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1 Predmluva

Gromacs je sada programu, které umoznuji provadét a analyzovat pocitacové simulace (nejen)
biomolekul. Gromacs je vyvijen akademickou komunitou po celém svété pod licenci GNU GPL
a je volné ke stazeni na strankach www.gromacs.org. Na téchto strankach je k dispozici také
obsdhly manudl (v angli¢ting), jenz diky kapitoldm o fyzikdlnich principech a algoritmech mo-
lekulové dynamiky muze poslouzit i jako studijni material.

Tento tutoridl slouzi k osobnimu sezndmeni ¢tenafe s pocéitacovymi simulacemi v Gromacsu,
neklade si vsak za cil provést seznameni kompletni. Autor tohoto textu nijak nedoufa, ze ¢tenar
po docteni tutoridlu zanecha dlouhodobé svych zalib a bude se vénovat vyhradné simulacim
v Gromacsu, véri vSak, ze dostatecné predstavi vyhody a nevyhody s Gromacsem spojené a ze
presveédci ¢ast zkuseného publika, ze Gromacs je opravdu fast, free and flexible.

V nésledujicich odstavcich najdete postup, jak provést a analyzovat molekulové dynamickou si-
mulaci. Jako studijni objekt ndm poslouzi solvatovany list grafenu (tj. dvojdimenziondln{ uhlikaté
nanostruktury) a nékolik molekul methanu s grafenem interagujicich. Sméle do toho.

2 Nez zacneme simulovat

Pomoci svého oblibeného internetového prohlizece si do pracovniho adresafe stdhnéte archiv se
vstupnimi soubory a rozbalte jej. V piikazové fadce to muzete provést napt. témito piikazy:
wget http://mhko.science/d/gromacs-tutorial-cesky.tgz

tar -xf gromacs-tutorial-cesky.tgz

Presvédcte se, Ze je spravné nastavena proménnd GMXLIB, v niz je uloZena cesta k souborum,
které Gromacs (zkrdcené gmx) potiebuje k praci (knihovny aminokyselin, parametry simulaci,
atp.).

echo $GMXLIB
Pokud se Vam nic nezobrazilo, nastavte hodnotu proménné tak, aby smérovala do podadresaie
share/gromacs/top v instala¢nim adresafi Gromacsu.

export GMXLIB="/cestalnstalaceGromacsu/share/gromacs/top"
Zbézneé si podadresat share/gromacs/top prohlédnéte. Obsahuje standardni modely rozpousté-

del, mnozstvi force-fieldu (od verze 4.5 i rodinu populdrnich force-fieldi Amber). Déle zkontro-
lujte, zda jsou gmx programy dostupné v ptikazové tadce.



which grompp

Pokud se VAm nezobrazila cesta k instalaci Gromacsu, upravte proménnou PATH. Bud'té pozorni,
nevhodny pieklep v nésledujicim piikazu VAm muze zpusobit fadu poc¢itacovych obtizi!

export PATH=/cestalnstalaceGromacsu/bin:$PATH

Zkontrolujte obsah podadresaie bin/ v instalaci gmx. Adresai obsahuje vSechny spustitelné
programy baliku, vétsina z nich za¢ind g_ a vSechny Vam poslouzi ndpovédou, kdyz pii jejich
spousténi pridate prepina¢ -h. Vyzkousejte na libovolném z nich.

g_helix -h

3 Priprava simulace

Ke zdarnému spusténi molekulové dynamické simulace je potieba programu fict, co a jak se
bude simulovat. Rozlisujeme nékolik pojmu:

Struktura je seznam soufadnic a jmen v8ech atomu. V gmx je ve strukturnim .gro souboru
jesté uveden pocet atomu, jejich rozdéleni do residuf a tvar a rozmeéry periodického boxu.

Topologie programu fikd, jakym zpusobem jsou atomy pospojovany (napi. chemickymi vaz-
bami) a jak spolu interaguji. Zavadi se atomové typy. Napi. sp3 uhlik se chovd velmi
podobné, at uz se nachdzi v ethanu, nebo v propanu, a proto viechny sp3 uhliky budou
mit podobné nebo stejné parametry. V. Gromacsu soubor .top obsahuje velké mnozsvi
informaci o vazebnych a nevazebnych interakcich jednotlivych atomi. Béhem simulace se
topologie neméni!

Parametry simulace programu fikaji napft. pii jaké teploté simulaci provadeét, jaky algoritmus

zvolit pro numerickou integraci Newtonovych pohybovych zdkonu atp. V Gromacsu k tomu
slouzi obvykle soubor .mdp.

V této kapitole vytvoiime vSe potiebné pro spusténi simulace.

3.1 Topologie a struktura grafenu

Pomoci skriptu vytvorGrafen.rb vytvoite strukturu a topologii grafenu. Skript z piikazové
radky nac¢ita dva parametry: pocet benzenovych jader v ose x a pocet benzenovych jader v ose y.
Neni tieba zduraznovat, ze benzen neni ¢étverec, a proto se musi pro ziskani zhruba ¢tvercového
grafenu trochu experimentovat.

ruby vytvorGrafen.rb 9 11

Vytvorily se soubory x9y11.top a x9y11.gro, spoletné se souborem ffgrafen.itp tvoii kom-
pletni charakteristiku simulované molekuly.!

Ve svém oblibeném textovém editoru? oteviete soubor .gro. Prvni fddka obsahuje komentaf, na
druhé je celkovy pocet atomu. Nésledujici seznam vSech atomu je ukonéen rozméry periodického
boxu (obecné tenzor).

1 Atomtim uhliku je pFifazen atomovy typ ,ca“ véetné vazebnych i LJ parametrii z General Amber Force Field
(Wang et al. J. Comput. Chem. 2004, 25, 1157-1174).
2napf. vim nebo pico



created 2011-04-04 by a ruby script

243
1GRA Cc1 1 0.120 0.000 1.800 0.0000 0.0000 0.0000
1GRA c2 2 0.000 0.069 1.800 0.0000 0.0000 0.0000
1GRA c3 3 0.000 0.208 1.800 0.0000 0.0000 0.0000
1GRA €240 240 2.282 2.358 1.800 0.0000 0.0000 0.0000

2.40235 2.49660 3.60000

Soubor .gro ma fixni format, tj. pfesné zdlezi, jak jsou ¢isla oddélena mezerami a kolik maji
desetinnych mist. Je to pozustatek z dob, kdy byl vyvijen program Gromos, od néjz se Gromacs
oddélil. Vyznam jednotlivych sloupct je ndsledujici: ¢islo residua (%5i), ndzev residua (%5s),
jméno atomu (%5s), ¢islo atomu (%51), souradnice x (%8.3f), souradnice y (%8.3f), souradnice
z (%8.4f), rychlost x (%8.4f), rychlost y (%8.4f), rychlost z (%8.4f).

Zde se slusi pripomenout, ze Gromacs obecné pouziva lidsky ¢itelné formy zapisu (human rea-
dable) pro vstupni a konfiguraéni soubory. Navic, programy baliku Gromacs rozlisuji soubory
podle pifpon,® nelze tedy volit ndzvy soubori libovolné.

Prohlédnéte si . top soubor. V ném je nékolik ¢asti, tzv. direktiv, uvozenych hranatymi zavorkami
[1. Direktivy jsou urcité logické celky obsahujici podobny typ informaci. Obsah direktivy lze
obvykle intuitivné vyvodit z jejtho ndzvu (viz déle). Komentéare v .top jsou uvozeny stiednikem
;. Dvojkiizem # jsou uvozeny piikazy pro preprocesor. Tomu se budeme vénovat pozdéji.

Soubor .top musi zac¢inat direktivou [ defaults ] a koncit direktivou [ molecules ]. Musi
obsahovat definice atomovych typt [ atomtypes ], pfifazeni atomovych typu jednotlivym
atomum [ atoms ], piipadné vazebné a nevazebné parametry. Ty jsou nacteny pro kazdy typ
molekuly [ moleculetype ].

Jisté jste si vSimli, Zze v nasem souboru x9x11.top neni direktiva [ atomtypes 1, o které bylo
pred chvili napsano, ze je povinna. Ta se v naSem piipadé nachazi v souboru ffgrafen.itp,
ktery je do souboru x9y11.top vlozen pomoci piikazu #include "ffgrafen.itp".

Vazebné parametry mohou byt v Gromacsu definovany i pres sténu periodického boxu, ¢ehoz
vyuzijeme v definici grafenu. Vyhledejte nékteré parametry periodické v jedné a ve dvou di-
menzich.

3.2 Topologie molekuly methanu

Nadpis kapitoly nestoudné lze, nebof v nasf molekulové dynamické simulaci bude molekula me-
thanu popsédna piistupem united atom (UA). To znamen4, Ze skupina CHy bude vystupovat jako
jediny atom (ne tedy jako molekula), presnéji ¢dstice s hmotnosti molekuly methanu, nulovym
ndbojem a dvéma Lennard-Jonesovskymi parametry o a ¢ (Obrazek 1).

Vytvorte soubor ch4.itp, ktery bude obsahovat pouze definici molekuly (UA pifstup). Muzete
vyuzit informace ze souboru .top.

[ moleculetype ]
methane 3

[ atoms ]
....Jjeden united atom methanu...

Do souboru ffgrafen.itp pfidejte atomovy typ, ktery odpovida UA methanu.

; name mass charge ptype sigma epsilon
ch4 XX . XXXX 0.00000 A X.XXXXXXe -XX X . XXXXXXe -XX

3Napf. .trr pro trajektorie, .mdp pro parametry simulace atp.
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Obrézek 1: Lennard-Jonesuv potencidl pro popis nevazebnych interakei.

Pouzijte nasledujici parametry pro methan: ¢ = 3.730 A a ¢ = 0.294 kcal.mol~'.* Je potieba si
uvédomit, ze Gromacs vyuziva nm a kJ.mol~! jako jednotky délky a energie. Viechny parametry
proto musi byt v téchto jednotkéch.

Celou .itp topologii methanu vlozime do souboru .top, a to bud pifmo, nebo pomoci pifkazu
#include "ch4.itp".

3.3 Priprava periodického boxu

Nyni upravime x9y11l.gro soubor se souradnicemi atomu. Editujte soutadnice Z a velikost
boxu Z tak, aby list grafenu byl uprostied a pridejte souradnice nékolika (2-5) atomu methanu.
Methany umistéte na stejnou stranu grafenu do vzdalenosti cca 3 A. Nezapomeiite, ze jednotkou
délky je v Gromacsu nm a Ze na zac¢atku souboru je uveden celkovy pocet atomu.

2CH4 C1 XXX X. XXX X. XXX X.XXX 0.0000 0.0000 0.0000

V souboru .top pridejte do direktivy [ molecules ] piislusny pocet methanu. Nazev musi byt
shodny s nazvem v direktivé [ moleculetype ].

Timto mame pripraven solut, a protoze nas bude zajimat interakce methanu s grafenem ve
vodném prostiedi, potiebujeme vlozit do periodického boxu mnozstvi molekul vody. K tomu
nam poslouzi program genbox a nasledujici pirepinace.

genbox -cs (solvent.gro) -cp vstup.gro -o vystup.gro -p vstup.top

Program vyplni box definovany v souboru vstup.gro molekulami solventu. Pokud je zaroven
poskytnuta topologie vstup. top, pfidd v ni v direktivé [ molecules ] piislusny pocet molekul
vody. Pokud se solvent.gro neuvede, coz bude i nds piipad nyni, genbox automaticky vlozi
tiistfedovy model vody. Detaily zjistite v ndpovéde.

genbox -h
Vzhledem k tomu, Ze se pravdépodobné jednd o prvni program z baliku Gromacs, ktery jste

méli ¢est spustit, stoji za zminku ¢asto vtipné hlasky, které Gromacs na konci kazdého béhu
programu pise.

4Jorgensen et al, J. Am. Chem. Soc. 1984, 106, 6641-6646.



Autor timto vyhlaguje soutéz ,,Hlaska Gromacs Olomouc
2011%, kterda potrva po celou dobu tutoridlu. Soutézici
mohou zapisovat své hlasky do Google dokumentu volné
piistupného na adrese http://url.googluj.cz/2bd, kde
jsou jiz uvedeny dva ptiklady. Ve volnych chvilich ¢ekéni
na simulaci muze také kdokoliv hlasovat pro oblibenou
hlasku uvedenim svého jména do kolonky hlasy. K dispo-
zici mé pét hlasu.

S velikosti boxu ve sméru Z zkuste experimentovat tak, aby se do boxu veslo cca 600 molekul
vody. Pokud vétite vykonu svého pocitace, muzete si dovolit i vétsi box. Pomoci svého oblibeného
vizualiza¢niho software® si prohlédnéte solvatovany grafen s molekulami methanu (Obrazek 2).

vmd solvatovanyGrafen.gro
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Obrézek 2: Solvatovany list grafenu v okné programu VMD.

3.4 Ekvilibrace

Molekulova dynamika ma obvykle nékolik fazi. Zac¢ind jednoduchou minimalizaci, ktera ma
odstranit pripadné blizké kontakty ve startovni geometrii. Nasleduje ohfev systému, ekvilibrace
hustoty a ¢asto ekvilibrace dalsich veli¢in (napt. RMSD proteinu®). Zde provedeme pouze dva
kroky — minimalizaci a kratky ohfev systému.

3.4.1 Minimalizace

Jiz jsme se zminili o preprocesoru. To je program, ktery slouzi k piekladu zdrojového kédu
psaném napi. v jazyce C.” Neni vdzdn na syntaxi jazyka C, proto jej lze pouzit i zde pro to-
pologie. Gromacs ma vlastni implementaci cpp zabudovanou v programu grompp. Ten sesbird
vsechny potfebné informace z ruznych souboru a vytvoii z nich jediny soubor — bindrni vstup

5Pokud Vasim oblibenym vizualizaénim software neni VMD, ocenite pievod .gro do .pdb pifkazem trjconv
-f vstup.gro -s vstup.gro -o vystup.pdb.

6100t mean square deviation — strukturni charakteristika proteinu

7cpp — C-language pre-processor



pro molekulovou dynamiku. Molekulovou dynamiku provadi program mdrun. Ten je vysoce opti-
malizovan pro nékolik poéitaéovych architektur a patif tak mezi nejefektivnéjsi MD programy.®

Binarni vstup vytvotrime piikazem:

grompp -f parametrySimulace.mdp -c vstup.gro -p vstup.top -o vystup.tpr

Program kromé vystup.tpr vytvoiil i soubor mdout.mdp, ktery obsahuje formatované a oko-
mentované parametry simulace. Stoji za nahlédnuti.

Bindrni soubor vystup.tpr si muzete pievést do Citelné formy programem gmxdump. Vystup
obsahuje kompletni informace o studovaném systému, které vstupuji do molekulové dynamiky
(parametry simulace, interakéni potencidl, soufadnice atomu atp.). Hod{ se hlavné pfi ladéni
problematickych simulaci.

gmxdump -s vstup.tpr > vystup.txt
Soutadnice i topologii mame pripravené, proto se podivame do min.mdp. Minimalizaci spustime
dvéma pifkazy:®

grompp -f min.mdp -c solvatovanyGrafen.gro -p x9yll.top
mdrun -s topol.tpr -deffnm min

Prepinac¢em -deffnm jsme programu fekli, jak mé pojmenovat vystupni soubory. BEhem vypoctu
mdrun vytvoii nédsledujici soubory:

min.edr — komprimovany (tudiz lidsky necitelny) soubor, jenz obsahuje vSechny myslitelné
energetické slozky ukladané béhem simulace.

min.gro — koncova geometrie systému
min.log — textovy soubor s informacemi o prubéhu simulace.

min.trr — trajektorie v maximalné komprimovaném formatu. Podle pozadavku uzivatele ob-
sahuje soufadnice, rychlosti, pfipadné sily zapisované s frekvencemi uvedenymi v .mdp
souboru.

Soubor s energetickymi slozkami 1ze zpracovat pomoci g_energy. Nechte si vykreslit prubéh po-
tencidlni energie béhem minimalizace (Obrézek 3). Z nabidky programu vyberte ¢islo potencidln{
energie a dopliite nulu (napf. 9 0).

g_energy -f min.gro -o min.energy.xvg
xmgrace min.energy.xvg

3.4.2 Ohftev

Parametry simulace, béhem niz ohfejeme periodicky box, najdete v souboru ohrev.mdp. Simulaci
spustime dvojici piikazu, kde jako startovni pouzijeme pred chvili zminimalizovanou geometrii.
Program pobézi nékolik minut, v té dobé muzete aktualizovat Vase prispévky do soutéze ,,Hlaska
Gromacs Olomouc 2011%.

8Napf. obsahuje specidlné optimalizovanou rutinu pro vypoéet funkce %

9V pracovnim adresaii je skript submitMdrun.sh. Ten pouzijte v pifpadé, pokud pracujete na vypocetnim
klastru s frontovym systémem SGE. Soubor upravte podle potieby a poté jej odeslete do frontového systému
piikazem gqsub -q nazevFronty submitMdrun.sh.
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Obrazek 3: Prubéh potencidlni energie béhem minimalizace.
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Obrazek 4: Prubéh teploty béhem 20 ps simulace.

grompp -f ohrev.mdp -c min.gro -p x9yll.top
mdrun -s topol.tpr -deffnm ohrev

Vsimnéte si, ze mdrun nové vytvoril soubor s ptiponou .cpt. Tento checkpoint file slouzi k pies-
nému restartovani simulace.!® Programem g_energy vytvoiime dva .xvg soubory, do nichz
vypiseme prubéh teploty (Obrézek 4) a hustoty (Obrazek 5), a zkontrolujeme, zda se béhem
20 ps systém opravdu ohtal.

g_energy -f ohrev.gro -o ohrev.teplota.xvg
xmgrace ohrev.teplota.xvg

10P§i delsich simulacich uchovava Gromacs .cpt soubory dva pro pifpad, ze by simulace zhavarovala pravée
béhem tvorby nového .cpt.
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Obrézek 5: Prubéh hustoty béhem 20 ps simulace.

4 Simulace methanu na povrchu grafenu

V této kapitole nachystame simulaci, jejiz analyza ndm napovi, jak se bude chovat methan na
povrchu grafenu ve vodé. Tomuto kroku, kterym pokracuje ekvilibrace, se fika produkéni fdaze.
Pro spolehlivé informace bychom méli provést fadu testu a delsich simulaci, které vsak presahuji
ramec tohoto tutoridlu.

4.1 Testovaci simulace

Molekulova dynamika mé narozdil od kvantové chemie tu vyhodu, ze si ¢lovék muze spocitat,
jak dlouho vypocet pobézi. Spustime kratkou simulaci, abychom si vytvorili predstavu, kolik
kroku zvlddne nas (vykonny) pocita¢ spocitat béhem pirestdvky na kévu.

Parametry simulace najdete v souboru prod.mdp. Simulaci spustite dvojici piikazu:

grompp -f prod.mdp -c ohrev.gro -p x9yll.top
mdrun -s topol.tpr -deffnm prod.test

Simulace by méla byt hotové béhem nékolika mélo minut.

4.2 Produkéni faze

Podivejte se na konec . log souboru, kde Vam Gromacs piehledné vypsal ¢asové idaje o simulaci.
Spocitejte,!! kolik krokii je mdrun na Vasem poéitadi schopen provést béhem piestdvky, kterd
je pldnovana na cca 15 minut. V souboru prod.mdp podle toho upravte pocet kroku a simulaci
spustte znovu. Jako startovni strukturu vyuzijte vysledek testovaci simulace (kazdych 20 ps
ekvilibrace navic pifjde vhod).

grompp -f prod.mdp -c prod.test.gro -p x9yll.top
mdrun -s topol.tpr -deffnm prod

1 Mozné k tomu budete potfebovat tuzku a papir.



Program mdrun ovSem poskytuje i pfivétivéjsi moznost. Uzivatel muze v .mdp souboru nastavit
nekoneéné mnoho kroki (nsteps = -1) a programu mdrun Fict, jak dlouho mé pocitat (napt. 3
hodiny), coz muze byt vyhodné pro nékteré typy frontovych systémai.

mdrun -s topol.tpr -deffnm prod -maxh 3

Upravte prod.mdp, spustte produkéni fizi a udélejte si pauzu. Opét mizete zaktualizovat vybér
hlasek z gmx programu.

5 Analyza, vysledky

Nyni vyhodnotime produkéni fazi naSich simulaci. Vyuzijeme pfitom nékolik uziteénych pro-
gramu baliku Gromacs. Nejprve se podivame na trajektorii.

vmd prod.gro prod.trr
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Obrazek 6: Trajektorie grafenu.

Program VMD, stejné jako i jiny vizualizaéni software, zobrazi nepékné édry v listu grafenu
(Obrazek 6). Je to zpusobeno tim, ze béhem simulace nékteré atomy prechdzi pres sténu peri-
odického boxu, s ¢imz se VMD neumi vyrovnat. Redenf existuje, ale nenf jednoduché ani kom-
pletni. Prozatim se zkusme spokojit s nastavenim reprezentace Graphics/Representations/Dra-
wing Method/VDW v programu VMD a zmensenim poloméru kouli Sphere Scale na cca 0.5.

Jako VDW zobrazte i methany a podivejte se, jak vypada jejich pohyb na listu grafenu. Jsou
grafeny neustale adsorbované? Vytvoril se methanovy cluster?

Pomoci g_energy zkontrolujeme prubéh hustoty a teploty (Obrazek 8). Hodnoty muzeme vypsat
do jednoho souboru tim, ze na dotaz g_energy uvedeme ¢isla obou veli¢in, kterd ukonéime nulou
(napf. 12 18 0).

g_energy -f prod.edr -o prod.out.zxvg
xmgrace -nxy prod.out.xvg

7 obrazku vidime, zda se béhem simulace ptilis neméni teplota a hustota. Pokud se jedna z veli¢in
méni, naznacuje to, ze simulace neni v rovnovaze a mélo by se simulovat delsi dobu.



Obrazek 7: Mista, kterd navstivi kazda z molekul methanu béhem 500 ps simulace.
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Obrazek 8: Prubéh teploty a hustoty.

5.1 Voda

Dalsi, co nés bude zajimat, je hustotni profil ve sméru osy z (kolmo k roviné grafenu). Vytvoite
tfi soubory s hustotnimi profily vody, grafenu a methanu. Poslouz{ ndm program g_density.!'?

g_density -f prod.trr -o prod.dens.sol.xvg -sl 250 -d z -dens mass
g_density -f prod.trr -o prod.dens.gra.xvg -sl 250 -d z -dens mass
g_density -f prod.trr -o prod.dens.ch4.xvg -sl 250 -d z -dens mass
xmgrace prod.densx*

Distribuce grafenu ma jistou nenulovou sitku. Ta je ddna pohybem grafenového listu. Bude
Castetné zavisla na parametrech simulace'3 a velikosti boxu.

Daleko zajimavéjsi je ovSem hustotni profil vody. Neni symetricky, coz souvisi s pritomnosti
nékolika molekul methanu na jedné strané grafenového listu, a obsahuje nékolik maxim/minim

12Program pracuje spravné pouze s NVT trajektoriemi, proto bychom méli mit na paméti, Ze z NpT simulac{
dostaneme pouze ptiblizné hodnoty.

13Co se stane, kdyz budeme uvazovat vazby v grafenu jako pevné? Pokud maéte &as, proved’e simulaci s .mdp
nastavenim constraints = all-bonds.
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Partial densities
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Obrézek 9: Hustotni profily vody, grafenu a methanu.

na obou strandch. O ¢em to vypovidd? Zvétsete si profil methanu (v xmgrace napf. tlacitkem
lupa vlevo nahote). O ¢em vypovidaji dva piky?

Bylo by zajimavé védét, jak jsou molekuly vody v blizkosti grafenu orientovany. Hrubou in-
formaci ndm piinese numerickd hustota,'* kterou spoéitame zvldst pro vodiky a zvlast pro
kysliky molekul vody. Budeme potiebovat tyto vodiky a kysliky definovat. K tomu v Gromacsu
slouzi koncept skupin, které jsme az doposud uspésné ignorovali. Program grompp zapiSe do
.tpr souboru nékteré skupiny automaticky. S témito skupinami jste se setkali napt. pfi vypoctu
hmotnostni hustoty'® nebo pii nastaveni teploty v .mdp souboru.

Skupiny 1ze definovat pomoci souboru .ndx, v némz za direktivou [ nazevSkupiny ] nasledujf
¢isla atomu, které do skupiny patii. Nazev skupiny nesmi obsahovat mezeru. Gromacs umi
vytvaret .ndx soubory pomoci programu make ndx, ktery ale nepatii mezi autorovy oblibené.
Proto si vytvoiime soubor .ndx ru¢né. Vyuzijeme toho, Ze ¢isla atomu jsou ulozena v souboru
.gro a také faktu, ze vSechny atomy kysliku z molekul vody se jmenuji OW.

echo "[ kysliky ]" >> index-dens.ndx
grep "OW" prod.gro | awk ’{print $3}’ >> index-dens.ndx
echo "[ vodiky 1" >> index-dens.ndx
grep "HW" prod.gro | awk ’{print $3}’ >> index-dens.ndx

Timto médme vytvoreny .ndx soubor obsahujici dvé skupiny. Pokud index-dens.ndx predlozime
programu g-density, dostaneme na vybér z téchto dvou skupin.

g_density -f prod.trr -o prod.dens.ow.xvg -sl 250 -d z -dens number
g_density -f prod.trr -o prod.dens.hw.xvg -sl 250 -d z -dens number
xmgrace prod.dens.ow.xvg prod.dens.hw.xvg

Abychom mohli profily 1épe porovnat, vydélime vsechny hodnoty hustoty pro vodik dvéma.'6

Miuzeme to provést editaci prod.dens.hw.xvg napf. pomoci awk, nebo v programu xmgrace
(Obrézek 10).

Profily numerickych hustot najdete na Obrazku 11. Z néj je patrné, ze vodik v molekule vody
casto saha bliz ke grafenu nez kyslik. Jak je tedy voda orientovana? Jak by se voda chovala na
povrchu velkého, zcela hydrofobniho solutu? Je grafen hydrofobni?

14Rozmér numerické, nebo pocdetni hustoty je objem 3.

15Rozmér hmotnostni hustoty, nebo jen hustoty, je hmotnost-objem 3.
16Molekula vody mé dvakrat vic vodiki nez kysliki.
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Obrézek 10: V zmgrace zalozka Data/Transformations/Evaluate expression. V levém panelu
oznacte set s profilem vodiku a dopiSte vzorec pro vypocet. Pravym kliknutim muZete vybrany
set schovat (Hide).

5.2 Methan

Konecné se dostavame k methanu. Spocitame, jak se methan po povrchu pohybuje. V souboru
index-ch4.ndx vytvoiime skupinu grafenu a nékolik skupin methant — pro kazdy methan jednu.

echo "[ grafem ]" >> index-ch4.ndx

grep "GRA" prod.gro | awk ’{print $3}’ >> index-ch4.ndx
echo "[ ch4a ]" >> index-ch4.ndx

grep "2CH4" prod.gro | awk ’{print $3}’ >> index-ch4.ndx
echo "[ ch4b ]" >> index-ch4.ndx

grep "3CH4" prod.gro | awk ’{print $3}’ >> index-ch4.ndx
atd.

Vypocitame lateralni diftizni koeficient D; s vyuzitim vztahu 1 a 2. MSD!” spo¢itdme pomoci
gmsd pro kazdy methan zvI4st.

1. MSD
D= g lim == M
MSD = (|7(t) — 7(0)|?) (2)

g_msd -f prod.trr -n index-ch4.ndx -beginfit 10 -endfit 100 \
-o prod.msd.a.xvg -lateral z

Program vypiSe i piislusny laterdlni diftizni koeficient. Je pravdépodobné, ze se diftzni koeficinty
jednotlivych methani budou moznd i vyrazné lisit. Zapiste proto Vase hodnoty do spoleéného

"mean square displacement
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Obrézek 11: Numerickd (pocetni) hustota vodiku a kysliku v molekuldch vody ve sméru osy z.

Google dokumentu (http://url.googluj.cz/2bs), ve kterém budou hodnoty ze vSech simulac{
na konci statisticky zpracovany. Proc se difuzni koeficienty lisi? Jak byste zpfesnili jeho vypocet?

Zkusime také odhadnout volnou energii adsorbce methanu na grafen. Definujme dva stavy me-
thanu v boxu — adsorbovany a neadsorbovany. Tyto dva stavy lze rozliit podle zetové slozky
vzdalenosti methanu od grafenu. Volnou energii poté vypocitame podle vztahu 3:

AGassoe = —RTIn Lo = _RTIn P (3)
DPout 1= Ppon
kde pon je rovnovazni pravdépodobnost nalezeni methanu na povrchu grafenu a p,,; je prav-
dépodobnost nalezen{ methanu mimo grafen (tj. ve vodé).

Pomoci programu g_dist si vypiSeme vzddlenost téZisf methanu od grafenu a vyuZijeme sku-
teCnosti, ze program vypisuje i slozky v osach x, y a z.

g_dist -f prod.trr -n index-ch4.ndx -o prod.dist.a.zxvg

V adresafi naleznete skript spocitejDistribuciZ. sh, ktery pomoci programu g_analyze vypo-
¢ita hustotu pravdépodobnosti zetové slozky vzdalenosti. Zjistéte, jak skript pracuje a pak po-
moci ngj vytvoite .xvg soubory s hustotami pravdépodobnosti (Obrézek 12).

Pravdépodobnost nalezeni methanu adsorbovaného na grafenu vypoc¢itdme v xmgrace inte-
graci hustoty pravdépodobnosti pomoci Data/Transformations/Integration a odec¢tenim hod-
noty z grafu integralu (Obrdzek 13) pro vzdédlenost 0.5 nm.'® Tyto hodnoty p,, zapiste do
Google dokumentu (http://url.googluj.cz/2bs) pro zavéreéné vyhodnoceni.

6 Shrnuti

Pomoci programu z baliku Gromacs jsme provedli a zanalyzovali molekulové-dynamickou simu-
laci nékolika methanu na povrchu solvatovaného grafenu. Vytvorili jsme periodicky box obsa-
hujici grafen, nékolik molekul methanu a mnozstvi molekul vody.

Topologii methanu jsme vytvofili v textovém editoru. Pii reprezentaci united atom jsme si
to mohli u methanu dovolit. Topologie proteinovych (a jinych bio-) molekul vytvaii program

18Empiricky uréeny préh, v podstaté konec prvniho piku hustoty pravdépodobnosti.
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Obrézek 12: Hustoty pravdépodobnosti vzdalenosti tii methanu od grafenu.
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Obrézek 13: Hustoty pravdépodobnosti vzdalenosti tii methant od grafenu.

pdb2gmx. Navic existuje mnozstvi konverznich programii mezi populdrnimi programy Amber,®
Charmm nebo NAMD a Gromacsem.

Provedli jsme minimalizaci a nékolik kratkych simulaci, jejichz uc¢elem bylo pfipravit box na
produkéni fazi. Tou jsme ziskali nékolik stovek pikosekund dlouhou trajektorii, jiz jsme analy-
zovali.

Spocitali jsem hustotni profily ve sméru osy z, coz ndm naznacilo, ze grafen nelze povazovat za
zcela hydrofobni povrch. Vypocitali jsme laterdlni diftizni koeficient methanu a volnou energii
adsorbce methanu na grafen.

Piestoze vysledky, které jsme ziskali, jsou zatizeny mnoha chybami (predev§im nedostateénou
délkou simulace), poskytly ndm jistou pfedstavu o tom, jak se methan na povrchu grafenu chové.

9Napf. acpype (http://code.google.com/p/acpype/) nebo amb2gmx (http://www.alchemistry.org/wi-
ki/index.php/Free _Energy_Tools).
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