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VMD

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program pro vizualizaci molekul. Po bezplatné registraci dostupny pro MS
Windows a Linux.




Bl Program VIVID

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

Program slouZzi k vizualizaci (bio)molekul a k analyze vysledki molekularné dynamickych
simulaci. Program je volné dostupny (vyzaduje registraci) a je dostupny i pro operacni
systém MS Windows.

VMD 187 OpenGL bigpléy

Spusténi programu:
S module add vmd
S vmd
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Vizualizace optimalizac

Do programu nacteme xyz trajektorii (pribéh optimalizace) vyextrahovanou skriptem
extract-gopt-xyz z modulu gmutil.

pocet optimalizacnich kroku
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presouvani mezi jednotlivymi geometriemi




Volumetricka data




l Vytvoreni volumetrickyc

Volumetrické data (cube soubory) je mozné vytvofit programem cubegen z formatovaného
checkpointu, coz je soubor obsahujici vinovou funkci (resp. rozvojové koeficienty).

vstupni soubor z QM vypoctu

Postup: vystupni soubory pro
1) pfiprava formatovaného checkpoinfu vizualizaci

$ formchk input.chk input.fchk

2) vypocet volumetrickych dat
1) elektronova hustota

$ cubegen 0 Density=SCF input.fchk/ density/cube 0

1) elektrostaticky potencial
$ cubegen 0 Potential=SCF input.fchk potential.cube 0

formchk a cubegen jsou z Dokumentace:

modulu gaussian. http://gaussian.com/g_tech/g_ur/u_formchk.htm
http://gaussian.com/g_tech/g_ur/u_cubegen.htm




Uprava cube soubort

Program VMDD neumi nacitat cube soubory vytvorené v nové verzi programu gaussian.
Soubory je nutné nejdrive manualné upravit. Soubor se otevre v textovém editoru a
provedete se editace dle nize uvedenych instrukci.

toto Cislo je nutné vymazat, zbytek
souboru musi zlstat hezmeénén
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l Vizualizace volumetricky

Volumetrické data (cube soubory vytvorené programem cubegen) lze nacist prfimo do
programu vmd. Ve vychozi vizualizaci se zobrazi molekula v carovém modelu bez
volumetrickych dat.

Volumetricka data lze zobrazit jako (Representations):
* isoplochu (isosurface)
* fez (volumeslice)

Mapovani elektrostatického potencialu na isoplochu elektronové hustoty:
1) nacteme hustotu a elektrostaticky potencial do jedné molekuly
2) zobrazime isoplochu elektronové hustoty
3) proisoplochu zvolime vybarveni (Coloring Method) podle volumetrickych dat
(Volume) - zvolime elektrostaticky potencial, skala barev se nastavuje na
zalozce Trajectory (Color Scale Data Range)




Graficke reprezentace




Program VMD — zména m

@ ® & VMD 1.8.7 OpenGL Display

@™ @ craphical Representations
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l Program VMD — zmena

Graphical Representations

Selected violecule

Selekce (volba, maska) casti molekuly:

|0: 2FPZ.pdb
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Trajektorie




lAnaIyza trajektoril'
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poget snimka v trajektorii posuv mezi snimky trajektorie

VMD 1.9.1 OpenGL Display

@ - O VMD 1.9.1 OpenGL Display

pred a po odstranéni transla¢né rotacnich pohyb
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l Odstranéni TR pohybu
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Mereni
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Histogramova analyza
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Picked Atd

[ Show prewiew

S module add cats
$ histogram

/

analyzuj druhy sloupec,
tj. mérenou hodnotu

UloZit na disk jako textovy soubor. Soubor (napt.
distance.txt) obsahuje dva sloupce: Cislo snimku a
nameérenou hodnotu.

dalsi nastaveni programu histogram, viz:
$ histogram -h

-Cc 2 distance.txt distance.hist

Histogram - distance O1-02
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