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GROMACS



Entwicklung
 GROMACS GROningen MAchine for Chemical 

Simulations

 GROMACS wird hauptsächlich für 
molekulardynamische Simulationen genutzt

 Entwickelung Anfang 1990er Jahre an der Universität 
Groningen (Niederlande)

 Weitere Entwicklung an verschiedenen Universitäten, 
u.a. der Universität Uppsala oder der Universität in 
Stockholm

 Das Programm ist ein Linux-Paket und läuft unter der 
General Public License



Aufbau
 Bedienung über die Konsole

 Hauptsächlich C-Funktionen mit einigen Ausnahmen
 durch effizienten Algorithmus wird eine schellere Berechnung 

ermöglicht
 

 Der Output der Berechnungen ist zur Visualisierung nicht an 
ein bestimmtes Programm gebunden (z.B. PyMOL oder VMD)

 GROMACS bedient sich der Molekülmechanik (klassische 
Mechanik) Grundformel: F=ma

 Komplizierter aber genauer ist eine quantenmechanische 
Berechnung (Schrödinger-Gleichungen)
 wird jedoch aufgrund des zu hohen Rechenaufwands nicht 

eingesetzt



Funktionsweise



Periodic Boundaries und 
Gruppen
 GROMACS setzt für die Simulation so 

genannte trikline Boxen ein, um 
Randeffekte zu minimieren

 Es gibt Gruppen in denen bestimmte 
Moleküle eingeordnet werden:
 Temperature-Coupling Gruppen (Einstellung 

von Referenztemperaturen und 
Freiheitsgrade)

 Freeze-Gruppen (Simulation fester 
Strukturen)



Force Fields
 eigentliche Atombewegung werde mit 

verschiedener Force Fields berechnet

 Enthaltene Potenzialfunktionen lassen sich in 3 
verschiedene Bereiche unterteilen:

 Nicht gebundene Interaktionen
 Gebundene Interaktionen
 Einschränkende Bedingungen



Workflow



Topologie Datei



CELLmicrocosmos Gromacs Plugin



Entwicklung
 Entwickelt von Sebastian Rubert im 

Rahmen seiner Masterarbeit und einem 
vorangegangenen Projekt

 Grund: Im CmME können keine 
molekulardynamischen Simulationen 
vorgenommen werden

 Der GROMACS-Algorithmus kann auf eine 
im CmME erzeugten Lipidmembran 
angewandt werden



Aufbau



Start



Netzwerkeinstellungen



Job Einstellungen und JobList



Job-Monitor



Datei Import



Anwendungsbeispiel
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Danke für die 
Aufmerksamkeit
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