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GROMACS




Entwicklung

* GROMACS GROningen MAchine for Chemical
Simulations

* GROMACS wird hauptsachlich fur
molekulardynamische Simulationen genutzt

* Entwickelung Anfang 1990er Jahre an der Universitat
Groningen (Niederlande)

* Weitere Entwicklung an verschiedenen Universitaten,
u.a. der Universitat Uppsala oder der Universitat in
Stockholm

* Das Programm ist ein Linux-Paket und lauft unter der
General Public License




Aufbau

* Bedienung uber die Konsole

* Hauptsachlich C-Funktionen mit einigen Ausnahmen

* durch effizienten Algorithmus wird eine schellere Berechnung
ermoglicht

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

* GROMACS bedient sich der Molekulmechanik (klassische
Mechanik) Grundformel: F=ma

* Komplizierter aber genauer ist eine quantenmechanische
Berechnung (Schrodinger-Gleichungen)

* wird jedoch aufgrund des zu hohen Rechenaufwands nicht
eingesetzt




Funktionsweilse




Periodic Boundaries und
Gruppen

* GROMACS setzt fur die Simulation so
genannte trikline Boxen ein, um
Randeffekte zu minimieren

* Es gibt Gruppen in denen bestimmte

Moleklule 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 Bereichiz — 5 1, P+ T kolo—a,)
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° Nicht gebundene Interaktionen

* Gebundene Interaktionen

* Einschrankende Bedingungen




Workflow

start.

Erzeugen einer Box um das Molekdl

:

Fullen der Box mit Wasser

v

Vorbereiten der Energieminimierung

v

-

Energie minimiertes System




Topologie Datel

Listing 2.1: Eine Topologie DﬁtEi.|

1 ; Include forcefield parameters
2 Binclude *ffG45a3. irp®

3

4 : Includs Comtent

E finclude "1ipidsFFG45a3. itp"

G #include ®icons.itp"

8 : inclods water

g finclude "flexspoe.itp!

1O

i1 ;BveEren Name

12 [Sroten]

S lipide in weter

14

15 ; Anzahl der Mol in der pdb in gleicher reihenfolge
16 [molecalea]

w CON L

18 DpC 15

] POC 14

b 80L £341




CELLmicrocosmos Gromacs Plugin




Entwicklung

* Entwickelt von Sebastian Rubert im
Rahmen seiner Masterarbeit und einem
vorangegangenen Projekt

°* Grund: Im CmME konnen keine
molekulardynamischen Simulationen
vorgenommen werden

°* Der GROMACS-Algorithmus kann auf eine
Im CmME erzeugten Lipidmembran
angewandt werden




Aufbau




Start

2 @ ©® Gromacs Interface - Project : "ssh_poc_75 75"

Eile Help ]
[ Getting Started | Netwerk Settings | Job Settings | Job Monitor | Import Job List-
Welcome to the GROMACS-Plugin
| default Workflow
[ | clear Workflow
set job List
Usage Information
Getting Started Tab
Can be used to create a Default Workflow for the configured connection. By setting the list
to clear woridiow the list will be deleted
Metwork Settings Tab
Manages the connection type of the whole project. Local Connections, 55H and UNICORE
Connection can be used. To connect to one resource you have to provide a UNICORE
property file or fill out the forms in case of S5H. Only one connection can be active at-a tima,
Default connection for Linux users is the local connection. Local connections are not
supported for windows, therefore the default connection under windows is SSH.
Job Settings Tab
At this Tab you can configure your GROMACS job and load/save whole job lists or single job
configurations, If you like to configure a GROMALS job list on your own you can do it here,
Also a reconfiguration of your jobs on the selected connection is possible,
Job Monitor Tab Job Info
The |ob Monitor gives you the ability to start and stop jobs from the job list. It uses the given
connection and automatically shows the job cutput in the included text area
Import Tab =~ w
After the completion of your GROMACS Worldlow you can download the created files ST =
(SSH/UMICORE) and import the created pdb into the MembraneEditor, In addtion all other Ereata job Remeve job
files can be download into the project folder,
Saue List Load List
Losd Settings Save Settings Reconfigurs Job Element Close




Netzwerkeinstellungen

S5H Settings
host
user
password
remoteWorkingDir
remoteExecutablePath
Liplead File

Lipload Files

. Unicore Settings

app vVersion

property file
Uplead File
Ehoose File

Delete Storags Folder

Connect

Network Settings
Connection State

COFFLIME
' Use the local machine
@ Connect via ssh

host

user

fhomefuser/gromacs_projects/

fhomefuser/gromacs_install_dir/

membrane, pdb v

~ Connect via unicore

4,53
tianiMaster _Arpeitiunicorefunicore, properties
membrane. pdb v
Lipload Files
Cliscorineat retrieve ok status




Job Einstellungen und JobList

® @ @ Gromacs Interface - Project : "local poc_100 100"

Job List

editconf 0flocal)

genbox_1{local)
grompp_2(local)
mdrun_2(local)
grompp_4{local)
mdrun_Stlocal)
grompp_&tlocal)
mdrun_7({local)

Job Info

connaction type K

-

—

Create job l Rermove Job

Save List | Load List

Eile Help
[ Getting St'arted_.”. Metwork Settin_g_s_]rjob Settings‘i[.}_ob Mnnitarl[ Im_port_l
" editConfoptions | genBoxoptions | gromppoptions || mdrunoptions || mdpEditor|
-Files
-F (im) membranes. pdo
-0 (out) bex pdb
_|-n {in, opt)
rAdvanced Options: 1
[ ] -w [ | -ndef [ -e [ | -princ
[ ] ol | -phc [ | -mead [ |-grasp
[} -atom []Hegend
™ -box { | 10[:" ' | 10[_:1 ; | 10[;| ) o -angles %0 9019 g0igl)
| -center o 0 021) O translate 9% 0l& 0|2}
[ | -ratate ol 0 0181 ] -scale 1) LIS 18]
[ 1-d 0 : [ | -density 'C': [ ] -rvdw o | |Habel
-Boxtype: - !
[ -bt {opt) tric '
-Command Line: i l
editconf -box 10 10 10 s |
fhomefsebastian/Cm2_Workspace/gromacsFiles/local poc 100 100/membrane.pd L l
b -0 /nome/sebastian/Cm2_Workspace/gromacsFiles/local poc 100 100/box.pdb | v I
Load Settings I Save Settings I Reconfigure Job Element l

Closs




Job-Monitor

2 @ @ Gromacs Interface - Project : "local cdn dpc_poc_75 75"

Filz Help
ey m— P

Getting Started | Network Settings | Job Settings || Job Menitor | Import | Job List
Gromacs Info
Step= 5, Dmax= 2.1e-02 nm, Epot= 1,64387e+07 Fmax=2.47792e+08, atom= 4471 |4
Step= 6, Dmax= 2.5e-02 nm, Epot= 1.061512+07 Fmax= 5.43030e+07, atom= 969 i
Step= 7, Dmax= 3.02-02 nm, Epot= 5.55760e+06 Fmax= 2.14426e+07, atom= 4471 Lo e
Step= 8, Dmax= 3.6e-02 nm, Epot= 3.15684e+08 Fmax= 5.09459=+08, atom= 959 '.-“"—I""".L"'F'_'J
Step= 9, Dmax= 4.32-02 nm, Epot= 1.62417e+06 Fmax=1.11891=e+06, atom= 4471 mdrun_5(l
Step= 10, Dmax=5.2e-02 nm, Epot= 7.2560722+05 Fmax= 1599942408, atom= 2659 grempp._G
Step= 11, Dmax= 6.2e2-02 nm, Epot= 4.33842e+05 Fmax= 8 92812e+05, atom= 363 mdrun_7{local)
Step= 12, Dmax= 7.4e-02 nm, Epot= 1,80465e+05 Fmax= 1,02108e+08, atom=
4471
Step= 13, Dmax=8.92-02 nm, Epot= 1,49460e+05 Fmax= 4.824232+ 06, atom= 268
Step= 14, Dmax= 1.1e-01 nm, Epot= 5370592+ 04 Fmax= 9.18785%e+05, atom=
4472
Step= 15, Dmax=1.2e2-01 nm, Epot= 1.15875e+05 Fmax=1.13520e+07, atom=
4472
Step= 16, Dmar= 6.4e-02 nm, Epot= -8.02294e+ 04 Fmax= 3.7296%9e+05, atom=
4471
Step= 17, Dmax= 7.7e-02 nm, Epot=-1.21031e+04 Fmax= 7.18283e+05, atom=
4471
Step= 18, Dmax= 3.9e-02 nm, Epot= -1.13738e+05 Fmax= 3:37020e+05, atom=
4471
Step= 19, Dmax= 4.52-02 nm, Epot= 2.24155e+05 Fmax= 8.77878e+05, atom=
2328
Step= 20, Dmax= 2.32-02 nm, Epot= -1.06807e+05 Fmax= 3.28872e+05, atom=
2328
Step= 21, Dmax=1.2e-02 nm, Epot=-1,510112+05 Fmax= 1.290142+05, atom=
4471
Step= 22, Dmax=1,4e-02 nm, Epot= -1.63955e+05 Fmax= 1.60363e+05, atom=
2328

— Job Info

. - N . N . _-Processing.reguest.; |

Connection Type
o v
LOCAL Connection Create |ob Remuove Job
| clear Output !
Save-List Load List
Load Settings Save 5ettings Recenfigure job Element Close




Dateil Import

2 @ @ Gromacs Interface - Project : "unicore_poc 100 100

Filz' Help
| Getting Started | Network Settings || job Settings || Job Monitor | Import | Job List.
download file |b0x_rur|.pdb | @
choose which file to reload | membrane pdb @
File Imports
Choose which mdrun file should be downloaded
[ cpt-File
[# Edr-File
(& Log File
[ ] Tpr-File
| Trr-File
[ | ¥tc-File
download Files
Connection Type
UNICORE Connection i i e
Jjob Info
&~ L 4
Create lab Remove Job
Save List boad List
Close

Reconfinure Job Element

Load Ssattings Save Settings




Anwendungsbeispiel




Literatur

® Rubert Sebastian: Entwicklung eines CELLmicrocosmos 2.2 MembraneEditor Plugins zur
Verwaltung von molekulardynamischen GROMACS- Simulationen in Cluster-
Umgebungen

® Lukat Gunther: Diplomarbeit im Studiengang Naturwissenschaftliche Informatik: Entwurf
eines Programms zur Voronoi-Diagramm-unterstutzten Analyse von
Membransimulationen

* http://www.chemiel.uni-rostock.de/pci/paschek/LECTURE/index.html

® http://www.bpc.uni-frankfurt.de/qguentert/wiki/index.php/MD_Simulation

® http://de.inforapid.org/index.php ?search=GROMACS

° http://www.physik.uni-luebeck.de/~paulsen/Bachelorarbeit_Glanert_2010.pdf

° http://www.icp.uni-
stuttgart.de/~icp/mediawiki/images/5/50/Hs0910_buechele_ausarbeitung.pdf




Danke fur die
Aufmerksamkeit
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