
соответствующего MDP-файла. 

По окончании молекулярно-динамических расчетов можно приступать к обработке 
полученных данных и расчету модулей упругости. Для начала необходимо визуально 
проконтролировать происходящие в модельной системе процессы при помощи пакета 
PyMOL. Для этого необходимо загрузить данные из траектории в объект PyMOL: 

$PyMOL> load_traj *.trr, OBJNAME 

OBJNAME - имя объекта в PyMOL, содержащего координаты атомов нанотрубки, в который 
загружается траектория. 

Для расчета модуля Юнга (E) воспользуемся выписанным ранее определением модуля 
упругости, как коэффициента пропорциональности между давлением (σ) и относительным 
удлинением (ε) стержня: 

σ = E ε   

Аналогично, для модуля кручения (τ) можно записать выражение, связывающее угол 
скручивания (φ) и суммарный момент сил (M), действующий на сечение нанотрубки: 

M=τ φ  
Координаты атомов торцов нанотрубки можно извлечь из траектории при помощи 

утилиты g_traj, которой необходимо передать соответствующий индекс-файл. В результате 
работы g_traj получается текстовый XVG -файл, содержащий таблицу, каждая стока которой 
соответствует определенному времени, а колонка - компонентами координат атомов. В 
первой колонке записано время. Для чтения и обработки XVG-файлов хорошо подходит среда 
для технических расчетов IPython. 

Для вычислений необходимо учитывать размерности физических единиц, принятые в 
GROMACS: 

1. Энергия  — кДж/моль 
2. Ускорение — нм/пс2 
3. Расстояние — нм 
4. Время   — пс 
 

1.6 Требования к отчету 
По результатам проделанных модельных экспериментов и вычислений составляется 

отчет, который должен представлять собой связный и читаемый текст, снабженный 
необходимыми иллюстрациями. В отчет следует включить следующие разделы: 

1. Введение, включающее краткую характеристику метода молекулярной динамики и 
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объекта исследования - нанотрубок, их структуры, свойств и возможных путей их 
практического использования. 

2. Цель и основные задачи данного практикума. 
3. Описание постановки задачи. Какие трубки были исследованы и какие эксперименты 

с ними проведены? 
4. Описание проведенных численных экспериментов.  
5. Описание полученных результатов и способов, которыми эти результаты были 

получены. 
6. Заключение, в котором кратко формулируются полученные результаты и дается 

сравнительная характеристика нанотрубок различного строения. 
 

1.7 Контрольные вопросы 
1. Сколько атомов содержит минимальная кристаллографическая ячейка монослоя 

графита? Пояснить на схеме. 
2. Каковы типичные размеры (радиус, длина) нанотрубки? Каково отношение длины к 

диаметру для реальных нанотрубок? 
3. Рассчитать погрешности в определении равновесной длины связи в двухатомной 

молекуле и ее потенциальной энергии, при оптимизации с пороговым значением градиента 
энергии 10 кДж моль-1 нм-1. Потенциальная энергия системы задана, как U = k (RAB-R0)2 / 2. 

4. Найти частоты и вектора нормальных колебаний одномерной системы состоящей из 
двух частиц массой m1 и m2, если потенциальная энергия данной системы задана как  U = k1 
(x1-x2)2 / 2. 

5. Что такое шаг интегрирования и радиус обрезания в методе молекулярной механики? 
Чем важны эти параметры? Что такое периодические граничные условия в методе 
молекулярной динамики, для чего они используются? В чем состоит метод управляемой 
молекулярной динамики? 

6. Что такое модули упругости? Какие существуют методы расчета модулей Юнга, 
сдвига и кручения на основании данных молекулярной динамики? 

7. Как связанны модули упругости с частотами колебаний? Как влияет на частоты 
собственных колебаний масса и плотность тела? 
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2 Задача 2. Адсорбция катионов на фосфолипидных 
мембранах из анионных липидов 

 
2.1 Аннотация 

Живая клетка состоит из многих компонентов, покрытых мембраной, которая во многом 
обеспечивает их барьерные и структурные функции. Поверхность мембран живой клетки 
практически всегда заряжена отрицательно, что отражается на свойствах мембраны и 
омывающего ее раствора. Изменение заряда мембраны возможно двумя способами: (1) при 
помощи изменения состава заряженных липидов или нелипидных компонент мембраны и (2) 
при помощи адсорбции заряженных частиц на ее поверхности. Например, известно, что 
только в присутствии катионов Ca2+ становится возможным слияние мембран, поскольку эти 
катионы эффективно нейтрализуют мембранную поверхность. Поэтому изучение изменения 
зарядового состояния поверхности в присутствии катионов представляет большой интерес. 
Электрическое поле в толще липидного бислоя распределено неравномерно: гидрофобная 
область всегда имеет сильно положительный потенциал (сотни милливольт!) по отношению к 
раствору. Трансмембранные белки всегда испытывают на себе присутствии этого 
внутримембранного поля, поэтому их функционирование и созревание может изменяться при 
изменении величины этого поля. Ряд катионов способен изменять не только поверхностный 
заряд мембраны, но и величину внутримембранного поля, влияя на структуру мембраны и 
гидратной воды. Экспериментальные техники, направленные на изучение поверхностных и 
внутренних компонент электрического потенциала мембраны достаточно трудоемки и не 
позволяют исследовать молекулярную картину процесса связывания катионов с мембраной. 
Поэтому использование методов молекулярного моделирования помогает в интерпретации 
экспериментальных феноменов и может позволить сделать предсказания о воздействии 
различных катионов на мембрану. 

Настоящая задача посвящена измерению параметров адсорбции на поверхности 
мембраны низкомолекулярных катионов в рамках модели изотермы Ленгмюра при помощи 
метода полноатомной молекулярной динамики. Анализ подобных поверхностных явлений не 
возможен без привлечения аппарата коллоидной химии, теории Гуи-Чепмена-Штерна. Кроме 
решения основной задачи, на модельной системе предлагается наблюдать за строением 
электрического поля внутри мембраны и за строением двойного электрического слоя. 
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2.2 Теоретическое введение 
2.2.1 Двойной электрический слой (модель) 

 
Рассмотрим плоский элемент мембраны (бислоя) толщиной h . На внутренней и 

внешней поверхности мембраны распределен электрический заряд с поверхностной 
плотностью ( , )i z y  и ( , )e z y , соответственно. При этом мы полагаем, что в объеме бислоя 
(т.е. в толще мембраны) зарядов нет. Поверхностные заряды будем полагать жестко 
связанными с мембраной, т.е. они являются неподвижными. Именно поверхностный заряд 
мембраны индуцирует в окружающем пространстве электрическое поле, т.е. поверхностный 
заряд является потенциалобразующим зарядом.  Диэлектрическая проницаемость 
мембраны равна m , а обе ее поверхности граничат с водным раствором электролита (для 
простоты будем полагать, что это симметричный раствор). Равновесные концентрации 
растворов равны ic  и ec  для внутреннего и внешнего объемов, а диэлектрические 
проницаемости растворов равны i  и e , соответственно.  

Можно поставить вопрос, какова напряженность электрического поля (или каков 
потенциал), возбуждаемого заряженной мембраной в окружающем пространстве? Ниже 
дается приближенный ответ на этот вопрос. 

2.2.2 Уравнение Пуассона 
Пусть в среде существует некоторое распределение зарядов,  возбуждающих в окружающем 
пространстве электрическое поле напряженностью E


. Это поле удовлетворяет уравнению 

Максвелла 
div( ( ) ( )) 4 ( )r E r F c r 

    (1.1) 

где F - заряд моля электронов, ( )c r  - концентрация свободных зарядов в пространстве. 
Заметим, что в растворе симметричного одновалентного электролита (далее просто, 
«электролита») концентрация заряда равна разности концентраций положительных и 
отрицательных ионов: ( ) ( ) ( )c r c r c r  

   , где ( )c r   и ( )c r  , соответственно, концентрации 
положительных и отрицательных ионов в данной области пространства. Используя известное 

1.1.1  
Рисунок 1. Схематическое изображение плоского фрагмента бислойной мембраны 
(описание см. в тексте). 
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соотношение между электростатическим полем и потенциалом 

( ) grad ( )E r r  
    (1.2) 

из уравнения (1.1) получим 
div( ( )grad ( )) 4 ( )r r F c r   

    (1.3) 
Если принять, что диэлектрическая проницаемость для данной среды является величиной 
постоянной, то из уравнения (1.3) получим хорошо известное уравнение Пуассона: 

4( ) ( )Fr c r


  
  , (1.4) 

 
где   - это оператор Лапласа. 

2.2.3 Уравнение Пуассона-Больцмана 
Вернемся к нашей модели. Полагая, что ионы раствора вблизи заряженной поверхности 
распределяются по закону Больцмана, то для концентрации заряда получим 

( ) ( ) ( ) exp ex sp 2 inhe e ec r c r c r c c
kT kT kT

                       
      

   , (1.5) 

где  e  - энергия однозарядного иона в электростатическом поле с учетом его знака, k  - 
постоянная Больцмана, T  - температура, c  - равновесная концентрация ионов каждого знака 
(например, для раствора электролита эти равновесные концентрации одинаковы). 
 Если выполнено условие1 

1e
kT


 , (1.6) 

то выражение (1.5) можно линеаризовать, раскладывая функцию гиперболического синуса в 
ряд Тейлора и ограничиваясь первым членом разложения. Тогда уравнение (1.4) примет вид 

2( )r   
 , (1.7) 

где 
1
228 ae N c

kT





 
  
 

, (1.8) 

 
- это параметр, характеризующий уменьшение потенциала с удалением от заряда-источника 
поля и представляющий собой дебаевскую длину, т.е. расстояние на котором потенциал 
уменьшается в «е» раз (это будет видно из дальнейшего). Уравнение (1.4) с ( )c r  в виде (1.5) 
(а также линеаризованное уравнение (1.7)) называется уравнением Пуассона-Больцмана. 
Заметим, что условие (1.6) очень часто выполняется для реальных биологических и 
химических систем. 

2.2.4 Постановка и решение модельной задачи 
Для ответа на вопрос, поставленный в пункте 1.1, необходимо формализовать нашу задачу. 
Разобьем все пространство на три области – внутреннюю область (величины, относящиеся к 
этой области, будем отмечать индексом «i»), область мембраны (область бислоя, 
                                                
1 Обычно считается, что это условие выполняется, когда абсолютное значение поверхностного потенциала не 

превышает 25 мВ 
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индексируемая «m») и внешняя область, индекскируемая «e» (см. рис.1). Далее, будем 
считать, что заряд по поверхностям мембраны распределен равномерно, т.е. 

( , )i iz y const    и ( , )e ez y const   . Таким образом, в среде будет существовать только 
нормальная компонента поля и наша задача сведется к рассмотрению одномерного случая, 
когда потенциал меняется только в направлении оси x (см. рис.1). Воспользуемся уравнением 
(1.7), которое необходимо дополнить граничными условиями: (1) непрерывностью 
потенциала на границе раздела двух сред и (2) скачком нормальной компоненты вектора 
электрической индукции nn ED


  на этой границе. В результате получим следующую 

краевую задачу для трех областей: дифференциальное уравнение  
2

2
2

( ) ( ) 0a
a a

x x
x

 


 

 , (1.9) 

где индекс emia ,, , 
1
228

i
i

a ie N c
kT







 
  
 

, 1 0m
  , 

1
228

e
e

a ee N c
kT







 
  
 

, 

и граничные условия 

0 0

(0) (0)
( ) ( )

4

4

i m

m e

i m
i m i

x x

m e
m e e

x h x h

h h

x x

x x

  

  

 

 


 
      
    

 

 
 

 

 

, (1.10) 

Нахождение общего решения уравнения (1.9) для каждой области не вызывает затруднений, в 
результате находим 

 

 
2

1

1

1

( ) exp , 0,

( ) ( ) , 0 ,

( ) exp ( ) , .
m

m

e

i

e

x A x x

x x C x C x h

x B x h x h









  
    
    











, (1.11) 

Коэффициенты BCCA ,,, 21  должны быть найдены из граничных условий (1.10). Подставляя 
(1.11) в эти условия, получим 

 AB
h

CBCA BA 








1,, 12 , (1.12) 

Где 

 
 

21 1

1

1

( )( )

4 ( )

4 ( )

i m e m m

A i e m e m

B e i m i m

i e

e

i

h h

h h

h h

    

    

 







     

 





    

   

   

, (1.13) 

Выражения (1.11)–(1.13) решают поставленную задачу.  
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2.2.5 Количественное решение задачи 
Рассмотрим качественный характер изменения потенциала ( )x  при выполнении 
следующих условий: , , ,e i eei i              , которые соответствуют случаю 
плоского конденсатора, заполненного однородным диэлектриком с проницаемостью m  и 
погруженного в раствор электролита. Согласно выражениям (1.11) – (1.13), получим 

 0

0

0

( ) exp , 0,

2( ) ( ) 1 , 0 ,

( ) exp , ,

i

m

e

x

x h

x x

xx x x h
h

x x h






  

         

 
       

 



 











, (1.14) 

где введено обозначение 

10
4

2 m

h
h


  


, (1.15) 

Из (1.14) следует, что потенциал обращается в ноль не только при условии x  , но также 
и при / 2x h . Разность потенциалов между поверхностями мембраны (между обкладками 
конденсатора) равна 02   . Эта величина отличается от разности потенциалов 0  между 
пластинами такого конденсатора, находящегося в чистом растворителе, когда 0  (при 

0, 4 / mh     ). На рисунке 2, согласно (38), представлен вид потенциала ( )x  
при 0 1, 1, 2h   .  

 
Рассмотрим теперь изменение потенциала при 
значениях параметров, характерных для реальных 
бислойных липидных мембран. Диэлектрические 
проницаемости внутреннего и внешнего растворов 
электролитов будем считать одинаковыми и 
равными диэлектрической проницаемости воды 
при комнатной температуре 80 ei  . 
Диэлектрическую проницаемость мембраны 
примем равной 2m , а ее толщину, 
соответственно, 70h  Å. Концентрацию 
внутреннего раствора электролита примем равной 

100ic  мМ, а внешнего, соответственно, 
130ec  мМ. Поверхностную плотность заряда 

внутренней и внешней поверхностей мембраны 
примем, соответственно, 18; 18i e      
мкКл/см2. Такая величина поверхностного заряда 
соответствует достаточно сильно заряженной 
мембране.  

Для параметров затухания потенциала при удалении от поверхности мембраны в 
раствор получим значения 10, 8.47i e    Å. На Рисунке 3 приведена кривая изменения 

 
Рисунок 2. Изменение потенциала 

( )x  вдоль нормали к поверхности 
мембраны, согласно (1.14), при 
условии 0 1, 1, 2h   . 
Поверхностям мембраны 
соответствуют прямые 0x   и 2x  . 
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потенциала в этом случае. Качественно ход кривой на Рис. 3 соответствует ходу кривой на 
Рис. 2. Вместе с тем, легко видеть из Рис. 3, что крутизна спада потенциала для внешней 
области (справа от мембраны) значительно превосходит таковую для внутренней области, 
хотя различия в концентрациях электролитов не очень большие. Во внутренней области 
потенциал «выходит на ноль» при удалении от поверхности примерно на 40 Å, в то время как 
для внешней области потенциал достигает нулевого уровня примерно на расстоянии 30 Å от 
внешней поверхности мембраны. 

2.2.6 Распределение электрического поля в реальной БЛМ. Дипольный 
потенциал. 

 
Известно, что биологические мембраны существуют в виде бислоя, в котором заряженные 
или цвиттерионные полярные группы направлены в водную фазу, а углеводородные хвосты - 
внутрь мембраны. Поверхность мембраны почти во всех случаях несет отрицательный заряд, 
поскольку катионные липиды во всех организмах в ее составе представлены крайне слабо. 
Отрицательный заряд этих молекул обеспечивается низким pK фосфатной группы остова 
молекулы липида (pKa < 1), то есть более 90% фосфатных групп оказываются 
ионизированными при физиологических значениях pH. Плотность заряженных групп и их 
экранирование ионами электролита отражает величина поверхностного потенциала, 0 ( s  
на Рис.4), которую мы определили в предыдущем параграфе. Прямому измерению величина 

0  не доступна, тогда как электрофоретическая подвижность определяется потенциалом, 
расположенным на некотором расстоянии от поверхности, и называемым 
электрокинетическим потенциалом, (   на Рис.4). Плоскость, на которой падает этот 
потенциал называют границей скольжения, как правило, она располагается на расстоянии 2 
Å от поверхности [McLaughlin, 1989]. 

 
Рисунок 3. Изменение потенциала ( )x  вдоль нормали к поверхности мембраны, согласно (1.11)–
(1.13) (значения параметров указаны в тексте). Вдоль оси абсцисс значения указаны в ангстремах (Å), 
а вдоль оси ординат – в вольтах (В). Толщина бислоя составляет 70 Å. 
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Между гидрофобной областью мембраны и объемом всегда существует значительное 
падение электрического потенциала, которое различными методами оценивается величиной 
от 200 до 400 мВ [Brockman, 1994] для жидко-кристаллического фазового состояния и 
называется граничным потенциалом  ( b  на Рис. 4). Причем, не зависимо от липидного 
состава гидрофобная область всегда оказывается положительной по отношению к объему. 
Потенциал между гидрофобной областью мембраны и поверхностью диффузной части 
двойного слоя называется дипольным потенциалом ( d  на Рис. 4), поскольку его появление 
связано не с разделением зарядов, а с ориентацией дипольных моментов. Как было показано 
в различных вычислительных работах, а также косвенно в эксперименте, дипольный 
потенциал наблюдаемого знака возникает в результате ориентации гиперполяризованных 
молекул воды на границе раздела мембрана-вода [Нестеренко, 2012]. 

2.2.7 Распределение ионов в ДЭС. Адсорбция ионов. Модель Гуи-Чепмена-
Штерна. 

Стандартная модель предполагает, что ионы в электрическом поле поверхности 
распределяются согласно уравнению Больцмана, и это учитывалось выше в уравнении для 
электронной плотности (1.5). Подставив уравнение для потенциала (1.16) или 
Ошибка! Источник ссылки не найден. в уравнение Больцмана, мы можем легко найти 
зависимость концентрации иона от расстояния. Для малых потенциалов это будет выглядеть: 

 0 e
(

x
)

p /
) exp(

ez
C x C

kT
x   

 


 


, (1.17) 

 
 

На Рис. 3 хорошо видно, что максимального абсолютного значения электрический 
потенциал достигает в точках x=0 и x=70. Потенциал в этих точках называется 
«поверхностным потенциалом» и представляет собой одну из характеристик, 
измеряемых в натурном эксперименте. Спад потенциала вдали от поверхности 
описывается простой экспоненциальной зависимостью, которая называется уравнением 
Гуи в линейном приближении Ошибка! Источник ссылки не найден.; оно было введено 
выше. В случаях, когда условие малости потенциалов (1.6) не выполняется, решение 
нелинеаризованного уравнения Пуассона-Больцмана (1.4), тем не менее, выражается в 
элементарных функциях. Не приводя промежуточных выкладок, запишем это решение в 
неявной форме:  

0( )t
4 4

anh exp tanhx x ezez
kT kT

    
 

, (1.16) 

 
где z – заряд иона. Выражение (1.16) называется уравнением Гуи или тангенсоидой Гуи. 
Легко видеть, что при малых потенциалах tanh( )x x  и это уравнение  вырождается в 
экспоненту Ошибка! Источник ссылки не найден.. 

Удалено: (1.17)
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Это уравнение в приближении малых потенциалов представляет собой двойную экспоненту 
и называется уравнением Гуи-Чепмена. Пример профилей концентрации в реальных БЛМ 
изображен на Рис. 3: в логарифмических координатах профили ко- и противоионов 
представляют собой экспоненты, затухающие снизу и сверху, соответственно. 

Непосредственно контактирующие с заряженной поверхностью ионы раствора могут 
быть настолько тесно связаны, что проникают в область, ответственную за образование 
поверхностного потенциала. В этом случае говорят об образовании так называемого слоя 
Штерна – малоподвижного слоя ионов, специфически адсорбированных на поверхности. В 
модели Штерна для характеристики этого эффекта вводят так называемую степень w 
заполнения слоя Штерна, определяющую долю поверхностных зарядов, скомпенсированных 
противоионами. Величина w может быть определена из следующего выражения (см., 
например, [4]): 

 
 

0

0

(0)exp /
1 (0)exp /

Kc ze kT
w=

+ Kc ze kT



, (1.18) 

 
где K - константа ассоциации ионов с центрами связывания на поверхности, а 

 0(0)exp /c ze kT  - уравнение Больцмана для концентрации иона в непосредственной 
близости от поверхности. Таким образом, поверхностный потенциал влияет на 
распределение адсорбирующихся катионов, которые, в свою очередь, изменяют 
поверхностный заряд. Не учитывая размер слоя Штерна, мы можем записать последнее 
предложение, как систему из двух уравнений. Первое уравнение, которое мы приводим без 
вывода, связывает поверхностный заряд σ и поверхностный потенциал 0  в рамках теории 
Гуи-Чепмена без учета экранирования поверхности слоем Штерна: 

 1 1/2
0 0(2 ) sinh / 2an N kT ze kT    , (1.19) 

 
Предположим, в нашей системе каждый потенциалопределяющий ион адсорбируются только 
на поверхностных носителях заряда (липидах) и имеет такой же по абсолютному значению 
заряд. Тогда если все центры связывания заняты противоионами, заряд поверхности равен 

 

Рисунок 4. Профиль концентрации ионов вблизи поверхности бислоя, состоящего на 
25% из анионных липидов. Из расчета молекулярной динамики (точки) и предсказанные 
по уравнению Гуи (кривые). Видно, что при относительно высоких ионных силах 
теория хорошо согласуется с вычислительным экспериментом (из [Нестеренко, 2012]). 
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нулю, а если ни один ион – заряд равен некоторой постоянной величине σ0, то есть 0w  . 
Подставив (1.18) в это линейное выражение и перегруппировав члены, получим: 

 0 0

1 1
(0)exp / 2Kc ze kT




 


, (1.20) 

Система (1.19)+(1.20) совмещает в себе описанную выше модель Гуи-Чепмена и учитывает 
экранирование поверхности противоионами слоя Штерна, поэтому данное приближение 
называется моделью Гуи-Чепмена-Штерна (ГЧШ). Решение этой системы уже не выражается 
в элементарных функциях. σ0 и K - являются двумя константами, характеризующими 
связывание противоиона с поверхностью. Первая имеет смысл плотности центров 
связывания для данного иона, вторая - константой связывания данного иона.  
 

Итак, настоящая задача посвящена нахождению этих констант для катионов, 
адсорбирующихся на отрицательно заряженных 
бислойных липидных мембранах (БЛМ) в 
вычислительном эксперименте. Решение этой 
задачи невозможно без исследования структуры 
ДЭС и электрического поля на поверхности БЛМ 
в присутствии катионов. 

 
2.3 Цель и задачи 

Практикум ориентирован на обучение 
работе с реальными «тяжелыми» молекулярными 
моделями, особенностям постановки и 
планирования вычислительного эксперимента, 
обработке траекторий молекулярной динамики. 
В ходе выполнения этого практикума, студенты 
научатся решать следующие задачи: 

 Создание молекулярных моделей 
систем вида мембрана-вода 

 Уравновешивание двойного 
электрического слоя  

 Наблюдение за распределением ко- 
и противоионов вблизи заряженной 
поверхности 

 Вычисление поверхностного и граничного потенциала мембраны из 
молекулярной динамики 

 Вычисление параметров адсорбции (константы и плотности центров 
связывания) катионов на анионных фосфолипидах 

 
2.4 Объект и методы 

Целью задачи является определение особенностей связывания изучаемого 
низкомолекулярного катиона с поверхностью отрицательной фосфолипидной мембраны, 
поверхностный заряд которой создается присутствием в липидном составе заряженных 
молекул, таких как фосфатидилсерин, фосфатидилглицерол или фосфатидилинозитол. 
Известно, что катионы одновалентных металлов и небольшие органические катионы 
(например тетраметиламмоний, лизин) адсорбируются на поверхности мембран с 

 

Рисунок 5. Типичное распределение 
электрического поля на границе мембрана-вода. 
Стоит обратить внимание на отличие от 
упрощенной мембраны на Рис. 3. 
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относительно невысокими константами сродства (порядка единиц М-1) [Cevc, 1990]. В то же 
время катионы дивалентных металлов имеют большие константы (порядка десятков M-1), а 
для некоторых особенно высокоаффинных катионов (Be2+, Gd3+, La3+) константа может 
достигать 104-105 M-1 [Ermakov, 2007]. Вычисление константы становится возможным только 
в том случае, когда мы наблюдаем за равновесием адсорбировавшихся и свободных катионов. 
Поэтому, как очень большие константы, так и очень малые не могут быть измерены, 
поскольку мы будем наблюдать ситуации «все катионы адсорбированы» или «все катионы 
свободны», которые не поддаются количественному анализу. Однако средние значения 
констант можно измерять, наблюдая за частичной адсорбцией катионов. 

Некоторые катионы способны не только связываться с липидными головками, изменяя 
поверхностный заряд, но и оказываются способными влиять на состояние гидратации 
полярных групп липидов и на упаковку липидов. Эту ситуацию можно наблюдать, измеряя 
геометрические характеристики мембран и дипольный потенциал в ходе адсорбции. 

2.4.1 Идея вычислительного эксперимента 
Наиболее простым методом измерения термодинамических характеристик в вычислительном 
эксперименте является наблюдение за установившимся термодинамическим равновесием. В 
случае реакции адсорбции катиона на анионных липидах, это равновесие: 

  PLIPLI free  , 

где 
freeI  — катионы вблизи поверхности, PL  — незанятые катионом центры связывания 

(липиды), а PLI  — занятые катионом центры связывания. Тогда константа адсорбции будет 
определяться как 

]][[
][





PLI

PLIK
free

, (1.21) 

 
Эта формула будет применима, если центры связывания в действительности являются 
анионными липидами. В работе [Ermakov, 1990] было продемонстрировано, что 
поверхностная плотность центров связывания может отличаться от поверхностной плотности 
анионных липидов в мембранах с заранее известным составом, поэтому формула (1.21) в 
общем случае не применима. Для измерения параметров связывания обратимся к формуле 
(1.20) и предположим, что связывание происходит только с анионными липидами, то есть 

 Q0 , (1.22) 
 
где α — доля анионных липидов в смеси. Перепишем уравнение (1.20), подставив 
поверхностный заряд: 
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Варьируя  долю анионных липидов,  , и измеряя поверхностный заряд, )(

0
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концентрацию )(
0][ CI free   возле поверхности в вычислительном эксперименте, мы можем 

построить прямую в координатах 
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найти параметры адсорбции катиона на анионных липидах2. Критерием качества равновесия 
может служить соответствие профилей концентрации 

)()( .).(.).( xCxC CGDM   
или же соответствие потенциала, определенного из уравнения Больцмана и потенциала, 
определенного из поверхностного заряда: 

)()( .).(.).(.).(
00

DMCGDM x   

2.4.2 Молекулярная динамика как основной метод решения задачи 
Расчет молекулярной динамики (МД) по сути представляет из себя химический эксперимент 
в очень маленьком объеме с ограничениями на протекания химических реакций. Все атомы 
замещаются точечными частицами, обладающими массой, парциальным зарядом. Потенциал 
системы включает двухцентровые члены, описывающие «невалентные» взаимодействия: 
кулоновские и ван-дер-ваальсовые. Валентные взаимодействия описываются 2-х, 3-х и 4-х 
центровыми членами (валентные связи, валентные углы и торсионные углы, соответственно). 
В силовых полях 2-го поколения потенциал может включать более многоцентровые члены, 
однако в данной задаче их использование не предполагается. Работа предполагает 
использование классических силовых полей, в частности силового поля OPLS с 
исправленными двугранными углами для углеводородных цепей липидов [Berger, 1997; 
Нестеренко, 2011]. OPLS – одно из полей хорошо подходящее для построения молекулярно-
динамических моделей (топологий) низкомолекулярных органических соединений.  

Молекулярная динамика растворов производится с периодическими граничными 
условиями, то есть кубическая вычислительная сцена (бокс) окружается своими репликами 
по всем шести граням куба. Модельная мембрана, находящаяся параллельно плоскости OXY, 
замыкается вдоль четырех боковых граней куба и имитирует бесконечную мембрану.  
Замыкая водное окружение над и под плоскостью мембраны, мы имитируем ламеллярную 
жидкокристаллическую фазу, обозначающуюся L , в системе липид-вода.  Таким образом, 
моделирование мембраны на самом деле представляет собой моделирование стопки 
бесконечных плоских мембран, между которыми создается прослойка растворителя 
высотой, равной высоте вычислительного бокса минус высоте бислоя. Для контроля 
объемной концентрации и во избежание расклинивающего давления через периодические 
образы, нам важно, чтобы прослойка воды была заметно больше удвоенного радиуса Дебая. 

Из-за достаточно крупного размера наших систем, мы пользуемся большим шагом 
интегрирования (2 фс). Поскольку валентные связи с легкими атомами имеют период 
колебаний близкий к величине шага, нам приходится использовать так называемые 
констрейны. Констрейны – это специальный алгоритм поддержания некоторых 
геометрических параметров (в нашем случае – длин связей), работающий параллельно 
уравнениям движения. Связи под управлением констрейнов исключаются из суммарного 
потенциала системы и поддерживают свою длину нефизичными (чисто-математическими) 
способами. 
 

                                                
2 Здесь и далее верхний индекс (α) означает, что величина измерена в вычислительном эксперименте для 

заданного значения параметра α 
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2.5 Ход работы 
2.5.1 Приготовление вычислительных сцен 
(a) Сборка мембраны. Сначала мы выбираем из предложенного преподавателем набора 
катион (назовем его X+) и два липида: анионный (AL-) и цвиттерионный (ZL0). Основная 

задача будет – измерить параметры адсорбции катиона X+ на липидах AL-. Для измерения 
константы связывания нам потребуется «собрать» набор мембран, различающихся 
содержанием AL-. Сначала рассмотрим процесс сборки одной мембраны. Стартовые 
конфигурации липидов (PDB-файл с одним липидом, «распрямленным» вдоль длинной оси) 
вместе с топологиями мы загружаем с сайта лаборатории. Для создания начальных 
конфигураций липидных бислоев мы воспользуемся утилитой, разработанной в группе ERG 
[Нестеренко, 2011], которая помещает липиды на достаточно плотную гексагональную сетку, 
варьируя конформацию и угол поворота липида вокруг длинной оси.   
В данном скрипте мы должны установить номер любого атома головы липида, который будет 
считаться его геометрической вершиной (heads). Нам нужно задать процентные соотношения 
липидов (frac), шаг гексагональной сетки (gstep) и расстояние между геометрическими 
центрами монослоев в бислое (zdist). Полученная в результате работы скрипта мембрана 
должна быть визуально проверена в VMD или PyMOL на предмет того, нормально ли были 
подобраны параметры геометрии. Слишком маленькие значения могут привести к структуре 

мембраны со слишком тесно переплетенными группами атомов, которые не смогут разойтись 
в результате процедуры минимизации энергии. Установка слишком больших параметров 
также нежелательна, поскольку тогда растворитель может успеть попасть в промежутки 
между липидами до того, как мембрана «затянется» в расчете МД. 

Итого необходимо сделать не менее трех мембран с различными процентными 
содержаниями анионных липидов. Рекомендуемые значения соотношений анионного (AL-) и 
нейтрального (ZL0) липидов в смеси: 100% AL; 20:80 ZL:AL; 40:60 ZL:AL; 80:20 ZL:AL; 
100% ZL. Все дальнейшие манипуляции, описанные для одной системы, необходимо 
производить для каждой мембраны! 
 
На этом шаге вы должны получить серию структур мембран в формате PDB. 
 
(b) Составление начального файла топологии. Устройство файла топологии описано в 
приложении. Нам нужно подключить файлы силового поля OPLS, файл с моделью воды 
(например, TIP3P), файлы с топологиями используемых липидов и топологии ионов. Если в 
нашей мембране 100 одинаковых липидов, то мы просто добавляем в секцию [molecules]: 

DOG 100 

Если липиды расположены в PDB-файлах случайным образом, в файле топологии они 
должны быть указаны в правильном чередовании: 
 DOP 1 

Скрипты мембранного генератора и 
документация к ним erg.biophys.msu.ru/wordpress/archives/272 

 

Стартовые конфигурации липидов и 
их топологии в OPLS + дополнение к 
файлам силового поля GROMACS. 

erg.biophys.msu.ru/wordpress/archives/94 

 



 

30 

 DOG 1 

 DOG 1 

 … 

Сделать это можно, если, воспользовавшись командой grep, вывести по одной строке на 
липид из PDB-файла. Например, если в обоих липидах есть атом H11, то при помощи 
команды 
$ grep ‘ H11 ‘ membrane.pdb   

мы получим вывод, содержащий колонку липидов в том порядке, в котором они попали в 
структурный файл. 
 
На этом шаге вы должны получить серию топологий мембран в формате TOP. 
 
(c) Установка бокса и добавление растворителя. Центрирование мембраны на 
вычислительной сцене  производится командой editconf (см. приложение команды 
GROMACS). Размеры бокса должны быть подобраны таким образом, чтобы мембрана 

Рисунок 5. Схематичное изображение вычислительной 
сцены и ее периодических образов 
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замыкалась через периодические граничные условия и чтобы межмембранная прослойка 
воды была существенно выше удвоенного радиуса Дебая (см. выше). При этом необходимо 
учитывать, что после уравновешивания прослойка воды слегка «подожмется». Получите все 
ваши мембраны в формате GRO и визуально проверьте их периодичность в программе VMD.  
@ Внимание! Если мы работаем с органическими катионами, то они добавляются перед растворителем! 
См. 3.1.e. 

Добавление растворителя производится при помощи команды genbox (см. приложение 
команды GROMACS). genbox должен получить на вход GRO-файл с установленным боксом и 
файл топологии (не обязательно3). 

При помощи VMD вы можете увидеть, что при добавлении растворителя часть 
молекул воды попала в толщу бислоя. За время продуктивного расчета покинуть 
гидрофобную область они не успеют и могут образовывать «линзы». В данном случае это 
нежелательно, поэтому эти молекулы должны быть удалены при помощи программы 
wat_rem. wat_rem работает с форматом G96, поэтому необходимо сконвертировать вашу 
финальную структуру в этот формат при помощи editconf. wat_rem на сайте группы ERG. Для 

правильной работы нужно установить границы отсечения воды по оси Z (нм), которые нужно 
измерить в программе VMD. А также название остатка растворителя (чаще всего это SOL). 
После отсечения растворителя исправьте (или вставьте, если ее там нет) информацию о его 
суммарном количестве в секцию [molecules] файла топологии. 

 
На этом шаге вы должны получить серию структур мембран в воде в формате G96 и 
топологии к ним в формате TOP. 
 
(d) Добавление ионов. Добавление неорганических ионов производится при помощи 
команды genion (см. приложения команды GROMACS), которая требует на вход TPR-файл 
расчета4. Мы должны приготовить этот файл, используя команду grompp (см. приложение), 
TOP и G96 файлы с предыдущего шага, а также любой из предоставленных вам MDP-файлов 
с параметрами расчета (сейчас не важно, какими). От вас требуется добавить такое 
количество ионов, чтобы (1) скомпенсировать заряд системы, (2) создать ионную силу 
примерно 50 мМ. Суммарное количество ионов необходимо оценить по уравнениям Гуи-
Чепмена, зная примерный поверхностный потенциал, и количество молекул воды в вашей 
системе.  
 @ Добавление органических катионов производится при помощи той же утилиты, что и добавление 
растворителя (genbox) перед добавлением собственно растворителя (3.1.d). genbox заполняет модельную сцену 
заранее приготовленными структурными файлами с растворителем (см. приложение), а потом удаляет те 
молекулы, которые «наложились» на исходные. Поэтому если мы подменим растворитель на бокс с катионом – 
мы можем заполнить сцену катионами. На практикуме вам предлагается катион в некотором боксе (GRO-файл). 
Вы можете заполнять этим катионом вашу модельную сцену  в разной концентрации, регулируя размеры бокса 
катиона: чем больше бокс, тем меньше получаемая концентрация. Не стремитесь точно рассчитать эти размеры 

                                                
3 genbox дописывает в секцию [molecules] файла топологии количество добавленных молекул растворителя, 

однако это число у нас изменится на следующем шаге. 
4 Структура в TPR-файле в данном случае выступает только лишь как информация о парциальных зарядах. 
Никакого расчета с этого файла ставить нельзя. Поэтому, переименуйте его таким образом, чтобы не перепутать 
с настоящими файлами расчетов и не поставить с него расчет! 
 

Инструмент удаления лишнего 
растворителя (wat_rem) и 
документация к нему 

erg.biophys.msu.ru/wordpress/archives/401 
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– лучше добавить некоторый избыток катионов «на глаз», а потом удалить последние несколько остатков из 
G96-файла вручную. После удаления из структурного файла не забывайте исправить секцию [molecules] в TOP-
файле. 
 
На этом шаге вы должны получить серию структур мембран в воде с ионами в формате 
G96 и топологии к ним в формате TOP. 

2.5.2 Установка уравновешивающих и продуктивных расчетов 
молекулярной динамики 

Прежде чем приступить к оптимизации геометрии, мы должны определиться с параметрами 
расчета. Вам предоставлен файл с параметрами, содержащими радиусы обрезания различных 
типов взаимодействий, типом алгоритма констрейн (см. выше) и прочими параметрами. 
Обсуждение конкретных значений параметров не входит в нашу задачу. Нам потребуется 
изменять лишь немногие из них. 
 
(a) Оптимизация геометрии.  
Скопируйте к себе предоставленный преподавателем MDP-файл (его содержимое приведено 
в приложении I, гл. 3.4). Для оптимизации геометрии необходимо выставить следующие 
параметры: 

1. integrator = steep или l-bfgs. Этот параметр переключает вид расчета между 
динамикой, минимизацией, расчетом нормальных мод и пр. steep и l-bfgs - разные 
методы минимизации - подходят для оптимизации геометрии при наличии 
констрейнов; 

2. lincs_order = 8 – порядок точности расчета констрейнов. Рекомендуется устанавливать 
больше 4 для расчетов минимизации. 

3. nstxout = 500, все остальные параметры записи в выходные файлы, можно установить 
в 0. Таким образом, координаты будут записываться каждые 500 шагов, все остальные 
параметры записываться не будут. 

Приготовьте бинарный файл расчета при помощи команды grompp: 
$ grompp –c system.g96 –f em.mdp –p topol.top –o em0.tpr 

После этого вы можете поставить расчет минимизации на локальной машине или кластере. 
Не обязательно дожидаться окончания расчета, достаточно запустить mdrun с ключом «–v» и 
следить за размером градиентов. Остановить расчет можно, когда градиенты станут меньше 
102 Дж/моль/нм. Финальная траектория EM.trr будет использована для формирования 
уравновешивающего расчета. 
 
На этом шаге вы должны получить оптимизированную геометрию системы, сохраненную 
в последнем фрейме файла TRR. 
 
(b) Уравновешивающий расчет. 
Для того чтобы собирать с траектории МД статистику, необходимо, чтобы система как можно 
быстрее достигла «термодинамического» равновесия. Для этого, после оптимизации 
геометрии мы устанавливаем специальный расчет со следующими параметрами (приводятся 
параметры, отличающиеся от стандартных, данных в приложении): 

1. Здесь и далее мы будем производить термостатирование отдельно для двух фаз, чтобы 
уравновешивание происходило быстрее. Для этого в mdp-файле мы должны указать 
директиву tc_grps = lipids water_and_ions, а значения директив tau_t и ref_t должны 
быть продублированы (например, tau_t = 300 300). 
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2. Для того чтобы определить отдельно группы lipids и water_and_ions необходимо 
создать индекс-файл, где будут перечислены все атомы, относящиеся к каждой из этих 
групп. Полуавтоматическое создание индекс-файла осуществляется в консольной 
среде make_ndx (см. Приложение I, гл. 2). По умолчанию make_ndx создает группу 
water_and_ions и включает туда «классические» ионы (добавленные при помощи 
genion). Если в вашей системе есть и другие ионы, их нужно присоединять к этой 
группу. Для того чтобы объединить две группы, нужно набрать: “2 | 3” и программа 
создаст группу, состоящую из всех атомов второй и третьей групп. 

3. Здесь и далее баростатирование будет производиться в полу-изотропном режиме для 
того, чтобы расширение мембраны вдоль поверхности и по нормали к поверхности 
происходило независимо. Для этого необходимо установить pcoupltype = semi-
isothropic, а значения директив ref_p, tau_p и compressibility продублировать. 

@ Давление баростата, сжимаемость и характерное время срабатывания могут быть выставлены 
независимо для сжатия вычислительной сцены в направлении XY и в направлении Z. При моделировании 
некоторых липидов в жидком состоянии может потребоваться устанавливать XY-компоненты тензора 
давления отрицательными, имитируя таким образом ненулевое поверхностное натяжение в системе. 
4. Для уравновешивающего расчета рекомендуется ставить вид баростата pcoupl = 

berendsen, поскольку баростат Нозе-Хувера вдали от равновесия может приводить к 
большим флуктуациям размера вычислительного бокса.  

В отличие от минимизации энергии, этот расчет необходимо устанавливать только на 
кластере (см. Приложение I, гл. 5). grompp мы запускаем на локальной машине, а на кластер 
копируем только TPR-файл расчета. Уравновешивающий расчет необходимо производить до 
тех пор, пока значение площади на липид в системе не выйдет на плато. Поскольку 
количество липидов в ходе динамики не изменяется, достаточно следить за площадью 
мембраны. Для этого при помощи g_energy (см. Приложение I, гл. 2) необходимо вывести 
термы Box-X и Box-Y из EDR-файла расчета. После этого построить график площади 
boxX*boxY(t) при помощи ipython. Команду g_energy можно запускать на кластере, а 
результирующий XVG-файл копировать на локальную машину. 
@ Основным критерием уравновешивания мембранных систем на самом деле является стабильность xx, yy и 
zz-компонент тензора давления. Они хранятся в EDR-файле под названиями Pres-XX, Pres-YY и Pres-ZZ, 
соответственно. В сложных случаях необходимо также строить среднее (Pxx+Pyy)/2 и Pzz от времени для 
уравновешивающего расчета. 

После окончания расчета необходимо взять начальные условия из расчета при помощи 
команды trjconv: 
$ trjconv –s s.tpr –f out.trr –dump 45000 –o mem0eq_dump45ns.g96 -noforce 

Обратим внимание на два момента: (1) время (45000 пс) нужно выбрать в том месте, где 
график площади уже вышел на плато, (2) формат выходного файла должен быть G96, а не 
GRO для сохранения точности координат.  
 
На этом шаге вы должны получить уравновешенную геометрию системы, сохраненную в 
файле G96. Также вы должны сохранить графики, подтверждающие, что уравновешивание 
произведено успешно. 
 
@  (с) Продуктивный расчет. 
Продуктивный расчет может ничем не отличаться от уравновешивающего, однако чаще всего рекомендуется 
включить баростат Парринелло-Рамана. Делать это можно только в том случае, когда давление в системе 
установилось.  Используя дамп-файл в качестве исходного, необходимо сделать TPR для продуктивного расчета 
таким же образом, каким это делалось для уравновешивающего. Продуктивный расчет необходимо производить 
в течении 150-250 нс. Если времени на продуктивный расчет по каким-либо причинам нет, мы можем 
использовать последние 50 нс уравновешивающей траектории в качестве источника равновесных конфигураций 
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для расчета потенциалов, профилей концентраций и пр. 
 
Если вы используете уравновешивающий расчет в качестве продуктивного, удостоверьтесь, 
что после выхода на плато прошло как минимум 50 нс. 
 
На этом шаге вы должны получить XTC-файл траектории и EDR-файл с различными 
показателями системы. 

2.5.3 Получение профилей концентрации и потенциала из траекторий 
Продуктивный расчет создал два файла траектории – с высокой (TRR) и низкой (XTC) 
точностью. Нам будет достаточно использовать траекторию с низкой точностью. Скопируйте 
траекторию на локальную машину, сложите в ту же папку TPR-файл, с которого ставился 
данный расчет. Программы, собирающие статистику с траектории, работают с PQR-файлом; 
его нужно сделать из TPR: 
$ editconf –f f.tpr –mead m.pqr 

Также потребуется NDX-файл, который использовался для подготовки TPR. Для построения 

профилей концентрации необходимо запустить (в одну строку): 
$ gdens_mda.py –s 0mM.pqr –i EQ.xtc –o dens.xvg  

–b 40000:9000:93000  

–d 0.5:120:-20 –x 0mM.ndx:lipids:SOL:K –r DPC:C20 
Диапазон времени необходимо устанавливать в той области, где достигнуто равновесие. 
«DPC:C20» - означает установку условного нуля в области среднего положение атома C20 
остатка DPC. Название остатка и атома необходимо выбрать для своего липида: это 
обязательно должен быть Cα атом глицерина. Поверхность мембраны должна считаться в 
плоскости, на 10 А отстоящей от плоскости условного нуля. Для расчета поверхностного 
заряда необходимо вычислить суммарное количество заряженных частиц с внутренней 
стороны от плоскости «поверхности». Для этого профили локальных концентраций анионов 
и катионов должны быть суммированы «внутри» мембраны. Также необходимо вычислить 
среднее значение концентрации анионов и катионов вдали от поверхности, т.н. «объемная 
концентрация» и вблизи поверхности (в точке 10 Å). 
 Для построения распределения электрического поля необходимо запустить 
аналогичную команду: 
$ fistat_mda.py –s 0mM.pqr –i EQ.xtc –o dens.xvg  

–b 40000:9000:93000  

–d 0.5:120:-20 –x 0mM.ndx:lipids:SOL:K –r DPC:C20 
Значение граничного потенциала из профиля потенциала, вычисленного программой fistat: 

( 20) ( 40)b       
Значение поверхностного потенциала из профиля концентрации рассчитывается как 
потенциал средней силы: 

(10)ln
(40)s

CRT
C

    

Обратите внимание, что поверхностный потенциал рассчитывается из профиля концентрации 

Набор инструментов для анализа 
траекторий мембран, использующий 
python, numpy, MDAnalysis. 

erg.biophys.msu.ru/wordpress/archives/401 
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изучаемого катиона. 
 
Должны быть приготовлены XVG-файлы с профилями концентраций и электрического 
потенциала. Отдельно необходимо вычислить концентрацию изучаемого катиона и всех 
прочих ионов вблизи и вдали от поверхности.  

2.5.4 Вычисление констант связывания из данных МД 
Перед тем, как приступать непосредственно к вычислению констант связывания, необходимо 
построить зависимости концентрации от расстояния и потенциала от расстояния для каждой 
мембраны. Наиболее характерную зависимость следует наложить на уравнение Гуи-Чепмена 
и показать сходимость\расходимость вычислительного эксперимента с теорией. Разумно 
строить графики концентрации в логарифмических координатах, а потенциала – в обычных. 
 Привнесенный поверхностный заряд может быть вычислен путем численного 
интегрирования профиля концентрации катионов и анионов слева от условной границы. 
Исходный поверхностный заряд (без учета ионов) находится из количества анионных 
липидов и площади мембраны. Суммарный поверхностный заряд, очевидно, является суммой 
привнесенного и исходного зарядов. 

Константа связывания из уравнения (1.24) может быть найдена, если построить график 

в координатах 








)(
0

)( 1; 






C
. α – процентное содержание анионного липида в смеси. ( )  - 

поверхностный заряд данной системы, ( )
0C   - концентрация изучаемого катиона в точке 

поверхности. Построение и спрямление графика может быть выполнено в любой офисной 
программе или среде ipython. 

 
 Должен быть вычислен суммарный поверхностный заряд каждой системы. Должны 
быть получены константа адсорбции и плотность центров связывания для исследуемого 
катиона. 
 
2.6 Требования к отчету 

Отчет должен состоять из четырех частей: введения, методов, результатов и выводов. Во 
введении следует раскрыть вопрос о том, почему исследование адсорбции выбранного 
катиона на фосфолипидной мембране выбранного состава может представлять интерес и 
сформулировать локальную задачу практикума. После этого в разделе «Методы» необходимо 
описать технологию, которая использовались, привести значения параметров молекулярной 
динамики, липидные составы, с которыми производились расчеты и кратко описать ход 
конкретной работы. В главе «результаты» должны быть приведены все кривые, которые 
характеризуют строение двойного электрического слоя для одной из модельных мембран: 
профили концентраций, потенциала. Также необходимо привести графики, доказывающие, 
что системы пришли к термодинамическому равновесию. Если в ходе работы возникли 
отклонения и что-либо не удалось, необходимо сформулировать, почему. В «выводах» 
должны быть обозначены окончательные краткие результаты и их возможные следствия. 

Копирование из методического пособия не допускается, отчет должен быть написан 
самостоятельно. Вместо копирования необходимо сослаться на то или иное место из пособия. 
Ход каждой отдельной задачи, методика могут различаться в зависимости от выбранного 
катиона и липидных компонент, и это необходимо подчеркнуть в отчете отдельно.  
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2.7 Контрольные вопросы 
1. Чему равна дебаевская длина для 100 мМ раствора MgSO4? Какова должна быть 

концентрация раствора KCl, чтобы дебаевская длина в нем была такой же? 
2. Во сколько раз падает концентрация катиона Na+ на расстоянии дебаевской длины от 

отрицательно заряженной поверхности с поверхностным потенциалом -40 мВ в 
150мМ  растворе NaCl? 

3. Строение ДЭС вокруг сферической заряженной частицы отличается от такого вокруг 
плоскости. Предположим, радиус сферической частицы равен 3 нм. При какой ионной 
силе строение ДЭС будет наиболее похожим на таковое для заряженной плоскости? 

4. Предположим, бислойная мембрана помещена между двумя растворами. Левый 
раствор содержит 150 мМ KCl, правый – 10 мМ KCl. Поверхностный заряд мембраны 
с обеих сторон равен -20 мкКл/см2. Дипольный потенциал равен 400 мВ. Изобразите 
распределение электрического поля в этой системе. 

5. Мембрана омывается раствором 100 мМ XCl, катион X+ имеет константу связывания 
1 М-1, плотность центров связывания: -26 мкКл/см2, а поверхностный заряд в такой 
системе равен -10 мкКл/см2. Как изменится поверхностный заряд и потенциал при 
увеличении константы связывания в 10 раз. 
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3 Приложение к вычислительным задачам 
 

3.1 Основные команды linux 
Консоль POSIX-овых операционных систем предоставляет пользователю богатый интерфейс 
для управления файлами и процессами. Существует несколько различных реализаций 
консольной среды, здесь рассматривается bash как наиболее распространенный вариант. 
(1a) Устройство путей. Во всех POSIX-системах в качестве разделителя между папками 
используется прямой слэш «/». Файловая система начинается с корневого каталога / в 
котором находятся папки 1-го уровня, в отличие от win-систем, где корневым каталогом 
является раздел диска. Различают абсолютный и относительный пути до файла. Абсолютный 
путь задается от корневой папки и поэтому всегда начинается со «/»: 
/home/comcon1/estimation/kubar/spectra 
Относительный путь зависит от того, где мы сейчас находимся. Например, если мы 
находимся в папке /home/comcon1, то относительный путь до папки spectra: 
estimation/kubar/spectra 
Текущая директория обозначается как «.», директория на уровень выше «..». Если мы 
находимся внутри папки /home/comcon1/kubar/spectra, то путь ../../ укажет на папку 
/home/comcon1. 
 
(1b) Селекторы. Командам BASH можно передавать не только точные имена файлов, но и 
паттерны, которые выбирают сразу множество.  
mi* - выберет все файлы, начинаующиеся с «mi».  
*mi – выберет все файлы, заканчивающиеся на «mi». Звездочку можно использовать также и 
в середине имени или не один раз: 
*mi* - выберет все файлы, где встречается «mi». Кроме звездочки имеется спецзнак «?», 
который переводится как «один любой символ». Например: 
*.g?? – выберет все файлы с расширениями из трех символов, первый из которых «g». 
 
(1с) Управление запуском. Трубы и редиректы. Любая программа имеет 1 поток входных 
данных (stdin) и два потока выходных данных: stderr и stdout. Существуют способы 
направить данные в поток ввода или из потоков вывода в файл или в другую программу. 
Направление содержимого файла в поток ввода: 
$ command < file.txt 

Направление содержимого потока вывода в файл: 
$ command > file.txt 

Направление обоих потоков вывода и ошибок в файл: 
$ command > file.txt 2&>1 

Для перенаправления потоков вывода одной программы на поток ввода другой используются 
трубы (pipes), которые создаются символом «|». Например запуск: 
$ echo “0” | trjconv –s sd.tpr –f SD.xtc –dump 0 –o ooo.g96 

будет эквивалентен запуску команды 
$ trjconv –s sd.tpr –f SD.xtc –dump 0 –o ooo.g96 

и нажатию «0» и «Enter» на клавиатуре после ее запуска. 
По умолчанию исполняемая в консоли программа «забирает» терминал. Для того, чтобы 
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терминал остался «в руках пользователя», а программа запускалась в фоновом режиме в 
конце команды ставится знак «&». Запуск программы в фоновом режиме не запрещает 
программе писать в терминал, поэтому часто необходимо совмещать перенаправление потока 
вывода в файл с запуском в фоновом режиме. 
 
(1d) Список основных команд *nix. В таблице суммированы команды bash и некоторые 
основные мини-программы из общеупотребимых пакетов coreutils и fileutils. 

Команды файловой системы 
ls [ls path-to-dir] выводит содержимое директории 

[ls –l path] выводит информацию о дате последнего изменения и размере 
файлов. Размер папок не вычисляется! 
[ls –lh path] то же, но размер выводится в удобочитаемом формате («42M» 
вместо «43346844») 
[ls –S path] сортировка по размеру 
[ls –a path] выводит также скрытые файлы (имя которых начинается с точки) 

cd [cd path-to-dir] заходит в папку 
[сd] заходит в домашний каталог 
[cd ..] выходит из папки на уровень выше 

cp [cp source-file destination-file] копирует содержимое source-file в destination-file 
[cp source-file dir] копирует source-file в папку dir 
[cp –r dir1 dir2] копирует всю папку dir вместе с содержимым и помещает 
внутрь папки dir2 

mv [cp source-file destination-file] переименовывает source-file в destination-file 
[cp source-file dir] перемещает source-file в папку dir 
[mv dir1 dir2] перемещает всю папку dir вместе с содержимым внутрь папки 
dir2 

rm [rm file] удаляет file 
[rm –rf dir] удаляет папку dir вместе со всем содержимым 

du [du –sh dir] вычисляет размер папки вместе с содержимым 
Работа с содержимым файла (-ов) 

grep [grep string file] выводит все строки файла file, содержащие подстроку string 
[grep –c string file] выводит количество строк файла file, содержащих 
подстроку string 
[grep –v string file] выводит все строки файла file, НЕ содержащие подстроку 
string 
 

cat [cat file] печатает файл в консоль 
tail [tail file] печатает последние 10 строк файла 

[tail –n 20 file] печатает последние 20 строк файла 
[tail –f file] печатает последние 10 строк файла и продолжает печатать каждую 
строку, которая будет дописана в file после запуска команды 

watch [watch command] выводит результат действия команды command и обновляет 
его каждые 2 секунды 

less [less filename] быстрый просмотр файла из консоли с возможностью 
перемотки 

Сетевые команды 
ssh [ssh login@host] логинится на удаленный хост по протоколу SSH с именем 

login. Пароль запрашивает с клавиатуры. 
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[ssh hostalias] логинится на удаленный хост, параметры соединения берет из 
файла .ssh/config. 

scp [scp hostalias:source-path destination-path] аналогично действию команды cp, 
но исходный файл берется с удаленной машины 
[scp source-path hostalias:destination-path] аналогично действию команды cp, 
но файл или папка назначения указываются для удаленной машины 

rsync [rsync -P hostalias:source-file destination-dir] запуск этой команды 
аналогичен [scp hostalias:source-file destination-dir], но при обрыве 
соединения rsync способен возобновить закачку с места обрыва. Кроме этого 
rsync показывает прогресс-бар закачки. 

Работа с терминалом и процессами 
htop Команда открывает интерактивное поле управление процессами, показывает 

загрузку всех ядер, загрузку оперативной памяти, предоставляет интерфейс 
для убийства и приостановки процессов. 

exit Выход из терминала. Эквивалентен «Ctrl+D». 
echo [echo ‘string’] печатает строку в консоль. Используется в трубах. 
ps [ps –ef | grep mdrun] выводит все процессы, имеющие в названии mdrun 
kill [kill -9 process_ID] посылает сигнал SIGKILL процессу с выбранным ID. ID 

можно узнать командой ps или htop. 
screen [screen] Открывает терминал-в-терминале. Вы можете запустить в дочернем 

терминале любой процесс и отсоединиться, уйдя в материнский терминал. 
Отсоединение осуществляется комбинацией «Ctrl+A Ctrl+D». Завершение 
«Ctrl+D». 
[screen -ls] В материнском терминале выводит список всех дочерних. 
[screen –r screen_ID] возвращает в один из дочерних терминалов. Если 
дочерний терминал только один – ID можно не указывать. 
Внимание! Не создавайте дочерний терминал в дочернем терминале! 

 

3.2 GROMACS: команды 
Пакет программ GROMACS состоит из большого количества различных программ, 
предназначенных для подготовки, запуска и обработки результатов молекулярной динамики. 
Полный список команд, а также англоязычная справка доступны по адресу: 
http://manual.gromacs.org/online.html. Все программы запускаются из командной строки 
LINUX и не имеют графического интерфейса. Каждая программа получает какие-то файлы 
на вход и создает какие-то выходные файлы, а также получает другие параметры. Для того 
чтобы задать их используются ключи. Например, чтобы передать некоторой программе 
входной файл как правило следует в командной строке после имени программы написать -f и 
после пробела имя входного файла. Если выполнить любую из программ GROMACS с 
ключом -h, будет выведена справочная информация, в частности полный список ключей. 
Ниже кратко описаны основные утилиты, необходимые для выполнения задач практикума. 
grompp — препроцессор GROMACS, программа, предназначенная для анализа и компоновки 
исходных данных, необходимых для проведения расчета молекулярной динамики. Ключи, 
предназначенные для передачи файлов: 

5.-f  - входной MDP-файл с параметрами расчета. 
6.-p - входной файл с топологией системы (TOP). 
7.-c - входной файл с исходными координатами атомов системы (GRO). 
8.-n - входной индекс файл (NDX) с дополнительной информацией. 
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9.-t  - входной траекторный файл (TRR), содержащий начальные координаты и 
скорости атомов системы с высокой точностью. 

10.-o - выходной TPR-файл, необходимый и достаточный для запуска расчета 
молекулярной динамики. 

mdrun — основной инструмент GROMACS, программа, собственно осуществляющая 
расчеты молекулярной динамики. Ключи: 

11.-s  - входной TPR-файл, содержащий полный набор необходимых для расчета 
сведений. 

12.-o - выходной траекторный файл (TRR). 
13.-e - выходной энергетический файл (EDR) 
14.[-v] - заставит программу постоянно отчитываться о ходе выполнения расчета. 
15.-deffnm - ключ, устанавливающий имя по умолчанию для всех выходных файлов. 

make_ndx — программа, предназначенная для создания индекс-файлов (NDX). Работает 
интерактивно, позволяя выбирать и включать в группы атомы по именам, номерам или 
типам. Также доступны элементарные логические операции (и - &, или - | и не !) и символ 
диапазона значений (-). Ключи: 

16.-f  - входной файл со структурой (GRO или TPR). 
17.-o  - выходной индекс-файл. 
18.-n     -   входной индекс-файл. 

g_traj — программа, предназначенная для извлечения из бинарного траекторного файла 
координат, скоростей и сил и записи их в текстовые *.xvg-файлы. Ключи: 

19.-f  - входной траекторный файл (*.trr). 
20.-s - входной *.tpr-файл 
21.-n  - входной индекс файл (NDX), группы из которого можно будет выбрать 

интерактивно в процессе работы программы. 
22.-ox - выходной XVG-файл с координатами атомов, для вывода скоростей (-ov) и сил 

(-of) используются другие ключи. 
23.[-com] - программа выведет информацию о центре масс выбранной группы 
24.[-mol] - программа будет считать номера в индекс-файле не номерами атомов, 

а номерами остатков. 
25.[-pbс] - не разрывать молекулы при пересечении их частью границы 

периодического бокса. 
26.[-nojump] - не учитывать периодические граничные условия, что избавит 

итоговые данные от прыжков на длину ребра периодического бокса при пересечении 
молекулой его границы. 

genbox — программа, предназначенная для создания вокруг исследуемой системы 
виртуального ящика и заполнения его растворителем. Ключи: 

27.-cp - входной файл с заливаемой растворителем системой (GRO). 
28.-cs - входной файл, содержащий фрагмент растворителя, которым будет заполнено 

свободное пространство вокруг заливаемой системы (GRO). 
29.-o  - выходной GRO-файл, содержащий залитую растворителем систему. 
30.-p  - файл топологии (TOP) который подается программе на вход и в который она 

вносит изменения, согласно проведенным изменениям в системе. 
31.-box x y z  - задает размеры виртуального ящика, ограничивающего систему. 

editconf - программа, преобразующая молекулы из одного структурного формата в 
другой, выравнивающая молекулы по центру вычислительной сцены. Также программа умеет 
производить элементарные геометрические манипуляции (трансляцию, поворот). 

32.-f  - входной структурный файл (PDB, GRO, G96 и др.). 
33.-o - выходной структурный файл. 
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34.-n - индекс-файл (NDX), позволяет вывести в выходной файл только часть сцены. 
35.-box x y z - задает размеры вычислительного ящика. 
36.[-с] - центрирует молекулу в вычислительно ящике 

g_energy - преобразователь бинарного EDR-файла в таблицы чисел. Получает на 
вход EDR-файл расчета, позволяет пользователю выбрать интересующие его термы и выдает 
текстовую таблицу. 

37.-f  - входной EDR-файл, записанный програмой mdrun. 
38.-o  - выходной XVG-файл. 

genion  - утилита для автоматического добавления ионов на вычислительную 
сцену. Требует на вход структуру в формате TPR. 
gmxcheck - утилита, проверяющая качество бинарных файлов и выдающая по ним 
информацию. 

39.-f  - входной EDR- или XTC-файл, записанный програмой mdrun. 
 
3.3 GROMACS: устройство входных файлов 
3.3.1 Файлы структуры 
(3.1a) Формат файла PDB.  PDB (Protein Data Bank) – формат, описывающий структуру 
молекул (ы). Это позиционный формат, то есть важно знать с какого по счету символа от 
начала строки должно стоять то или иное поле. Файл начинается с поля TITLE, заканчивается 
полем END. Между ними расположены координаты атомов, формат записи которых приведен 
в таблице: 
 

ПОЗИЦИИ ТИП ПОЛЯ ОПИСАНИЕ 
 1 - 6 Тип записи ATOM | HETATM 
 7 – 11 Целое Номер атома 
13 – 16 Строка Имя атома 
17 Доп. Код  
18 – 20    Строка Имя остатка 
22 Символ Идентификатор цепи 
23 – 26   Целое Номер остатка 
27 Доп. Код  
31 – 38   Дробное (8.3) Координата X (Å) 
39 – 46 Дробное (8.3) Координата Y 
47 – 54 Дробное (8.3) Координата Z 
55 - 60 Дробное (6.2) Заселенность 
61 - 66 Дробное (6.2) Температурный фактор 
77 - 78 Строка Химический элемент 
79 - 80 Строка Заряд атома 
 
 
 

 
 
Подробная спецификация формата PDB (v.3.3) расположена по адресу: 
http://www.wwpdb.org/documentation/format33/v3.3.html 
 
(3.1b) Формат файла GRO. Формат GRO – позиционный структурный формат пакета 
GROMACS с низкой точностью записи координат. Формат начинается с названия 
(произвольная строка), на следующей строке расположено количество атомов (5 символов), 
следом идет список атомов, описанный в таблице и примере. Заканчивается файл размерами 
вычислительного ящика (3 числа по 10 символов в формате 10.5). 

Пример описания атомов в PDB-файле с позиционной “линейкой”:       ……… 
 
         1         2         3         4         5         6         7         8 
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ATOM     32  N  AARG A  -3      11.281  86.699  94.383  0.50 35.88           N   
ATOM     33  N  BARG A  -3      11.296  86.721  94.521  0.50 35.60           N 
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ПОЗИЦИИ ТИП ПОЛЯ ОПИСАНИЕ 

 1 – 5 Целое Номер остатка 
 6 – 10 Строка Имя остатка 
11 – 15 Строка Имя атома 
16 – 20 Целое Номер атома 
21 – 28 Дробное 8.3 Координата X (нм) 
29 – 36 Дробное 8.3 Координата Y 
37 – 44 Дробное 8.3 Координата Z 
45 – 52 Дробное 8.4 Скорость по X (нм/пс) 
53 – 60 Дробное 8.4 Скорость по Y 
61 – 68 Дробное 8.4 Скорость по Z 

 

 
Подробная спецификация формата GRO расположена по адресу: 
http://manual.gromacs.org/online/gro.html 
 
(3.1c) Формат файла G96. Формат GROMOS96 – позиционный структурный формат пакета 
GROMACS с высокой точностью записи координат. Формат состоит из секций TITLE, 
POSITION, (VELOCITY) и BOX. Каждая секция начинается строкой с названием и 
заканчивается строкой END. В отличие от GRO-формата, все дробные числа записываются 
здесь с точностью до 9го знака. 
Атомы внутри секции POSITION и VELOCITY описываются одинаково: 
 

ПОЗИЦИИ ТИП ПОЛЯ ОПИСАНИЕ 
 1 – 5 Целое Номер остатка 
 7 – 11 Строка Имя остатка 
12 – 15 Строка Имя атома 
17 – 24 Целое Номер атома 
25 – 39 Дробное 15.9 Координата X (нм) / Скорость (нм/пс) 
40 – 54 Дробное 15.9 Координата Y 
55 – 69 Дробное 15.9 Координата Z 

 
В секции TITLE содержится одна строка с произвольным названием, в секции BOX 
указываются три стороны вычислительной сцены в формате 15.9. 
 

 

Пример описания атомов в G96-файле с позиционной “линейкой”:       ……… 
 
         1         2         3         4         5         6         7         8 
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
TITLE 
Generated by trjconv : RC with semi-QB with HRZ t=  20.00000 
END 
POSITION 
    1 ALA   N          1    1.780768986    3.004595578    2.986959606 
    1 ALA   H1         2    1.790009567    2.904070878    2.989513080 
    1 ALA   H2         3    1.681543547    3.025400901    3.013638546 
    1 ALA   H3         4    1.798483515    3.034290865    2.887704865 
    1 ALA   CA         5    1.872952571    3.070595830    3.081237724 
END 
BOX 
    8.383742177    8.383742177    9.371916548 
END 

Пример описания атомов в GRO-файле с позиционной “линейкой”:       ……… 
 
         1         2         3         4         5         6         7         8 
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
MD of 2 waters, t= 0.0 
    6 
    1WATER  OW1    1   0.126   1.624   1.679  0.1227 -0.0580  0.0434 
    1WATER  HW2    2   0.190   1.661   1.747  0.8085  0.3191 -0.7791 
    1WATER  HW3    3   0.177   1.568   1.613 -0.9045 -2.6469  1.3180 
    2WATER  OW1    4   1.275   0.053   0.622  0.2519  0.3140 -0.1734 
    2WATER  HW2    5   1.337   0.002   0.680 -1.0641 -1.1349  0.0257 
    2WATER  HW3    6   1.326   0.120   0.568  1.9427 -0.8216 -0.0244 
   1.82060   1.82060   1.82060 
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3.3.2 Формат файла топологии GROMACS (.TOP)  
Молекулярно-динамическая модель молекулы называется «топологией» и описывается в 
файлах с расширениями TOP и ITP. Финальная модель, включающая константы силового 
поля, составляется путем препроцессинга топологических файлов с использованием 
стандартного cpp (C PreProcessor). Поэтому в .TOP-файлах работают стандартные 
макроопределения #define, условные операторы #ifdef #ifndef, подключение файлов при 
помощи #include и другие. Описание молекулярно-динамической модели молекулы включает 
задание всех констант двух, трех- и четырехцентровых взаимодействий и в рамках данной 
задачи не разбирается. Мы рассмотрим файл топологии, как «конструктор» на базе уже 
составленных топологий отдельных типов молекул. 
 
; подключение силового поля OPLS-AA 

#include "oplsaa.ff/forcefield.itp"  

; подключение типов молекул для ионов 

#include "oplsaa.ff/ions.itp" 

; подключение типа молекулы липида DMS 

#include "dmps.itp" 

; подключение типа молекулы SOL (вода в модели TIP3P) 
#include "tip3p.itp" 
; группа SYSTEM содержит название в произвольном виде 
[system] 

DMPS membrane in water 
; группа MOLECULES содержит имена остатков 
[molecules] 

DMS     180 

SOL     15292 

K       195 

CL      15 

3.3.3 Формат файла индекса GROMACS (.NDX) 
Индекс-файл необходим для выбора групп молекул на вычислительной сцене. Каждая группа 
начинается с названия группы в квадратных скобках. С новой строки идут номера атомов, 
разделенные пробелами и переносами строки 
 
[group1] 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

[group2] 
12 13 14 15 16 17 18 
19 20 21 22 

3.3.4 Формат файла с параметрами запуска расчета GROMACS (.MDP) 
Ниже мы приводим пример листинга файла параметров молекулярной динамики с кратким 
описанием каждого. Этот листинг достаточно универсален, т.е. его можно использовать в 
качестве шаблона для запуска МД в каждой конкретной задаче, предварительно изменив 
лишь некоторые из параметров. Подробное описание всех возможных параметров можно 
найти по адресу:  
http://manual.gromacs.org/current/online/mdp_opt.html 
 
; общие параметры 
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integrator          =  sd  ; определяет вид расчета: динамика, минимизация, 
    ; нормальные моды и др. 
constraints         =  h-bonds ; настраивает области применения  
    ; constrain-алгоритма 
; параметры минимизации 
emtol     = 1.0  ; порог максимального градиента потенциала, до 
    ; которого производится минимизация 
emstep     = 0.001 ; начальный шаг для минимизации 
lincs_order    = 4  ; порядок «точности» constraint-алгоритма LINCS 
 
; параметры динамики 
dt                  =  0.002 ; задает шаг интегрирования (только МД) 
nsteps              =  200000000  ; задает кол-во шагов интегрирования (только МД) 
ld_seed             =  12173 ; зерно генератора случайных чисел для термостата 
 
; удаление коллективных движений 
nstcomm             =  10  ; частота удаления коллективных движений 
comm_mode           =  Linear ; алгоритм удаления коллективных движений 
 
; запись в выходные файлы 
nstxout             =  24000 ; частота вывода координат в TRR 
nstvout             =  24000 ; частота вывода скоростей в TRR 
nstfout             =  12000 ; частота вывода сил в TRR 
nstlog              =  6000 ; частота вывода термов в LOG 
nstenergy           =  6000 ; частота вывода термов в EDR 
nstxtcout           =  24000 ; частота вывода координат в XTC 
energygrps          =  system ; группы для разделения энергетических термов 
; определение соседей 
nstlist             =  10  ; частота обновления списка соседей 
ns_type             =  grid ; алгоритм формирования списка соседей 
pbc                 =  xyz ; периодические граничные условия 
rlist               =  1.2 ; радиус обрезания списка соседей 
 
; параметры расчета потенциала 
coulombtype         =  pme ; алгоритм учета электростатики 
fourierspacing      =  0.12 ; частота сетки для проведения PME 
pme_order           =  4  ; порядок аппроксимации зарядов в PME 
ewald_rtol          =  1e-5 ; порог ошибки для сшивания потенциала, 
    ; вычисленного в прямом и инвертированном  
    ; пространстве (для PME) 
ewald_geometry      =  3d  ; тип геометрии для PME 
optimize_fft        =  yes ; использовать быстрые Фурье-алгоритмы 
rcoulomb            =  1.2 ; порог учета электростатики (для –PME). 
    ; расстояние переключения суммирования PME 
vdwtype             =  cut-off ; тип учета ван-дер-ваальсовых взаимодействий 
rvdw                =  1.0 ; радиус обрезания в-д-в 
DispCorr     =  EnerPres ; поправка на дально-действующие дисперсионные  
    ; взаимодействия 
 
; параметры термостата 
tcoupl              =  nose-hoover ; вид термостата 
tc_grps             =  system  ; группы, термостатируемые отдельно 
tau_t               =  0.1  ; характерное время срабатывания ТС 
ref_t               =  300  ; температура ТС (К) 
 
; параметры баростата 
pcoupl              =  parrinello-rahman ; вид баростата 
pcoupltype          =  isotropic  ; геометрия БС 
ref_p               =  1.0  ; давление БС (Бар) 
tau_p               =  5.0  ; характерное время БС 
compressibility     =  4.5e-5  ; изотермическая сжимаемость БС 
 
; параметра формирования начальных скоростей 
gen_vel             =  yes  ; начальный генератор скоростей согласно 
     ; распределению Максвелла 
gen_temp            =  270  ; температура генератора 
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gen_seed            =  45798  ; зерно генератора случайных чисел для 
     ; генератора скоростей 
 
; неравновесная МД 
;acc_grps    = gr1   ; группы атомов получающих дополнительное 
     ; ускорение 
;accelerate    = 1 0 0  ; ускорение по трем осям (нм/пс2) 

 
3.4 Команды визуализаторов: VMD и PyMOL 
3.4.1 PyMOL 
Чтобы открыть структуру PDB при помощи PyMOL, можно запустить непосредственно: 
$ pymol prot.pdb 
Процедуры вращения объекта, приближения, перемещения и изменения плана выполняются 
при помощи левой, правой, средней кнопками мыши и колесом, соответственно. В правой 
колонке расположен список объектов, каждый из которых имеет четыре управляющих 
контекстных меню: A, S, H, L, C. 
Action Операции с объектом: удаление, центрирование, выравнивание, и др. 
Show Включение различных режимов отображения: линии, ВДВ-сферы, ленты 

и др. 
Hide Выключение различных режимов отображения. 
Label Отображение меток: название атомов, номеров и др. 
Color Управление цветом включенных отображений 
PyMOL предоставляет богатый интерфейс командной строки. Перечислим ниже несколько 
часто используемых команд: 
load file.pdb, objNm Загрузить структуру в объект objNm 
load_traj traj.xtc, objNm Загрузить МД-траекторию из файла в объект objNm 
select (selection in objNm) Выделить определенные атомы в объекте. Синтаксис 

выражения selection можно узнать, набрав «help 
selections». Например, выражение (e. H in obj1) выберет 
все атомы водорода. 

set param, value Устанавливает значения различных параметров среды. 
Несколько полезных примеров: 
 set bg_rgb, (1,1,1) сделает фон белым.  
 set sphere_scale, 0.5 уменьшит размер всех вдв-сфер 
 set transparency, 0.4 сделает огибающие поверхности 

полупрозрачными 
ray Запускает рендер картинки высокого разрешения 
png pic.png Сохранение картинки в файл 
 

3.4.2 VMD 
Для просмотра достаточно больших траекторий PyMOL не очень подходит, поскольку 
требует много памяти на каждый фрейм. С другой стороны, VMD предоставляет намного 
более бедный интерфейс командной строки. Открытие структурного файла при помощи 
VMD аналогично просто: 
$ vmd prot.gro 

Чтобы загрузить траекторию, нужно щелкнуть правой кнопкой на молекулу – «Load data into 
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molecule» и выбрать траекторию в любом доступном формате. Вращение осуществляется при 
помощи левой кнопки, приближение – колесом. Остальные операции совершаются в 
различных режимах: 
r Режим вращения. Стандартный режим. 
t Режим трансляции. Вместо вращения можно перемещать молекулу. 
0 Режим получения свойств атома в консоль VMD. Щелкните на атом, чтобы узнать 

его имя и координаты. 
1 То же, что 0, но при щелчке на атом, у последнего появляется подпись. 
2 При щелчке на 2 атома подряд, печатается расстояние. 
Важной отличительной особенностью VMD является настройка нескольких отображений 
(representation) для каждой траектории. Graphics->Representation открывает редактор 
отображений позволяет настраивать отображения каждой молекулы. Отображения могут 
отличаться, как настройками внешнего вида молекулы, так и отображаемыми атомами. 
Настройку внешнего вида можно производить выпадающими списками «coloring method», 
«drawing method». Настройка отображаемых атомов производится из консоли редактора 
отображений. Без описания синтаксиса приведем некоторые полезные «селекторы» 
приведены в таблице: 
mass > 2 все атомы с массой больше 2, то есть все, кроме 

водородов 
mass > 2 and not resname SOL первое условие комбинируется с условием «не 

отображать атомы с остатком 'SOL'» (т.е. не 
отображать воду) 

name P23 выбираются только атомы с таким именем 
residue > 25 and residue < 50 выбираются остатки с 25го по 50й 
Важной и уникальной особенностью VMD является возможность рисовать периодические 
образы для каждого отображения. Настройка периодических образов производится во 
вкладке Periodic редактора отображений. 
 

3.5 Установка расчетов на локальной машине и на 
кластере 

Во избежание путаницы в файлах мы рекомендуем придерживаться описанной ниже 
нотации. Рекомендации по запуску ресурсоемких приложений помогут избежать излишней 
перегрузки машины. 

1. Все входные файлы расчетов именуются строчными буквами (например, 
ntoptimize1.tpr). Все выходные файлы именуются заглавными буквами (например, 
NTOPT1.trr).  

2. Все расчеты на локальной машине запускаются с отвязыванием от консоли с 
перенаправлением выходного потока в лог-файл, а именно: 

$ mdrun_d –s em0.tpr –deffnm EM0 –v > mdrun_em0.log 2&>1 & 

3. Наблюдение за состоянием расчета ведется при помощи следующих команд: 
наблюдение за состоянием потока вывода вычислительной программы 

$ tail –f mdrun_em0.log 

наблюдение за параметрами симуляции (в т.ч. внутренним временем) 
$ watch tail –n 20 EM0.log 

4. На локальной машине всегда имеются две версии mdrun: mdrun и mdrun_d. Одна из 
них работает с вещественными числами типа float (8 знаков после запятой), другая – 
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типа double (16 знаков). Для оптимизации геометрии использование double-точности 
обязательно, в остальных случаях – желательно. 

5. mdrun на локальной машине автоматически запускает параллельный расчет используя 
технологию pthread, выставляя количество отдельных нитей (thread) равным 
физическому количеству ядер SMP-машины. Необходимо, чтобы суммарное 
количество используемых всеми вашими (и не вашими) процессами нитей не 
превышало число ядер компьютера. Количество уже занятых ядер можно посмотреть 
командой htop. То есть если компьютер имеет 8 ядер, нужно ставить два расчета по 4 
нити: 

$ mdrun –nt 4 –s sd0.tpr … 

$ mdrun –nt 4 –s sd1tpr … 

6. Для сокращения команд и автоматического подставления логина и ключей 
шифрования на рабочих машинах создается алиас (или несколько) для хоста кластера. 
Коннект на кластер осуществляются следующим образом: 

$ ssh clusteralias 

Копирование файла на кластере в текущую директорию: 
$ scp clusteralias:~/path_on_cluster/file . 

7. Копирование с кластера и на кластер осуществляется при помощи команд scp и rsync. 
Для крупных файлов (например, траекторий XTC) рекомендуется использовать rsync, 
для остальных scp. Пример rsync: 

$ rsync -P clusteralias:~/path_on_cluster/file.xtc . 

 Копирование нескольких файлов или редактирование файлов прямо на кластере удобнее 
осуществлять в файловом менеджере (krusader), ввода в адресную строку пути: 

clusterUser@clusteralias:/home/users/clusterUser/ 

 

3.6 Команды модулей python scipy/numpy/matplotlib 
Запуск рабочей оболочки производится из консоли командой: 
$ ipython –pylab 

Для работы в режиме отдельного скрипта, необходимо указывать библиотеки в заголовке и 
завершать скрипт командой show() если происходит вывод графиков. 
 
#!/usr/bin/python 

from numpy import * 

from matplotlib.pyplot import * 

from matplotlib.mlab import * 

# script body 

show() 

 
(6a) Работа с массивами. В python/matplotlib реализован синтаксис для работы с массивами, 
аналогичный синтаксису MATLAB. Мы продемонстрируем его работу на примерах: 
a[:,1] Возвращает весь второй столбец матрицы 
a[1,:] Возвращает всю первую строку матрицы 
a[3:,5:9] Возвращает подматрицу, выбирая все строки, начиная с четвертой и 

столбцы с шестого по девятый. 

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)

Отформатировано: русский
(Россия)



 

48 

a[-1] Вовзращает предпослендний элемент массива 
a[-10:-1] Возвращает элементы, начиная с 10 с конца, заканчивая препоследним 
a.shape Возвращает список измерений N-мерного массива 
a.T Возвращает транспонированную матрицу 
zeros((3,4)) Возвращает нулевую матрицу 3x4 
Обратите внимание: 

 нумерация всех массивов начинается с нуля 
 открывающее значение включается в диапазон, а закрывающее – не включается 

(6b) Основные команды. Список команд приведен в таблице. Подробную информации о 
каждой из команд можно получить, набрав в консоли ipython фразу “command?”. 
loadtxt(filenm, [skiprows=n]) Загружает в массив текстовую таблицу. Установив 

skiprows, можно пропустить первые n строк. 
mean(ar, [axis=n]) Вычисляет среднее значение массива любой 

размерности. При работе с двухмерным массивом 
и заданном значении axis выдает массив средних 
значений рядов/столбцов матрицы. 

std(ar, [axis=n]) Вычисляет стандартное отклонение для массива. 
Принцип работы аналогичен таковому для 
функции mean. 

plot(xar, yar, ‘fmts’, label=’str’) Строит график функции по точкам, координаты 
которых задаются одномерными массивами xar и 
yar. Формат линии задается специальной строкой, 
содержащей символ вида линии и символ цвета, 
например '-k' – прямая черная линия, а ':r' 
мелкопунктирная красная. Label задает название 
для легенды, которая выводится командой legend() 
после вывода всех графиков. 

xlabel/ylabel(‘str’) Задает название для X или Y оси. 
errorbar(xar, yar, yerr=’’) Рисует график по точкам и выводит погрешность 

для каждой точки, которую берет из массива yerr. 
В остальном аналогична команде plot. 

polyfit(xar, yar, deg) Аппроксимирует табулированную функцию 
полиномом степени deg. Аргументы и значения 
функции задаются одномерными массивами xar и 
yar. 

polyval(polynom, x) Вычисляет значения полинома. Полином задается 
массивом коэффициентов polynom, аргумент – x. 

movavg(ar, n) Вычисляет бегущее среднее массива ar, размер 
окна усреднения n. Полученный на выходе массив 
будет на n-1 короче. 

 
 
 


