
لمپسکارگاه

Visual Molecular Dynamics

تُرانداوشگاٌ،فیسیکداوشکذٌ
۸۹اسفىذ

یًسفیفرخ



عناوین
ساختهمتصًراَمیت(Visualize) در شثیٍ سازی

ساختهمتصًراتسارَایکًتاٌمعرفی(Visualize)  لمپسدر

معرفیVMD  ًي وصة آن در يیىذيز ي لیىًکس اتًوت(Ubuntu)

کٍفایلُاییفرمتVMD شىاسذمی

ترایخريجیفایلتًلیذدستًرVMD لمپسيريدیاسکریپتدر

تاومایشVMD فیلمتٍآنتثذیلي

دریکذیگرتٍَافرمتتثذیلVMD

تغییر روگ زمیىٍ ي اتم َا

ساخت واوًلًلٍ کرتىی



سازی شبیه در (Visualize)ساختنمتصوراهمیت

زداییاشکالترای(Debugging) سیستمدر

سیستمپیکرتىذیياتعادکردندرستترای

کاروتیجٍومایشترای



لمپسدرساختنمتصورابسارهایکوتاهمعرفی

 VMD

 AtomEye

 PyMol

 Raster3d

 Rasmol



(تصویری) VMDمعرفی



(ادامه) VMDمعرفی

ۺافسارورمایه

ُاستاتوْا در شبیِ سازی ساختيهتصَرٍیژ

استرایگاى

لیٌَکسّنداردٍیٌذٍزًسخِّن

اهکاًات زیادی دارد

در هیلیٌگ لیست لوپس بِ سَالات ایي ًرم افسار ًیس پاسخ دادُ هی شَد



ویندوز عامل سیستم در VMD نصب

VMD بیتی دارد 64بیتی ٍ  32ًسخِ ّای.
را ًصب کٌین ًصب VMDبیتی  64بیتی، ًسخِ  32اگر برای کاهپیَتر : ًکتِ 

!هی شَد ٍلی کار ًوی کٌذ
:ابتذا آى را از سایت زیر داًلَد کٌیذ

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

(1) (2)



(ادامه)ویندوز  عامل سیستم در VMD نصب

(3) (4)

(5) (6)



ویندوز عامل سیستم در VMD اجرای



ویندوز عامل سیستم در VMD اجرای



Ubuntuلینوکس  عامل سیستم در VMD نصب

.  را دانلىد می کنیم VMDابتدا 
.برای نصب ابتدا ترمینال را طبق شکل زیر باز می کنیم

.قرار می دهیم Desktopرا روی  VMDفرض کنید سىرس 

(1)



(ادامه) Ubuntuلینوکس  عامل سیستم در VMD نصب

(2)

(4)

(5)

(3)



(ادامه) Ubuntuلینوکس  عامل سیستم در VMD نصب

(7)

(8)

(6)



شناسد می VMDکه فایلهاییفرمت

Protein data bank



pdbفرمت

ATOM      1  N       THR A   1       5.700  -9.286  -9.888  1.00  3.05           N  

ATOM      2  CA     THR A   1       6.418  -9.657  -8.635  1.00  3.09           C   

ATOM      3  C       THR A   1       5.549  -9.342  -7.415  1.00  2.89           C  

ATOM      4  O       THR A   1       4.527  -8.693  -7.519  1.00  2.56           O  

ATOM      5  CB     THR A   1       7.681  -8.796  -8.632  1.00  3.07           C  

ATOM      6  OG1  THR A   1       7.316  -7.423  -8.632  1.00  2.71            O  

ATOM      7  CG2  THR A   1        8.516  -9.104  -9.876  1.00  3.41           C   

ATOM      8  H1     THR A   1        5.914  -8.298 -10.131  1.00  3.12          H  

ATOM      9  H2     THR A   1        4.675  -9.395  -9.746  1.00  3.40           H  

ATOM     10  H3    THR A   1        6.011  -9.905 -10.663  1.00  3.17          H  

ATOM     11  HA    THR A   1        6.685 -10.702  -8.649  1.00  3.57          H  

ATOM     12  HB    THR A   1       8.264  -9.013  -7.750  1.00  3.37            H   

ATOM     13  HG1  THR A   1       8.100  -6.907  -8.835  1.00  2.79            H  

ATOM     14 HG21 THR A   1       8.154  -8.517 -10.707  1.00  3.36           H  

ATOM     15 HG22 THR A   1       8.432 -10.155 -10.113  1.00  3.79           H  

ATOM     16 HG23 THR A   1       9.550  -8.859  -9.685   1.00  3.75            H



xyzفرمت

4

Atoms

1      6.28748    0.0158469     -0.197615

1      6.12178    1.43457         -0.197593

1      5.91402    2.16248          1.02925

2      5.26635    3.45262          1.02929

4

Atoms

1       6.39697     -0.140508     -0.583044

1       6.3211        1.30526        -0.514325

1       6.03102      2.00236         0.688049

2       5.20754      3.19116         0.693601

تعداد اتمها



نمونه در VMDبرایخروجیفایلتولیددستور
لمپسورودیاسکریپت

units                  real

atom_style full

bond_style harmonic

angle_style harmonic

pair_style lj/charmm/coul/long 8 10

pair_modify mix arithmetic

kspace_style pppm 1e-4

read_data myfile.data

fix                     1 all nve

velocity             all create 300.0 12345678 dist uniform

thermo             1

thermo_style multi

timestep 1

dump               1  all  xyz  10   vmdfile.xyz

dump                2 all   atom 100  dump.atom

run                   20



VMDبانمایشچگونگی 

کىیذتازرا VMDاتتذا



Newگسیىٍسپسي Fileگزینهمىًاز Molecule کىیذاوتخابرا

(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



را Browseگسیىٍ.شًدمیظاَرزیرتصًرتایپىجرٌآوگاٌ
کىیممیاوتخاب

(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



.کىیممی Loadراآنيکردٌاوتخابراوظرمًردفایلسپس

(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



.دادوشانمختلفومایشُایدررااتمُاتًانمی

(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



CPKومایشدرروگها
سفید:هیدروشن

روشهخاکستری :کربه
قرمس :اکسیصن
آبی :ویتروشن
زرد :گوگرد

(ادامه) VMDبانمایشچگونگی 



فیلمبه VMDنمایشتبدیل

.کردتثذیل mpgفرمتتافیلمتٍ VMDدررا xyzفایلومایشتًانمی



VMDدریکدیگربهفرمتهاتبدیل

مطاتقسپس کىیممیتازرا example.xyzمثلافایلیک VMDبااتتذا
کىیممیرخیرٌراآنشکل



هااتموزمینهرنگتغییر



کربنینانولولهساخت



با تشکر

؟سىال


