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پیشگفتار
رشــد و توســعه ابــزار و روش هــای نویــن آموزشــی در کنــار نیازمندی هــای عملــی، فنــی و تخصصــی، لــزوم بروزرســانی و ارتقــای ســطح 

کمــی و کیفــی منابــع و محتــوای درســی را بیــش از پیــش نمایــان ســاخته اســت.

ــد  ــی فراین ــی و کیف ــش کم ــم و افزای ــال مفاهی ــای کارا در انتق ــن و نرم افزاره ــای نوی ــری ابزاره ــه کارگی ــا و ب ــعه کاربرده ــی توس از طرف

ــش  ــا نمای ــط ب ــای مرتب ــاری، ابزاره ــات آم ــش داده و مطالع ــای نمای ــد روش ه ــی مانن ــد آموزش ــای نوپدی ــن و حوزه ه ــری، عناوی یادگی

تصاویــر ســه بعــدی، واقعیــت مجــازی1 واقعیــت افــزوده2، نرم افزارهــای بــا قابلیــت نمایــش ســاختارهای اجســام مولکــول هــا همــه و 

همــه در کنــار هــم در مفهــوم کلــی روش هــای مصورســازی قابلیــت ارائــه ســرفصل مــدون و کاربــردی را بــرای رشــته های مختلــف فنــی 

ــد قــرار می دهــد. ــوم اجتماعی مــورد تاکی ــا پزشکــی و عل مهندســی ت

بــر ایــن اســاس از آنجائیکــه بســیاری از رشــته های تخصصــی ماننــد داروســازی، شــیمی، فیــزیک، نانوتکنولــوژی، بیوشــیمی میکــروب 

شناســی، بیوانفورماتــیک و ... نیازمنــد اســتفاده از ابــزار مصورســازی بــه ویــژه در مقیــاس مولکولــی می باشــند، دانشــجویان، محققیــن 

ــن  ــزا و ریزتری ــدی3 در اج ــه بع ــش س ــاد نمای ــت ایج ــا قابلی ــای ب ــتفاده از ابزاره ــد اس ــی، نیازمن ــای تخصص ــوزه ه ــن ح ــن ای و فعالی

بخش هــای در مقیــاس اتمــی و مولکولــی هستنــد. همچنیــن درکنــار ایــن، انتقــال درســت مفاهیــم و تصاویــر منطبــق بــر واقعیــت 

ــه  ــی ب ــی و اتم ــاس مولکول ــازی در مقی ــای مصورس ــن نرم افزاره ــمک ای ــه ک ــد ب ــته ها می توان ــن رش ــا ای ــط ب ــی مرتب در دروس آموزش

بهتریــن شکل ممکــن، محقــق گــردد.

از آنجائیکــه دروس مختلــف در رشــته های مرتبــط نیازمنــد جــدی اســتفاده از نرم افزارهــای مصورســازی در مقیــاس مولکولــی 

می باشــند، ضمــن بررســی نرم افزارهــای مناســب کــه دارای قابلیت هــای ویــژه و در عیــن حــال امکانــات اســتفاده آســان4 می باشــند 

ــه دارای  ــه ک ــب ترین گزین ــوان مناس ــه عن ــی5 ب ــیک مولکول ــازی دینام ــان، نرم افــزار مصور س ــن می ــه از ای ــت ک ــرار گرف ــی ق ــورد بررس م

ــا و  ــت ه ــه قابلی ــی و ارائ ــت معرف ــد، جه ــی باش ــده م ــعه دهن ــم توس ــب تی ــی مناس ــار پشتیبان ــترس در کن ــژه و در دس ــای وی قابلیت ه

ــات تخصصــی آن انتخــاب شــد. امکان

کتــاب حاضــر بــا رویکــرد کاربــردی بــرای همــه دانشــجویان، اســاتید و محققیــن حوزه هــای مرتبــط بــا مطالعــات ســاختارهای مولکولــی 

و بیولوژیکــی و بــا تمرکــز بــر قابلیت هــا و خصوصیــات ایــن نرم افــزار، در کنــار توضیــح قابلیت هــا و امکانــات مختلــف در مصورســازی 

انــواع ســاختارهای مولکولــی و آمــوزش هــای متناســب بــا آن تدویــن شــده اســت.

ــت  ــاب و دق ــن کت ــن ای ــی در تدوی ــزاد در همراه ــاز به ــم فرح ن ــی و خان ــدی کوهبنان ــن جدی ــد امی ــای محم ــات آق ــم از زحم لازم می دان

و توجــه بــه نــکات و ظرایــف کاربــردی موضــوع تشکــر و قدردانــی نمایــم. همینطــور از واحــد انتشــارات معاونــت تحقیقــات و فنــاوری 

دانــشگاه علــوم پزشکــی تهــران بــرای چــاپ ایــن کتــاب تشکــر مــی کنــم.

امیــدوارم ایــن تلاش موجبــات گشــودن دریچــه ای هــر چنــد انــدک بــه ســوی ایــن عظمــت الهــی در خلقــت کــه در مقیــاس و 

ســاختارهای مولکولــی و اتمی نمایــان اســت را فراهــم آورد و مــورد قبــول درگاه حــق تعالــی قــرار گیــرد.
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مقدمه
کتــاب مصورســازی در ابعــاد مولکولــی روری بــر قابلیت هــا و کاربردهــای ابــزار مصورســازی دینامــیک مولکولــی بــر اســاس اطلاعــات 

ــاد  ــبات در ابع ــازی و محاس ــا مصورس ــط ب ــای مرتب ــا و خودآموزه ــن مثال ه ــده و همچنی ــد ش ــزار تولی ــه نرم اف ــوط ب ــدات مرب و مستن

مولکولــی بــا اســتفاده از نرم افــزار )VMD( کــه توســط تیــم توســعه دهنــده ایــن نــرم افــزار در قالــب عناویــن و موضوعــات مختلــف در 

۱۴ فصــل تدویــن شــده اســت.

ــل  ــت. در فص ــده اس ــح داده ش ــزار توضی ــت نرم اف ــه فعالی ــردی و حیط ــات کارب ــی کلی ــه، معرف ــوان مقدم ــه عن ــدا ب ــاب، ابت ــن کت درای

دوم بــا اشــاره بــه زیرســاخت مــورد نیــاز بــرای راه انــدازی و اســتفاده از ایــن ســامانه در قالــب ســخت افزار و نرم افزارهــای مــورد نیــاز و 

ــت. ــده اس ــح داده ش ــف توضی ــای مختل ــزار در پلتفرم ه ــب نرم اف ــای نص ــن روش ه همچنی

فصــل ســوم بــه صــورت خلاصــه مــروری بــر قابلیت هــا و اجــزا، دسترســی ها و امکاناتــی کــه نرم افــزار مصورســازی دینامــیک مولکولــی 

در اختیــار قــرار می دهــد اشــاره دارد. فصــل چهــارم ضمــن توضیــح نحــوه بارگــذاری مولکــول در نرم افــزار بــه عنــوان ورودی نــرم افــزار، 

ــار قــرار می دهــد را توضیــح داده اســت. در  ــرم افــزار در اختی ــواع قابلیت هــا و حالت هــای نمایــش مولکــول، انتخاب هایــی کــه در ن ان

فصــل ششــم و هفتــم روش هــای ترســیم مولکــول و انــواع مختلــف نمایــش آن بیــان شــده اســت.

در فصــل هشــتم نحــوه دریافــت خروجــی از نتیجــه اقدامــات و تنظیمــات مرتبــط بــا تصاویــر و انیمیشــن های نهایــی کــه می توانــد در 

کاربردهــای مختلــف از جملــه ارائه هــای علمــی مقــالات و کنفرانس هــا و ســایر مــوارد مــورد نیــاز جهــت نمایشــی از تصویــر مولکولــی 

مــورد نیــاز می باشــد ارائــه شــده اســت.

فصــل نهــم بــه معرفــی رابــط دســتوری کــه بــه زبــان برنامــه نویســی Tcl بــرای اجــرای دســتورات مرتبــط بــا محاســبات و اندازه گیری های 

ــه  ــبات را ارائ ــرای محاس ــی ب ــه نویس ــان برنام ــن زب ــتفاده از ای ــف اس ــای مختل ــت و روش ه ــه اس ــق پرداخت ــاز محق ــورد نی ــوط و م مرب

می نمایــد. فصــل دهــم رابطــه متنــی بــه زبــان پایتــون بــرای کــد نویســی بــه منظــور انــدازه و دریافــت داده هــا و محاســبات مرتبــط بــا آن 

را فراهــم می نمایــد. فصــل یازدهــم ضمــن اشــاره بــه مبانــی قابلیت هــای مرتبــط بــا بردارهــا و ماتریس هــا امکانــات و قابلیت هــای آن 

را بیــان می کنــد. فصــل دوازدهــم امکانــات مرتبــط بــا آنالیــز مولکولــی را ارائــه نمــوده و در فصــل سیزدهــم بــه معرفــی رابــط متغیرهــای 

ــردازد. ــی می پ جمع

ــازی  ــاز در مصورس ــورد نی ــف م ــمت های مختل ــردن قس ــی ک ــای سفارش ــدی روش ه ــه جمع بن ــن ارائ ــم ضم ــل چهارده ــر در فص در آخ

ــه  ــی ب ــای قبل ــده در فصل ه ــاره ش ــات اش ــزا، قابلیت هــا و امکان ــتفاده از اج ــر اس ــر از منظ ــورد نظ ــاختارهای م ــی، س ــیک مولکول دینام

صــورت یک فعالیــت تجمیعــی و کامــل ارائــه شــده اســت.

همچنیــن بــه منظــور توضیحــات تکمیلــی و امکان یادگیــری و تمریــن هرچــه بیشــتر در اســتفاده کاربــردی از ایــن کتــاب، ضمــن اشــاره 

ــا آمــوزش و  ــه مراجــع عناویــن و موضوعــات مرتبــط ب ــه مــوارد مهــم و پرکاربــرد در هــر یک از فصل هــای کتــاب،  در انتهــا ضمــن ارائ ب

مــوارد و تمریــن هــای انجــام شــده بــا اســتفاده از ایــن نرم افــزار بــرای مطالعــه بیشــتر در اختیــار خواننــده قــرار داده شــده اســت. علاوه 

بــر ایــن امکان دسترســی بــه فایل هــای تمرینــی در پورتــال نرم افــزار بــرای ارزیابــی و ســنجش میــزان یادگیــری در اختیــار قــرار گرفتــه 

اســت.

ارائــه نظــرات و بازخوردهــای خواننــدگان در زمینــه مثال هــا و جزئیــات مطالــب مــطرح شــده و پیشــنهادات مرتبــط بــا ارتقــای محتــوا در 

ــه کارگیــری فناوری هــای  ــد در ب ــر شــدن هرچــه بیشــتر آن همــواره مــورد امتنــان اســت. امیــدوارم ایــن تلاش بتوان مسیــر کاربردی ت

نویــن در یادگیــری را بــرای موضوعــات علمــی و تحقیقاتــی مرتبــط بــا مصورســازی در مقیــاس مولکولــی هرچــه بیشــتر فراهــم آورد.
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Introduction

Chapter 1

مقـــــدمـــه و معـــــرفــــی
فصـــــــل یکـــــــــم

   مقدمه   

VMD (Visual Molecular Dynamics( یــک نــرم افــزار گرافیــک مولکولــی اســت کــه بــرای مــدل ســازی، تجزیــه و تحلیــل سیســتم 

ــان برنامــه هــای گرافیکــی  هــای بیولوژیکــی از قبیــل پروتئینهــا، اســیدهای نوکلئیــک، لیپیدهــا و غشــاها طراحــی شــده اســت. در می

ــی  ــازه زمان ــا ب ــی ب ــک مولکول ــیر دینامی ــی و مس ــزرگ بیومولکول ــای ب ــاختارهای ه ــدی درس ــی کارآم ــاظ توانای ــی، VMD از لح مولکول

طولانــی، عملکــرد متقابــل آن بــا تعــداد زیــادی از ابزارهــای شــبیه ســازی دینامیــک مولکولــی، ادغــام آن در ســاختار و اطلاعــات توالــی و 

ســاخت داخلــی آن بــی نظیــر اســت.

ــر روی تمــام نســخه هــای Unix workstations, Apple MacOS X  و Microsoft Windows را دارد.   VMD قابلیــت نصــب ب

اطلاعــات آنلایــن دربــاره VMD از طریــق ســایت www.ks.uiuc.edu/Research/vmd موجــود میباشــد.

VMD تصویر1-1: مثال هایی از مدلسازی با

   VMD لیست ویژگیهای کلیدی   

تصویــر ســازی مولکولــی کلــی 3 بعــدی بــا روشــهای طراحــی و رنــگ آمیــزی گســترده و پشــتیبانی قــوی بــرای تصویــر ســازی ? 

دینامیــک مولکولــی

VMDیــک کاربــرد کلــی بــرای نمایــش مولکــول هــای حــاوی هــر تعــداد از اتمهــا اســت و قابلیتهــای اساســی آن مشــابه ســایر برنامــه 

هــای شــبیه ســازی مولکولــی اســت VMD . فایــل هــای داده را بــا اســتفاده از یــک سیســتم افزونــه توســعه یافتــه مــی خوانــد و از تبدیل 

ســایر قالــب هــا پشــتیبانی مــی کنــد. انتخــاب هــای اتمــی تعریــف شــده توســط کاربــر مــی توانــد در هــر یــک از بازنمودهــای مولکولــی 

اســتاندارد نمایــش داده شــود. گرافیکهــای نمایــش داده شــده مــی تواننــد بــه یــک فایــل تصویــری، بــه یــک فایــل صحنــه قابــل اســتفاده 

توســط برنامــه ردیابــی پرتویــی و یــا بــه یــک فایــل توصیــف هندســه مناســب بــرای اســتفاده بــا چاپگرهــای ســه بعــدی بــه کار رونــد ]1[.

تصویرســازی دادههــای دینامیــک مولکولــی )پشــتیبانی از تمــام فرمــت هــای مهــم فایــل داده هــای مولکولــی، بــدون ? 

محدودیــت در انــدازه ســاختار و یــا مســیر بــه جــز ظرفیــت حافظــه و آدرس دهــی(

VMD میتوانــد مختصــات اتمــی از AMBER, Charmm، DLPOLY, Gromacs, MMTK, NAMD, X-PLORو دیگــر نــرم 

افزارهــای شــبیه ســازی را بارگــذاری )load( کنــد. از ایــن دادههــا میتــوان بــرای حرکــت مولکولهــا و بــرای ترســیم تغییــر در خصوصیــات 

مولکولــی از قبیــل زاویــه هــا، دووجهــی هــا، مســافت هــای میــان اتمــی یــا انــرژی هــای در گــذر زمــان اســتفاده شــود. ترکیــب گســترده 

انتخــاب اتــم بــرای انتخــاب زیرمجموعــه هــای اتــم هــا بــرای انجــام کارهــای تحلیلــی و بــرای نمایــش گرافیکــی ازایــن نــوع قابلیــت هــای 

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
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ایــن نــرم افزاراســت]2[.

تصویرسازی دادهای حجمی ? 

VMD   میتوانــد نقشــه هــای حجمــی را بارگــذاریload((، تولیــد و نمایــش دهــد. قالــب هــای پشــتیبانی نقشــه شــامل نقشــه هــای  

CryoEM، نقشــه هــای بالقــوه الکترواســتاتیک، نقشــه هــای چگالــی الکترونــی و بســیاری دیگــر از فرمتهــای نقشــه اســت.

شبیه سازی تعاملات دینامیک مولکولی ? 

VMD  را مــی تــوان بــه عنــوان یــک پردازنــده پیشــرو گرافیکــی بــرای یــک برنامــه دینامیــک مولکولــی زنــده در حــال اجــرا بــر روی یــک ابــر 

رایانــه از راه دور یــا ایســتگاه کاری بــا قابلیــت بــالا اســتفاده کــرد. VMD  میتوانــد تعاملــی اعمــال کنــد ونیروهــا را در یــک شــبیه ســازی 

MD بــا اجــرای آن تجســم کنــد]3[.

ارائه تصاویر با کیفیت بالا و کیفیت تصاویر مولکول با وضوح بالا? 

فرمان‌های آنالیزمولکولی? 

بســیاری از فرمان‌هــا بــرای تجزیــه و تحلیــل مولکولــی ارایــه شــده‌اند. اینهــا شــامل فرمان‌هایــی بــرای اســتخراج اطلاعــات از 

ــباتی  ــر محاس ــرای مقادی ــع ب ــات و تواب ــتکاری مختص ــرای دس ــی ب ــرداری و ماتریس ــای ب ــا، روال‌ه ــا و مولکول‌ه ــای اتم‌ه مجموعه‌ه

ــتند. ​ ــش هس ــعاع چرخ ــرم و ش ــز ج ــد مرک مانن

 ?    Python و Tcl زبان های برنامه نویسی

ــگان در دســترس هســتند بــرای پــردازش دســتورها متنــی اســتفاده می‌کنــد.  ــه طــور رای VMD از زبان‌هــای متنــی پایتــون و Tcl کــه ب

ایــن زبان‌هــای محبــوب شــامل متغیرهــا، حلقه‌هــا و خیلــی چیزهــای دیگــر هســتند. VMD همچنیــن از جعبه‌ابــزار Tk یــک 

ــد.​ ــرار می‌کن ــاط برق ــا Tcl ارتب ــه ب ــد ک ــتفاده می‌کن ــاده اس ــر س ــط کارب ــزار راب جعبه‌اب

گسترش آن آسان است) کد منبعی که با C و C ++ نوشته شده است(? 

VMD در C و C + + نوشــته شــده و از طراحــی شــی گــرا اســتفاده می‌کنــد. VMD یــک رابــط متصــل شــونده را بــرای گســترش پشــتیبانی 

از قالــب فایــل و بــرای پســوندهای هــدف عمومــی بــا قابلیــت اجــرا می‌کنــد]4,5[. ​

پشتیبانی از ورودی چند وجهی و سیستم‌های نمایش مختلف ? 

تعــدادی از سیســتم‌های نمایــش و کنتــرل بصــری مختلــف عــاوه بــر مانیتــور، صفحه‌کلیــد و مــاوس معمولــی پشــتیبانی می‌شــوند. 

کتابخانــه VRPN بــرای دریافــت اطلاعــات موقعیــت و جهــت گیــری از طیــف گســترده‌ای از دســتگاه‌های ورودی فضایــی، از جملــه 

  WireGL ــا ــد. VMD ب ــتفاده می‌کن ــره اس ــی و غی ــای فضای ــرو(، توپ‌ه ــورد نی ــی )بازخ ــتگاه‌های لمس ــی، دس ــای مغناطیس ردیاب‌ه

 FreeVR و CAVE بــا تلفیــق VR روی طبقــه بنــدی نمایــش دیوارهــا اجــرا مــی شــود و محیط‌هــای همه‌جانبــه Chromium و

پشــتیبانی میشــوند]6,7[. 

تماس با نویسندگان ? 

توســعه دهنــده فعلــی VMD، John E. Stone اســت. اگــر شــما هــر گونــه پیشــنهاد، گــزارش اشــکال و یــا توضیحــات کلــی در مــورد 

VMD داریــد، مــی توانیــد آن‌هــا را از طریــق نشــانی الکترونیکــی  vmd@ks.uiuc  بــرای نویســندگان بفرســتید. ​

 ? VMD ثبت نام در سایت

 VMD از تمامــی سیســتم عامــل هــای رایانــه ای اصلــی پشــتیبانی مــی کنــد و بــه صــورت رایــگان بــرای تمــام کاربــران نهایــی دردســترس 

ــد  ــی از رون ــام بخش ــد. ثبت‌ن ــت آوری ــی http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd بدس ــه اصل ــد از صفح ــی توانی ــت و م اس

ــت  ــوز موافق ــا مج ــد و ب ــا را خواندی ــر کــرده و آن‌ه ــود VMD را پ ــمت دانل ــود درقس ــای موج ــه فرم‌ه ــی ک ــت. زمان ــود نرم‌افــزار اس دانل

ــزار  ــرم اف ــد. ن ــال کنی ــن را دنب ــتورالعمل آنلای ــود، دس ــه خ ــب VMD در رایان ــرای نص ــود.  ب ــام می‌ش ــما تم ــام ش ــد ثبت‌ن ــد، رون کردی

VMD نســخه هــای 32 و 64 بیتــی دارد کــه نصــب نســخه 64 بیتــی ایــن نــرم افــزار در کامپیوتــر 32 بیتــی ممکــن نمــی باشــد.این نــرم 

افــزار رایــگان اســت و نیــازی بــه لایســنس بــرای نصــب نــدارد.

مرجع رفرنس ? 

نویســندگان وتوســعه گــران نــرم افــزار VMD درخواســت میکننــد کــه رفرنــس دهــی تصاویــر و آنالیزهــای بدســت آمــده بــا اســتفاده از 

ایــن نــرم افــزار شــامل مرجــع زیــر باشــد:

Humphrey, W., Dalke, A. and Schulten, K., “VMD - Visual Molecular Dynamics” J. Molec.
Graphics 1996, 14.1, 33-38.



7فصـــل دوم 6 سخت افزار و نرم افزارهای مورد نیاز، نصب نرم افزار

   2-1    |    سخت افزار و نرم افزارهای پایه ای مورد نیاز   

ــه نحــوه تدویــن و نحــوه اســتفاده از آن متفــاوت اســت. VMD دارای دو  ــته ب ــرای اجــرای VMD بس ــه ب  الزامــات ســخت‌افزاری اولی

حالــت اصلــی عملیــات، حالــت گرافیکــی کامــاً برجســته معمولــی و حالــت عملــی کامــاً مبتنــی بــر متــن مناســب بــرای آنالیــز از راه دور 

 VMD روی ابــر رایانــه هــا، تعبیــه شــده در ســایر بســته هــا و آنالیــز عملیــات دســته ای مشــابه اســت. حالــت ممتــاز گرافیکــی با قابلیــت

بســیار مــورد اســتفاده اســت و بــه یــک شــتاب‌دهنده گرافیکــی بــا قابلیــت OpenGL بــا راه اندازهــای بــه روز نیــاز دارد. برخــی از چیــپ 

هــای گرافیکــی یــا GPI هــا دارای درایورهایــی هســتند کــه دارای قابلیــت پاییــن هســتند و قــادر بــه اجــرای VMD بــا قابلیــت گرافیکــی 

ــوان  ــه عن ــر )‏ب ــط کارب ــده توس ــی تعریف‌ش ــای محیط ــه متغیره ــا در نتیج ــودکار و ی ــور خ ــه ط ــا ب ــوارد ی ــن م ــود. ای ــد ب ــل نخواهن کام

ــاب  ــه انتخ ــا ک ــد. از آنج ــتفاده می‌کنن ــه در VMD اس ــت کاهش‌یافت ــا قابلی ــی ب ــد گرافیک ــال VMDSIMPLEGRAPHICS(‏، از م مث

چیــپ یــا کارت گرافیکــی GPU بیشــترین تأثیــر را در قابلیــت هــای تجســم و عملکــرد VMD دارد، ایــن جــزء ســخت افــزاری اســت کــه 

VMD  .ــردن را دارد ــه ک ــد، ارزش هزین ــته باش ــز داش ــم تمرک ــه تجس ــای مربــوط ب ــر روی کاره ــتفاده از VMD ب ــرای اس ــدا ب ــر در ابت اگ

ــور وابســته اســت. در صــورت  ــه وجــود ســخت افــزار GPU و پشــتیبانی از درای ــدر پیشــرفته ای برخــوردار اســت کــه ب از ویژگیهــای رن

امــکان، ایــن ویژگــی هــا VMD را قــادر مــی ســازند ســاختارهای بســیار بــزرگ یــا پیچیــده را بــه صــورت تعاملــی بــه نمایــش بگذارنــد و 

از انــواع نمایشــگرهای 3 بعــدی مخصــوص استریوســکوپی پشــتیبانی کننــد. بعنــوان یــک مزیــت، GPU هــای اخیــر هــم اکنــون مــی 

تواننــد برخــی از وظایــف محاســباتی را کــه در VMD انجــام مــی شــود، تســریع کننــد، کــه جزئیــات بیشــتر در زیــر مــورد بحــث قــرار گرفتــه 

 VMD اســت. پــس از انتخــاب شــتاب‌دهنده گرافیکــی، مقــدار حافظــه سیســتم در دســترس بیش‌تریــن تاثیــر را بــر عملکــرد و قابلیــت

خواهــد داشــت. هــر چــه حافظــه یــک ماشــین بیشــتر باشــد، فریــم هــای بیشــتری می‌تواننــد همزمــان از فایل‌هــای مســیر دینامیــک 

مولکولــی بــزرگ بارگــذاری شــوند. بــرای کارهــای تجزیــه و تحلیــل حالــت دســته ای کــه در درجــه اول از برنامــه نویســی تشــکیل شــده 

انــد، حافظــه سیســتم اغلــب منبعــی اســت کــه امــکان انجــام بســیاری از کارهــای تجزیــه و تحلیــل را محــدود مــی کنــد.

   GPU های چند هسته‌ای و شتاب دهنده CPU     |    2-2   

VMD  از پردازنــده هــای چنــد هســته ای و پردازنــده هــای GPU  چندگانــه بــرای تســریع بیشــتر انجــام تجســم و آنالیــز محاســبه شــده 

ــن  ــی ]8، 9[، تعیی ــی تعامل ــک مولکول ــه دینامی ــی از جمل ــی های ــته ای ویژگ ــد هس ــای چن ــد CPU . ه ــی کن ــتفاده م ــگر اس از پردازش

ــعاعی  ــع ش ــع توزی ــدان ]‏ ۱۰ [‏، تواب ــوط می ــا خط ــط ی ــم خ ــاح تجس ــه اصط ــا  ب ــتقات آنه ــی و مش ــای انتخاب ــد،«در درون«  اتمه پیون

ــا اســتفاده از Tachyon ]۱۲، ۱۳، ۱۴[‏ OSPRay ]‏ ۱۵ [‏ موتورهــای رهگیــری پرتویــی را تســریع  ــالا ب ــا کیفیــت ب ]‏۱۱[‏، رندرینــگ هــای ب

می‌کننــد. VMD  همچنیــن از شــتاب دهنــدهGPU  بــا اســتفاده از CUDA پشــتیبانی مــی کنــد و از هــر دو پردازنــده چنــد هســته ای  

 ,17 ,16[ ”Volmap coulombmsm( و ”Volmap coulomb“ بــرای ســرعت بخشــیدن بــه الکترواســتاتیک )یعنــی GPU وCPU

18, 19, 20, 21, 22, 23, 24, 25[, نمونــه بــرداری لیگانــد ضمنــی )بــه عنــوان مثــال volmap ils(، محاســبه توابــع توزیــع شــعاعی ]11[، 

کیفیــت محاســبات متقابــل بــرای روش‌هــای ترکیبــی]26,27[، آنالیــز مســیر مولکولــی]28[، آنالیزخوشــه ای مســیر محاســبه و ارائــه 

ــای  ــخه ه ــن نس ــد. آخری ــی کن ــتفاده م ــی  ]33, 34, 14, 35, 36[ اس ــطوح مولکول ــی ]29, 5, 30, 31, 32[، س ــای مولکول اوربیتاله

 ,36 ,35[  Tachyonو نســخه هــای تعاملــی موتــور رهگیــری پرتویــی GPU همچنیــن شــامل یــک دســته بنــدی شــتاب یافتــه VMD

ــتند.]39[ ــر NVIDIA OptiX و CUDA    هس ــی ب 37, 38, 7[، مبتن

Hardware and software required,
software installation

Chapter 2

ســخت افــزار و نــرم افزارهای 
ــزار ــرم اف ــب ن ــورد نیاز،نص م
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   2-3   |    محاسبات موازی روی کلاسترها و ابر کامپیوترها    

VMD هنگامــی کــه بــا MPI پشــتیبانی می‌شــود، از آنالیــز مــوازی حالــت دســته ای در مقیــاس بــزرگ و تجســم بــر روی کلاســترها و ابــر 

کامپیوترهــا پشــتیبانی می‌کنــد ]14, 35, 26, 40, 41, 36, 37, 38, 42[ .  وقتــی VMD را روی کلاســترها و کامپیوترهــای مــوازی اجــرا 

ــاد، یــک مرتبــه MPI  بــرای چندیــن  ــا بــه احتمــال زی می‌کنیــم، امــکان اجــرای یــک مرتبــه MPI بــرای هــر هســته CPU وجــود دارد، ی

 VMD بــرای کل گــره محاســباتی انجــام میشــود.  اگــر در هــر گــره محاســباتی بیــش از یــک نمونــه  MPIیــا یــک مرتبــه ،CPU هســته

ــا GPI هــا هــر نمونــه  اجــرا شــود، بــه طورمعمــولا لازم اســت کــه متغیرهــای محیطــی را محــدود کنیــم کــه کــدام هســته CPU و / ی

ــا از ناهنجاری‌هــای عملکــردی  ناشــی از رقابــت در منبــع جلوگیــری کننــد ]‏ 20 [.   VMD تــاش می‌کننــد ت

   VMD 2-4    |    نصب​   

جهت نصب نرم افزار آدرس

https://www.ks.uiuc.edu/Development/Download/download.cgi?PackageName=VMD  را در مرورگــر وارد 

کنیــد یــا وارد ســایت https://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/ شــوید و از قســمت software وارد بخــش VMD شــده و 

بــرروی Download کلیــک کنیــد.

VMDتصویر1-2: نحوه ی ورود به بخش مربوط به دانلود نرم افزار

بعــد ازایــن بــا نســخه هــای متعــدد نــرم افزاربــرای سیســتم عامــل هــای مختلــف روبرومــی شــوید. اگرازسیســتم عامــل ویندوزاســتفاده 

مــی کنیــد نســخه ی مربــوط بــه آن را انتخــاب کنیــد.

VMDتصویر2-2: انتخاب نسخه ی متناسب با سیستم عامل جهت نصب نرم افزار

درمرحلــه ی بعــد در صورتــی کــه از قبــل ثبــت نــام کــرده ایــد نــام کاربــری و پســورد خــود را وارد کنیــد در غیرایــن صــورت نــام کاربــری و 

ــد. ــک کنی ــرروی Continue with registration or download کلی ــد وب ــاب کنی ــورد انتخ پس

تصویر3-2: وارد کردن نام کاربری وپسورد

https://www.ks.uiuc.edu/Development/Download/download.cgi?PackageName=VMD
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درمرحلــه ی بعــد همانطورکــه گفتــه شــد درصورتــی کــه از قبــل ثبــت نــام نکــرده ایــد، مشــخصات لازم را وارد کنیــد و ثبــت نــام خــود را 

تکمیــل کنیــد. بعــد ازتکمیــل اطلاعــات خواســته شــده بــرروی Register  کلیــک کنیــد و در صــورت صحیــح وارد کــردن اطلاعــات ثبــت 

نــام شــما بــا موفقیــت بــه اتمــام مــی رســد و بعــد ازآن بــه راحتــی مــی توانیــد فایــل را دانلــود ونصــب کنیــد.

تصویر4-2: تکمیل مشخصات لازم جهت ثبت نام

 .LINUX OpenGL ،درصــورت اســتفاده از لینوکــس، وابســته بــه نــوع کامپیوتــر، یکــی از نســخه هــا رو دانلــود کنیــد، بــه عنــوان مثــال

ســپس فایــل را بــا دســتور   tar -xvzf vmd-1.8.4.bin.LINUX.opengl.tar.gz بازکنیــد. ابتــدا بایــد آنــرا  configure  کنیــد، وارد 

configure LINUX  :و بــرای لینوکــس ایــن نــرم افــزار را آمــاده نصــب کنیــد cd vmd-1.8.4 :فولــدر مربوطــه شــوید

سپس به فولد src رفته و نرم افزار را نصب کنید:
cd src 
make install

دقت کنید برای قسمت آخر باید اختیارات روت داشته باشید تا نرم افزار نصب شود.

http://www.ks.uiuc.edu/Development/Download/download.cgi?UserID=&AccessCode=&ArchiveID=916
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   VMD 3-1   |    معرفی سریع   

در ابتــدا یــک معرفــی ســریع از VMDمــی شــود . مولکول‌هــا و فایل‌هــای داده مــورد اســتفاده در ایــن برنامــه آموزشــی را مــی تــوان از 

صفحــه اصلــی ســایت VMD از حــوزه مســتندات مرتبــط بــا نســخه ی مربوطــه دانلــود کــرد و بــه وضــوح بــا عنــوان داده‌هــای آموزشــی 

http://www.ks.uiuc.edu/ از طریــق یــا  ( شده‌اســت   )User’s Guide tutorial data گــذاری  برچســب  کاربــر  راهنمــای 

Training/Tutorials/vmd مــی توانیــد فایــل هــای مربــوط بــه چنــد پروتئیــن را جهــت تمریــن و آمــوزش دانلــود کنیــد. در بقیــه این 

برنامــه آموزشــی فــرض می‌کنــد کــه شــما ایــن مجموعــه داده را دانلــود و بــاز کرده‌ایــد. ​بــرای شــروع VMD، vmd را بــر روی دســتور 

ــا منــوی اســتارت )‏Apple MacOS X و  ــا کلیــک روی آیکــون VMD در دســکتاپ ی ــا ب ــد، ی ــپ کنی خطــی پوســته خــودش )Unix( تای

 VMD یــک پنجــره نمایــش بــا نــام ،vmd بایــد بــا یــک پنجــره بــا عنــوان کنســول VMD .‏ آن را شــروع کنیــد)Microsoft Windows

OpenGL Show و یــک منــوی main بــا نــام VMD آغــاز شــود. دســتورها متنــی در پنجــره کنســول تایــپ می‌شــوند، مولکول‌هــا در 

ــی  ــا را م ــام پنجره‌ه ــتند. تم ــترس هس ــط در دس ــوندها از menu راب ــا و پس ــط ‌ه ــر راب ــوند، و دیگ ــش داده می‌ش ــی نمای ــره گرافیک پنج

ــه حداقــل  ــا ب ــا دســتور menu ]‏ ۹.۳.۱۹ [‏ در کنســول متنــی بســت ی ــر ی ــا اســتفاده از کنترل‌هــای پنجــره‌ای اســتاندارد کامپیوت ــوان ب ت

رســاند. اکثــر توابــع می‌تواننــد هــم بــا منــو رابــط و هــم بــا کنســول متــن اجــرا شــوند، اگرچــه برخــی از ویژگی‌هــای پیچیــده نوشــتار تنهــا 

بــه عنــوان دســتورها متنــی در دســترس هســتند. 

  ​ 2-3   |    به تصویر کشیدن یک مولکول: برای مثال میوگلوبی   

بــرای بارگــذاری )load( یــک مولکــول جدیــد از منــوی File در پنجــره Main، ایــن پنجــره File مربــوط بــه ملکــول را بــاز خواهــد کــرد ]‏ 

۵.۴.۴ [‏. بــرای مثــال یــک فایــل PDB )‏بانــک داده پروتئیــن(‏ حــاوی مختصــات اتم‌هــا در میوگلوبیــن را بارگــذاری کنیــد PDB( تعریفــی 

 browser انتخــاب کنیــد  تــا فایــل File از پاییــن پنجــره Browse از جوئــل برنــدزن از آزمایشــگاه ملــی لاس آلامــوس اســت). ابتــدا

ــد. در آنجــا، فایــل  ــد بروی ــود کرده‌ای ــه فهرســت proteins/ مجموعــه داده‌هــای آموزشــی کــه از وب ســایت VMD دانل ــد. ب ــالا بیای ب

ــت،  ــره File اس ــن پنج ــه در پایی ــول ک ــل browser مولک ــه load را در فای ــرده و دکم ــاب ک ــل browser انتخ mbco.pdb را در فای

فشــار دهید(دقــت شــود درمســیری کــه فایــل مربــوط بــه pdb ذخیــره شــده اســت از حــروف فارســی اســتفاده نشــود زیــرا مــی توانــد 

بارگیــری را بــا مشــکل روبــرو کنــد(. تصویــر۳-۱ مثالــی از VMD در نمایــش ایــن پروتئیــن را نشــان مــی دهــد. مــی توانیــد از مــاوس 

 rotation, translation, :بــرای دســتکاری ســاختار در پنجــره نمایــش اســتفاده کنیــد. ســه حالــت اصلــی مــاوس وجــود دارد

ــه  ــی ک ــد در حال ــر روی صفحه‌کلی ــا s ب ــا فشــار دادن r، t، ی ــا ب ــی، ی ــره اصل ــوی mouse در پنج ــوان از من ــی ت scaling. ایــن مدهــا را م

مــوس در پنجــره گرافیکــی اســت، تغییــر داد. در حیــن امتحــان، توجــه داشــته باشــید کــه مــکان نمــا چگونــه بــرای نشــان دادن حالــت 

ــه  ــد و دکم ــرل می‌کن ــه را کنت ــوازی صفح ــور م ــول مح ــش ح ــاوس چرخ ــپ م ــه چ ــت rotation، دکم ــد. در حال ــر می‌کن ــوس تغیی م

میانــی دوران حــول محــور عمــود بــر صفحــه را کنتــرل می‌کنــد. در مــد translation، دکمــه ســمت چــپ مــاوس translation را بــه 

مــوازات صفحــه نمایــش کنتــرل مــی کنــد، در حالــی کــه دکمــه وســط translation را در داخــل و خــارج از صفحــه کنتــرل مــی کنــد. در 

نهایــت، در حالــت scaling، هــر دو دکمــه ســمت چــپ و وســط کنتــرل مــی کننــد وقتــی مــاوس بــه ســمت چــپ یــا راســت حرکــت مــی 

کنــد، مقیــاس کلــی را کنتــرل مــی کنــد، امــا دکمــه وســط باعــث ایجــاد تغییــرات بزرگتــر مــی شــود.

Tutorial

Chapter 3

ــال تــــــــوتــــــــــوریــــــــ
فصـــــــــل ســــــــوم

http://www.ks.uiuc.edu/Training/Tutorials/vmd
http://www.ks.uiuc.edu/Training/Tutorials/vmd
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تصویر1-3: مثالی از VMD در نمایش میوگلوبین را نشان می‌دهد.

اگــر بــه طــور پیــش فــرض، مولکــول هــا در نمایــش بــه صــورت »lines« نشــان داده شــوند، هــر نــوع اتــم رنــگ شــده اســت. فــرض 

کنیــد شــما مــی خواهیــد ســاختار میوگلوبیــن را بــا  backboneپروتئیــن آن بــه عنــوانtube نشــان دهیــد، هــم )heme ( بــه عنــوان 

licorice، مولکــول یــون  SO4 و C O کــه بــه عنــوان کــره هــای van der Waals   نمایــش داده مــی شــود، و هیســتیدین 64 و 93 بــه 

عنــوان مــدل هــای CPK معرفــی مــی شــوند.  ابتــدا پنجــره Graphics را بــاز کــرده، بــا انتخــاب آیتــم Representations در منــوی 

graphics  از پنجــره VMD Main را انجــام مــی دهیــم. در قســمت Selected Atoms  کلمــه backbone را در ناحیــه ورودی 

ــی  ــره اصل ــز زنجی ــه ج ــا ب ــام پروتئینه ــود. تم ــاب ش ــن انتخ ــی میوگلوبی ــره اصل ــا زنجی ــم ت ــی کنی ــرده و »enter » م ــاب ک ــن انتخ مت

 NewCartoon صــورت مــی گیــرد دقــت نماییــد(. انتخــاب VMD OpenGL Show حــذف میشــوند )بــه تغییراتــی کــه در پنجــره ی

در قســمت انتخابگــر drawing method  زنجیــره اصلــی را بــه صــورت لولــه ای)tube( نمایــش میدهــد. در قســمت انتخابگــر 

ــر روی  ــد. ب ــاب کنی ــه secondary structure را انتخ ــرض کلم ــش ف ــورت پی ــه ص ــه ب ــاختار لول ــگ س ــرای رن coloring method ب

گزینــه کلیــک کنیــد . ایــن یــک نمایــه)representation( جدیــد در مرورگــر ایجــاد مــی کنــد، کــه مشــابه بــا نمونــه اصلــی اســت. ایــن 

representation جدیــد میتوانــد بــدون تاثیــر بــر بقیــه عوامــل تغییــر کنــد بنابرایــن قســمت نوشــتاری atom selection را پــاک 

ــوان آن  ــه هــم قابل‌مشــاهده نیســت چــون نمی‌ت ــا heme انتخــاب شــود. در ایــن مرحل ــد ت ــام HEM resname را وارد کنی کنیــد و ن

را بــه عنــوان یــک cartoon نشــان داد، پــس بــرای ایــن منظــور در قســمت drawing method  گزینــه »Licorice  » را بــرای ظاهــر 

شــدن آن انتخــاب کنیــد. دوبــاره بــر روی Create Rep کلیــک کنیــد تــا نمــای جدیــد ایجــاد شــود، CO resname SO4   را وارد کنیــد 

تــا یــون SO4 و مولکــول CO انتخــاب کنــد، در قســمت drawing method گزینــه » VDW« را انتخــاب کنیــد تــا آن‌هــا بــه صــورت 

ــا دو هیســتیدین  کره‌هــای وان در والســی ارائــه شــوند. یکبــار دیگــر، دکمــه Create Rep را فشــار داده و resid 93 64 را وارد کنیــد ت

انتخــاب شــود و آنهــا را بــه صــورت  “CPK” معرفــی کنیــد )یعنــی در قســمت drawing methodگزینــه CPK را انتخــاب کنیــد (. 

اگر همه این موارد را دنبال کردید، پس تبریک می‌گویم، شما تصویر قشنگی از myoglobin  ایجاد کرده‌اید!

با آزمایش‌های بیشتر باید به خوبی در مسیر یادگیری نحوه استفاده از VMD قرار بگیرید. 

   3-3   |    ارائه تصویر    

از آمــوزش قبلــی نمایــی جالــب از ایــن مولکــول را پیــدا کنیــد. فــرض کنیــد مــی خواهیــد ایــن دیــدگاه را در یــک ژورنــال منتشــر کنیــد 

و یــک تصویــر بــا کیفیــت بــالا مــی خواهیــد، یــا مــی خواهیــد یــک پوســتر بــزرگ درســت کنیــد. گرفتــن عکــس از یــک صفحــه نمایــش 

ــوح  ــا وض ــزی ب ــما چی ــن ش ــود، بنابرای ــکار می‌ش ــلها آش ــدازه پیکس ــون ان ــود چ ــر می‌ش ــه منج ــه ‌دان ــبتا دان ــر نس ــک تصوی ــه ی ــب ب اغل

بیشــتر می‌خواهیــد. چندیــن برنامــه در دســترس اســت کــه مــی تواننــد بــر اســاس یــک ســند ورودی، تصویــر شــفاف بــا کیفیــت بــالا 

ارائــه دهنــد. VMD ایــن امــکان را دارد کــه کدنوشــته‌های ورودی را بــرای بســیاری از ایــن برنامه‌هــای پــردازش تصویــر ایجــاد کنــد، 

کــه ممکــن اســت بــرای ایجــاد تصویــر بــا کیفیــت بالاتــر از صحنــه نمایــش‌ داده ‌شــده توســط VMD در زمانــی کــه اســکریپت ایجاد شــد، 

پــردازش شــود. بــرای توضیحــات بیشــتر در مــورد نحــوه عملکــرد ایــن بخــش، بــه فصــل 8 مراجعــه کنیــد. پنجــره Render را بــاز کــرده 

)از قســمتFile  میتوانیــدRender  پیــدا کنیــد ( و از منــوی Render Using گزینــه Tachyon را انتخــاب کنیــد . هــر دو جعبــه متــن 

 Start Rendering دیگــر بــا مقادیــر پیــش فــرض پــر شــده اســت کــه بــرای اهــداف ایــن آمــوزش نیــازی بــه تغییــر آنهــا نیســت. دکمــه

را فشــار دهیــد. بعــد از چنــد لحظــه پــردازش، مــی توانیــد پیــام زیــر را در پنجــره کنســول VMD مشــاهده کنیــد.

.Info) Rendering complete

plot.dat. بــه یــک فایــل تصویــری بــه نــام )Desktop( اگــر همــه چیــز بــه درســتی پیــش رفتــه باشــد، در محیــط کاری فعلــی خــود

ــا  ــدوز BMP ی ــورت وین ــه ص ــر ب ــن تصوی ــود. ای ــاد میش ــا plot.dat.bmp (on Windows( ایج tga (on MacOS X or Unix(  ی

قالــب گرافیکــی Targa اســت و توســط بســیاری از برنامــه هــا )ماننــد display, ipaste, xv, Gimp, Photoshop ( قابــل خوانــدن 

اســت )توجــه کنیــد ازطریــقBrowse  مــی توانیــد محــل ذخیــره شــدن فایــل خروجــی ونــام آن را انتخــاب وتغییردهیــد(.

   4-3   |     ایجاد سریع یک انیمیشن   

قــدرت دیگــر VMD  توانایــی آن در بــاز پخــش نتایــج مســیریابی ناشــی از شــبیه ســازی هــای دینامیــک مولکولــی اســت. یــک نمونــه 

مســیریابی، alanin.dcd   در فهرســت پروتئیــن هــای موجــود بــا VMD ارائــه شــده اســت. بــرای بارگــذاری )load( آن، فایــل  مولکــول 

ــل   ــد و فای ــک کنی ــه browser کلی ــر روی دکم ــپس ب ــد. س ــاز کنی ــمت browser  ب ــد از قس ــح داده ش ــاً توضی ــه قب ــور ک را همانط

alanin. را فشــار دهیــد تــا فایــل ســاختاری بارگــذاری شــود. بعــد، فایــل Load را انتخــاب کنیــد. پــس از انتخــاب، دکمــه alanin.psf

dcd را انتخــاب کنیــد و آن را بارگــذاری کنید)بــه پســوندهای فایــل هــای انتخابــی دقــت داشــته باشــید(. ایــن کار چارچــوب مســیریابی 

DCD را در یــک مولکــول بــا فایــل alanin.psf  کــه قبــا بارگــذاری شــده می‌خوانــد. ​ در پنجــره display شــما بایــد شبیه‌ســازی 

ــت.  ــدار اس ــا ناپای ــزا کام ــط مج ــک محی ــاختار در ی ــه س ــد ک ــد ببینی ــی می‌توانی ــه راحت ــا ب ــد. ام ــدوده ببینی alanin residue را در مح

پــس از بارگیــری فایــل DCD، انیمیشــن متوقــف مــی شــود. بــرای دیــدن دوبــاره آن یــا تنظیــم دقیــق پخــش، از کنتــرل هــای انیمیشــن 

]5.4.3[ موجــود در پاییــن پنجــره VMD Main اســتفاده کنیــد کــه در تصویــر2-3 نشــان داده شــده اســت. دکمــه‌ای را فشــار دهیــد 

کــه بــه نظــر می‌رســد انیمیشــن را پخــش می‌کنــد. از اســایدر ســرعت در پاییــن پنجــره بــرای تغییــر ســرعت بازپخــش اســتفاده کنیــد. 

بــرای تغییــر ســرعت پخــش از نــوار لغزنــده ســرعت در پاییــن پنجــره اســتفاده کنیــد. بــا چرخــش مولکــول بــه اطــراف و غیــره شــما بایــد 

در مــورد چگونگــی ناپایــداری سیســتم در طــول شبیه‌ســازی ایــده‌ای بــه دســت آوریــد. کنتــرل هــای انیمیشــن عمومــاً مشــابه آنچــه در 

DVD یــا CD player پیــدا مــی کنیــد، هســتند.
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تصویر2-3: بخش موجود درپنجره ی اصلی مربوط به پخش وتنظیمات نمایش انیمیشن

   3-5   |     مقدمه ای بر انتخاب اتم   

در ایــن بخــش فــرض بــر ایــن اســت کــه شــما ســاختار میوگلوبیــن mbco.pdb را بارگــذاری کــرده ایــد و نظــرات مــورد بحــث در بخــش 

ــد. VMD روش  ــرار کنی ــا را تک ــده در آنج ــف ش ــد توصی ــد و رون ــب برگردی ــه عق ــت، ب ــت نیس ــن درس ــر ای ــت. اگ ــده اس ــاد ش 2-3 ایج

انتخــاب اتــم قدرتمنــدی دارد کــه در تولیــد گرافیــک جــذاب، آموزنــده و پیچیــده بســیار مفیــد اســت. در بخــش قبلــی شــما از تعــدادی از 

ایــن ابزارهــای انتخــاب اتــم اســتفاده کــرده ایــد. در ایــن آمــوزش فــرض بــر ایــن اســت کــه شــما قبــاً مولکــول میوگلوبیــن را بارگــذاری 

کــرده ایــد، امــا نیــازی بــه ایجــاد مجــدد کلیــه نمایــش هــای گرافیکــی نیســت. بــرای تغییــر اینکــه کــدام اتم‌هــا بــرای نمایــش درمولکــول 

 representation ــد ]‏ ۵.۴.۷ [‏ و ــاز کنی ــره Graphics  را ب ــد، پنج ــرار می‌گیرن ــتفاده ق ــورد اس ــره displayم ــده در پنج نشان‌داده‌ش

 selection, coloring method,( را کــه می‌خواهیــد تغییــر دهیــد انتخــاب کنیــد. ســپس مــی توانیــد قســمت هــای مختلــف

ــد برخــی از نماهــا را  ــد. ســعی کنی ــرای حــذف کامــل نمــا اســتفاده کنی ــا از دکمــه Delete ب ــد ی drawing method( را ویرایــش کنی

ــا حــذف کنیــد. وقتــی کار تمــام شــد، تمــام نمایش‌هــای ســاختار میوگلوبیــن را حــذف کنیــد. بــرای بازگشــت بــه نمــای  تغییــر داده ی

ــا را  ــد.  اتم‌ه ــار دهی ــه Create Rep را فش ــد و دکم ــد، all را وارد کنی ــاک کنی ــم را پ ــاب ات ــن انتخ ــه ورودی مت ــیم، ناحی ــط ترس ــه خ پای

می‌تــوان براســاس یــک ویژگــی، یعنــی protein یــا not protein، water  یــا nucleic backbone ، انتخــاب کــرد. آنهــا همچنیــن 

ممکــن اســت بــا نــام اتــم، ماننــد اتــم C، بــا نــام residue، ماننــد resname HEM  یــا توســط بســیاری از شناســه هــای دیگــر انتخــاب 

 name C CA N O ، back bone شــوند. چندیــن اتــم ممکــن اســت بــا یــک کلمــه کلیــدی مشــخص شــود. بــرای مثــال، بــرای انتخــاب

ــد  ــه دســت آورد(‏. VMD مــی توان ــا دســتورprotein backbone ب ــوان ب ــک نتیجــه مشــابه را مــی ت اتمهــا انتخــاب خواهــد شــد. )‏ی

ــن  ــد چندی ــی کن ــاب م ــا C انتخ ــده ب ــروع ش ــای ش ــام ه ــا ن ــا را ب ــم ه ــام ات ــن name “C.*” تم ــد، بنابرای ــام ده ــم را انج ــارات منظ عب

معیــار انتخــاب انتزاعــی دیگــر در دســترس اســت. VMD همچنیــن عملگرهــای بولــی را مــی فهمــد and،or یــا not، بنابرایــن انتخــاب 

resname HEM and not name”N*”    تمــام اتــم هــای غیــر نیتروژنــی را در گــروه همــی میوگلوبیــن انتخــاب مــی کنــد. چندیــن 

معیــار انتخــاب انتزاعــی دیگــر در دســترس اســت. بــه عنــوان مثــال، انتخــاب   تمــام اتمهــا را بــا مختصــات x بزرگتــر از 5 مــی یابــد، در 

حالــی کــه mass <12   و mass > 14  همــه اتــم هــا بــا جــرم بیشــتر از 12 و کمتــر از 14 واحــد جــرم اتمــی را انتخــاب مــی کننــد. بســیاری 

ــه  ــه کــروی ب از توابــع ریاضــی نیــز فراهــم شده‌اســت، بنابرایــن انتخــاب sqrt( sqr(x) + sqr(y) + sqr(z( ( > 10  اتم‌هــا در یــک ناحی

 within“ شــعاع ۱۰ در مرکــز مبــدا فضایــی مختصــات انتخــاب خواهــد شــد. ​ شــما می‌توانیــد اتم‌هــای نزدیــک یــک انتخــاب را بــا عبــارت

 same <property> as بــا همــان یــک ویژگــی انتخــاب داده‌شــده بــه عنــوان residues و همــه ”><distance> of <selection

selection>”<“ را انتخــاب کنیــد. بــرای توصیــف کامــل فرمــان انتخــاب بــه بخــش ۶.۳ مراجعــه کنیــد.

   6-3   |     مقایسه دو ساختار   

بیاییــد بــا پــاک کــردن همــه چیــز از ابتــدا شــروع کنیــم: از نوشــتن متــن در کنســول اســتفاده کــرده و دســتور mol delete all را وارد 

ــا   ــه آنه ــذف هم ــا و ح ــاب آنه ــود و در انتخ ــی ش ــده م ــای load ش ــه مولکوله ــذف هم ــث ح ــن باع ــد. ای ــار دهی ــرده و  Enter  را فش ک

بــه صــورت یــک بــه یــک راحــت تــر اســت. روش دیگــر، شــما مــی توانیــد هــر مولکــول را در مرورگــر مولکــول هایلایــت کنیــد، و از آیتــم 

Delete Molecule در منــوی Molecule اســتفاده کنیــد تــا آنهــا را یــک بــه یــک حــذف کنیــد. بــا بارگیــری ســاختار    mbco.pdb  از 

 resname HEM CO or resid و هیســتیدینها را بــا اســتفاده از انتخــاب فرمان‌هــای heme، CO شــروع کنیــد. فقــط Files پنجــره

64 93.  روشــن کنیــد. نقطــه )احتمــالاً ســبز( در وســط آهــن اســت و مــی توانیــد بــا برداشــتن آن بــا مــاوس آن را تأییــد کنیــد. ایــن کار 

را بــا تغییــر دادن » Object Mode » بــه پاییــن “Pick” و انتخــاب “Atoms” بــرای حالــت انتخــاب در منــوی مــاوس انجــام دهیــد. 

ــه  ــد هــم در صفحــه نمایــش و هــم در کنســول متنــی ظاهــر شــود. pick mode  را از فهرســت مــاوس ب برچســب FE:HEM154 بای

“Bonds” تغییــر دهیــد. بــرای رســیدن بــه فاصلــه بیــن آهــن و اکســیژن CO، ابتــدا روی آهــن و ســپس روی اکســیژن بــا دکمــه چــپ 

مــاوس کلیــک کنیــد. بــا کلیــک اول، برچســب FE روشــن شــد و دوم برچســب O را روشــن کــرد و یــک خــط بیــن دو اتــم بــا فاصلــه در 

وســط و کمــی بــه ســمت راســت کشــیده شــده اســت. فاصلــه بیــن دو اتــم 2/94Å اســت، در حالــی کــه در مقالــه2/93Å اســت. بــا 

ایــن حــال، فاصلــه بیــن FE و C از CO فاصلــه 1/91Å را نســبت بــه 1/85Å در مقالــه نشــان مــی دهــد. ایــن تفــاوت کــه ســاختارهای 

ــا  توزیــع VMDاســت در واقــع ســاختارهای اولیــه هســتند کــه قبــل از تعییــن مختصــات نهایــی بدســت آمــده انــد. بــرای آزمایــش ب

ــا  residue 93 در نظــر بگیریــد  ــا FE  از heme و NE2ب ــر picking ، زاویــه ســاخته شــده توســطO  ازCO را ب حالــت هــای پیچیــده ت

ــه  ــاوس، pick mode  را ب ــوی م ــتفاده از من ــا اس ــتند(. ب ــک هس ــدام ی ــه ک ــد ک ــا دریابی ــد ت ــک کنی ــا کلی ــم ه ــر روی ات ــد ب ــی توانی )م

“Angles” تغییــر دهیــد. ایــن بایــد باعــث شــود مــکان نمــا بــه صــورت متقاطــع قرمــز تبدیــل شــود. بــا اســتفاده از دکمــه ســمت چــپ 

مــاوس روی هــر یــک از ســه اتــم کلیــک کنیــد پــس از انتخــاب ســوم، یــک زاویــه کــم عمــق ظاهــر مــی شــود کــه زاویــه 8/71 درجــه را 

بیــن ســه اتــم نشــان مــی دهــد. . اکنــون فایــل star.pdb واســطه ای را بارگیــری کنیــد کــه در فهرســت پروتئیــن هــای توزیــع شــما نیــز 

 Graphics مــی شــوند. بــه پنجــره load اســتفاده کنیــد. هــر دو مولکــول کنــار هــم Files وجــود دارد. بــرای ایــن کار دوبــاره از پنجــره

برویــد و انتخــاب را تغییــر دهیــد تــا ماننــد اولیــن، resname HEM CO or resid 64 93 انتخــاب شــود. ایــن دو مولکــول تقریبــاً در 

کنــار یکدیگــر قــرار دارنــد و تشــخیص ایــن دو مشــکل دشــوار اســت، بنابرایــن بــرای ســاده تــر کــردن تشــخیص، رنــگ هــا را تغییــر دهیــد. 

ــد. ــه Molecule تغییــر دهی ــدا از پنجــره Graphics،  Coloring method را ب ابت

  Category browser را بــاز کنیــد و Color تغییــر دهیــد. پنجــره ”Molecule“ بــه mbco.pdb  بــا اســتفاده ازانتخــاب گرمولکــول

را بــه پاییــن حرکــت دهیــد تــا خــط “Molecule” قابــل رویــت باشــد. بــر روی آن کلیــک کنیــد و ســپس بــر روی خطــی کــه مــی گویــد 

mbco.pdb کلیــک کنیــد. )اگــر قبــل از ایــن File  بارگیــری شــده باشــد، ممکــن اســت دو خــط mbco وجــود داشــته باشــد.( 

ــد یکــی از مولکولهــای موجــود در نمایشــگر  ــا ایــن کار بای ــر روی »blue« کلیــک کنیــد. ب ــا  ب ــد ت ــالا کلیــک کنی ــه ب مرورگــر Colors را ب
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را بــه رنــگ آبــی تغییــر دهــد. ســپس بــر روی آخریــن خــط Names chooser  کلیــک کنیــد کــه  star.pdb  اســت. ایــن بــار، 

ــگ  ــه رن ــا CO ب ــد ب ــن پیون ــت. میوگلوبی ــر اس ــاده ت ــیار س ــگر بس ــن نمایش ــد. درک ای ــاب کنی »red« را از  Colors chooser  انتخ

آبــی و دروســط بــه رنــگ قرمــز اســت. در ایــن مرحلــه مــی تــوان بــه صــورت ســاده بــا اســتفاده از دکمــه وســط مــاوس بــرای انتخــاب 

ــوان  ــی ت ــی م ــه راحت ــن کار، ب ــام ای ــس از اتم ــام داد. پ ــف را انج ــت مختل ــن دو حال ــت بی ــر موقعی ــاختار، تغیی ــان در دو س ــم یکس ات

ــه پنجــره main برویــد، یکــی از دو مولکــول را انتخــاب کنیــد  ــا را ذکــر کــرد. ب ــا VMD ب یکــی از جنبــه هــای جالــب نحــوه کار گرافیــک ب

و Toggle Fixed را فشــار دهیــد. حالــت  translation را وارد کنیــد و مولکــول دیگــر را حرکــت دهیــد. توجــه کنیــد کــه عــددی 

ــات  ــوه translation مختص ــط در نح ــاوس فق ــه م ــن ک ــد و ای ــی کن ــر نم ــد هرگــز تغیی ــی ده ــان م ــم را نش ــن دو ات ــه فاصلــه بی ک

تصویــر صفحــه تأثیــر مــی گــذارد و ایــن بــه هیــچ وجــه روی مختصــات واقعــی تأثیــر نمــی گــذارد. تغییــر مختصــات در یــک مولکــول 

بــا اســتفاده از دســتور متنــی مربوطــه یــا بــا اســتفاده از حالــت  atom move و انتخــاب pick انجــام میشــود. بــه هــر حــال، 

ــرده  ــذاری ک ــوم، deoxy.pdb  را بارگ ــاختار س ــد. س ــام دهی ــوی Display  انج ــرده و ‘Reset View’  را از من ــدا ک ــا را ج ــول ه مولک

 1994 ,27 .Oct ,371 .Nature v . ــد ــبز کنی ــگ س ــی رن ــن یک ــال، ای ــن ح ــا ای ــد. ب ــه آن بدهی ــر را ب ــول دیگ ــاب دو مولک ــان انتخ و هم

ــو بســازید. ــری را کــه در آنجــا ظاهــر مــی شــود از ن ــد تصوی ــد بتوانی ــا کمــی دســتکاری بای ــد. ب ــه صفحــه 740 بروی ــد و ب اســتخراج کنی

   3-7    |    برخی از Representation های خوب   

دیدگاه‌های زیر برای نمایش پروتئین ها و نوکلئیک اسیدها بسیار خوب هستند:

 @ selection: all 

 @ drawing method: tube 

 @ coloring method: segname (or chain) 

ویژگی: به نمایش گذاشتن  backbone در نمایش پروتئین ها و نوکلئیک اسیدها

 @ selection: protein and (name CA or not backbone) 

 @ drawing method: lines 

 @ coloring method: segname (or chain) 

ویژگی:  نمایش زنجیره های جانبی بصورت نازک، دراین مسیر backbone نیز هم چنان مشخص است وتصویر سریع به نمایش 
گذاشته می شود.

 @ selection: (numbonds = 0) and not waters 

 @ drawing method: vdw 

 @ coloring method: name 

ویژگی: به نمایش گذاشتن یون ها، حذف اکسیژن های مربوط به ملکول های آب اما هیدروژن ها راباقی میگذارد.

 @ selection: not (waters or protein or nucleic) 

 @ drawing method: lines 

 @ coloring method: name 

ویژگی: به نمایش گذاشتن آنچه باقی می ماند هم چون لیگاندها وعوامل تبلور

   3-8   |    ذخیره کار خود   

ــره  ــود را ذخی ــد کار خ ــت بخواهی ــن اس ــول، ممک ــده از مولک ــذاب و آموزن ــای  ج ــه ای از representation  ه ــاد مجموع ــس از ایج پ

 Save دکمــه ،main وجــود دارد: در پنجــره ی VMD کنیــد تــا بعــدا بتوانیــد صحنــه را بازســازی کنیــد. دو روش بــرای انجــام ایــن کار در

State کــه در منــوی File وجــود دارد را فشــار دهیــد. ایــن یــک پنجــره مرورگــر ایجــاد مــی کنــد کــه مــی توانیــد نــام File را بــرای ذخیــره 

کــردن کار خــود وارد کنیــد. در کنســول متــن، نــام save state filename را ذخیــره کنیــد، filename  جایــی اســت کــه نــام فایلــی کــه 

در آن مــی توانیــد کار خــود را ذخیــره کنیــد. بــرای بازگردانــدن صحنــه خــود، همچنیــن ســه انتخــاب داریــد: از گزینــه Load State در 

Manu File اســتفاده کنیــد تــا جلســه VMD کــه قبــاً ذخیــره شــده بــود را انتخــاب کنیــد و بارگــذاری کنیــد. از خــط فرمــان، VMD را 

بــا گزینــه هــای vmd -e  filename  شــروع کنیــد،  filename جایــی اســت کــه نــام فایلــی کــه قبــاً ذخیــره کــرده ایــد. پــس از شــروع 

VMD، از کنســول متــن، play filename را تایــپ کنیــد. رایــج تریــن منبــع مشــکلات زمانــی اســت کــه VMD نمــی توانــد پرونــده 

هایــی را کــه بــرای بارگــذاری مولکــول اســتفاده کــرده ایــد پیــدا کنــد. اگــر ایــن اتفــاق بیفتــد، ســعی کنیــد دایرکتــوری مــورد نظــر خــود 

ــه  ــی ک ــل در جای ــیر کام ــای مس ــد و از نامه ــش کنی ــا state file را ویرای ــد ی ــر دهی ــد، تغیی ــرده ای ــری ک ــول را بارگی ــار اول مولک ــه ب را ک

دســتورات mol new  ، mol addfile یــا mol load را مــی بینیــد، اســتفاده کنیــد )توجــه: بــرای بارگیــری یــک ملکــول ســعی کنیــد در 

تمــام مســیرومحل ذخیــره ی پوشــه ی مربــوط بــه ملکــول هــااز حــروف فارســی بــرای نــام گــذاری اســتفاده نکنیــد(.

   GUI 3-9   �|    ردیابی دستورات اسکریپت نسخه های عملکرد   

بــرای بیشــتر اقدامــات انجام‌شــده از VMDGUI، یــک فرمــان کدنوشــته معــادل وجــود دارد. VMD می‌توانــد ایــن دســتورها را در یــک 

فایــل ثبتــی یــا کنســول چــاپ کنــد. ایــن راهــی مناســب بــرای خــودکار کــردن فایــل اســت . پــردازش بــا انجــام تمــام مراحــل بــه صــورت 

ــل  ــن فای ــال در چندی ــته Tcl فع ــک کدنوش ــه ی ــل آن ب ــرای تبدی ــل لاگ ب ــش فای ــپس ویرای ــل و س ــک فای ــه ی ــن ورود ب ــی در حی تعامل

ــوی  ــود در من ــره ی main، Log TCL Commands to File موج ــود دارد: در پنج ــن کار در VMD وج ــام ای ــرای انج ــت. دو راه ب اس

File فشــار دهیــد؛ ایــن کار یــک پنجــره مرورگــر ایجــاد خواهــد کــرد کــه در آن می‌توانیــد نــام فایلــی را وارد کنیــد کــه در آن می‌توانیــد کــد 

اســکریپت حاصــل را ذخیــره کنیــد. ​ در کنســول متــن، نــام logfile filename را تایــپ کنیــد،  filenameجایــی کــه فایــل log  اســت. 

 Log TCL اجــرا شــود. دکمــه VMDcommand خواهــد بــود کــه می‌توانــد از دســتور Tcl فایــل حاصــل شــامل کــد کدنوشــته‌های

ــر  ــد. اگ ــی کن ــاپ م ــول چ ــره کنس ــتورات Tcl را در پنج ــای آن، دس ــه ج ــتور  logfile console  ب ــا دس Commands  to Console ی

می‌خواهیــد بدانیــد کــه کــدام فرمــان بــرای انجــام دســتورات VMD مــورد اســتفاده قــرار می‌گیــرد، ایــن بســیار مفیــد خواهــد بــود. در 

نهایــت، دســتور logfile off  یــا کلیــک بــر روی Turn Off Logging ، log  را متوقــف میکنــد و در صورت نیاز، پرونــده log  را می‌بندد. ​
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Loading of a Molecule

Chapter 4

بارگـــذاری یــک مولکـــــول 
فصـــــــل چهـــــارم

   بارگذاری )Loading ( یک مولکول    

منــوی File قســمت اصلــی بــرای بارگــذاری مولکولهــا و ســایر دادههــا بــه VMD اســت. در فایــل خــوان هــای تعبیه شــده، ســاختارهای 

مولکولــی از ترکیــب  topology files, coordinate filesو trajectory files  بارگــذاری میشــود.  فایــل خــوان هاهمچنیــن بــرای 

دادههایــی از جملــه نقشــههای بالقــوه، نقشــههای چگالــی الکترونــی، دادههــای ســطح Grasp و دادههــای هندســی 3D دلخــواه از 

فایلهــای صحنــه Raster3D گنجانــده شــدهاند. VMD میتوانــد ســاختارها را مســتقیماً از Protein Data Bank از طریــق اینترنــت 

load کنــد، مشــروط بــر اینکــه یــک اتصــال شــبکه وجــود داشــته باشــد. بــا وارد کــردن four-character PDB accession code در 

file broswer مولکــول، بازیابــی و بارگــذاری ســاختاربرروی شــبکه انجــام میشــود.

   1-4  |   یادداشتهای مربوط به قالبهای رایج مولکولی   

VMD  بطــور طبیعــی چندیــن فرمــت فایــل داده مولکولــی مشــهور را تشــخیص مــی دهــد شــامل: فایلهــای مختصــات PDB، فایلهــای 

 D ســبک X PLOR و  PSF، CHARMM، NAMD فایلهــای توپولــوژی ،X PLOR و  CHARMM،NAMD ســبک  PSF توپولــوژی

ــدازی مجــدد باینــری NAM مختصــات(، ســاختار PARM) AMBER( و فایلهــای مســیر )CRD(  شــامل قالــب  XD، فایلهــای راه ان

 ،GRO، G96 بــه )عنــوان مثــال Gromacs 7.0، و ســاختارهای AMBER قدیمــی و همچنیــن فرمتهــای جدیــد مــورد اســتفاده توســط

XTC، TRR( و فایلهــای مســیر.  ایــن فایلهــا ممکــن اســت حــاوی اطلاعــات اضافــی باشــد و در ترکیبهــای مختلــف بارگــذاری مــی شــود. 

فایلهــای PDB شــامل اطلاعــات مربــوط بــه اتمهــا، residueهــا، نــام قطعههــا، عامــل اشــغال و فاکتــور بتــا و یــک مجموعــه مختصــات 

اســت. فایلهــای PSF و PARM شــامل اتمهــا، residueهــا، نــام قطعههــا، انــواع رزیدوهــا، جــرم و بــار اتمــی و اتصــال بانــد هســتند 

ــای GRO و  ــد:TRR ,GRO, G96  و XTC. فایله ــتیبانی میکن ــط Gromacs پش ــده توس ــتفاده ش ــل اس ــت فای ــار فرم VMD .از چه

G96 حــاوی اطلاعــات مربــوط بــه ســاختار از جملــه اتمهــا، دادههــای رزیدوهــا و قطعــه و یــک مجموعــه مختصــات هســتند. فایلهــای 

 PDB، فقــط شــامل دادههــای مختصــات )فریمهــا( هســتند. لازم بــه ذکــر اســت کــه در حالــی کــه فایلهــای XTC و CRD، DCD، TRR

GRO و G96 بــرای ایجــاد تنهــا یــک مجموعــه مختصــات طراحــی شــده بودنــد، میتــوان چندیــن فایــل را در یــک فایــل بزرگتــر الحــاق کرد 

تــا یــک فایــل مســیر پیــش ســاخته ایجــاد شــود کــه توســط VMD قابــل بارگــذاری باشــد. هنگامــی کــه VMD یــک فایــل را بارگــذاری 

میکنــد، نیــاز بــه اطلاعاتــی در مــورد نامهــای اتمــی و مختصــات دارد و ســعی مــی کنــد بقیــه را پــر کنــد. از آنجــا کــه فایــلPDB  شــامل 

ــا ایــن حــال، فایــل PDB شــامل انــواع اتــم،  ــه بارگــذاری در فایلهــای داده دیگــر نیســت. ب تمــام ایــن اطلاعــات اســت، دیگــر نیــازی ب

جــرم و بــار نیســت، بنابرایــن اینهــا حــدس زده میشــوند و یــا مقادیــر پیــش فــرض اختصــاص داده شــده را دارنــد. بــه طــور خــاص، اگــر 

فایــل حــاوی اطلاعــات شــارژ صریــح نباشــد، بــه مقــدار 0.0 داده میشــود. یــک فایــل PSF حــاوی اطلاعــات مختصــات نیســت بنابرایــن 

بایــد همــراه بــا فایــل PDB یــا DCD  بارگــذاری شــود. اگــر PDB و PSF داده شــده باشــند، هیــچ دادهــای از دســت رفتــه وجــود نــدارد 

و VMD هیــچ گونــه فرضــی نمیکنــد. اگــر PSF و DCD داده شــود، فقــط شناســه زنجیرهــای و اشــغال و ارزش بتــا از دســت میرونــد، 

بنابرایــن بــه آنهــا مقــدار پیــش فــرض داده میشــود. یــک فایــل PARM شــبیه PSF اســت بــه ایــن دلیــل کــه هیــچ اطلاعــات مختصــری 

ــذاری  ــم بارگ ــا ه ــل PARM و CRD ب ــک فای ــر ی ــود. اگ ــذاری ش ــیر CRD بارگ ــل مس ــک فای ــا ی ــراه ب ــد هم ــدارد. بای ــود ن ــز در آن وج نی

شــوند، فقــط نــام و شناســه زنجیــره بــرای اتمهــا خالــی ماندهانــد. یــک فایــل CRD یــا DCD همــراه بــا PDB مشــخص میشــود کــه در 

ایــن صــورت فایــل PDB  بــه صــورت عــادی خوانــده میشــود و ســپس مجموعــه مختصــات از DCD یــا CRD تــا پایــان فایــل خوانــده 
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میشــود. فایلهــای Gromacs GR و G96 میتواننــد بــه تنهایــی بارگــذاری شــوند زیــرا ایــن اطلاعــات شــامل اطلاعــات و مختصــات اتمی 

لازم اســت. آنهــا همچنیــن میتواننــد بــه همــراه فایلهــای TRR و XTC بارگیــری شــوند تــا دادههــای مســیر را بدســت آورنــد. مختصات 

اضافــی از فایــل  PDB، CRD  یــا DCD را میتــوان بــا اســتفاده ازFile Browser Molecule  بــه مجموعــه مختصــات فعلــی وصل کرد.

   2-4   |    چه اتفاقی میافتد وقتی که یک فایل load  میشود ؟   

هنگامــی کــه یــک فایــل مختصــات به خــودی خــود بارگذاری میشــود )یعنــی فقط یــک PDB، بــدون PSF) VMD  از اکتشــافی اســتفاده 

ــاز، VMD یــک  ــا مقادیــر گمشــدهای را جایگزیــن کنــد کــه بطــور معمــول توســط یــک ســاختار تهیــه میشــود. در صــورت نی میکنــد ت

جســتجوی فاصلــه مبتنــی بــر پیونــد را بــرای تعییــن اتصــال انجــام می‌دهــد. هــر زمــان کــه دو اتــم در )A 0.6 ∗ )R2 +R1 از یکدیگــر قــرار 

بگیرنــد، در آنجــا R1 و R2 شــعاع مربــوط بــه اتمهای کاندید هســتند. اگــر فایل‌های مختصــات و ســاختار بارگذاری شــوند، هیچ تخمین 

یــا حــدس زده نمی‌شــود. پــس از خوانــدن مولکــول، نامهــای جدیدی به دســتههای رنــگ آمیــزی و رنگهای اختصــاص داده شــده اضافه 

میشــوند. در مرحلــه بعــد، اتصــال بانــد برقــرار میشــود و مولکــول آنالیــز میشــود تــا مؤلفههــای آن مشــخص شــود، یعنــی بــرای تعییــن 

کــدام رزیدوهــا پروتئیــن، اســیدهای نوکلئیــک و آبهــا و غیره اســت. ســپس یک جســتجوی برای اتصــال این قســمتها به قطعــات بزرگتر 

از همــان نــوع انجــام میشــود و اطلاعــات خلاصــه ای بــر روی صفحــه چــاپ میشــود. یــک مثــال خروجــی نمونــه بــرای BPTI این اســت:

 @ Info 1) 	 Analyzing structure ...	

 @ Info 1)	 Atoms: 898	 Bonds: 909	

 @ Info 1)	 Backbone bonds: Protein: 231	 DNA: 0

 @ Info 1)	 Residues: 58	 	

 @ Info 1)	 Waters: 0		

 @ Info 1)	 Segments: 1		

 @ Info 1)	 Fragments: 1	 Protein: 1	 Nucleic: 0

			 

ــیدهای  ــام اس ــا تم ــد ی ــام پروتئینان ــا تم ــتند. ی ــت هس ــتهای یکدس ــی و هس ــات پروتئین ــود دارد. قطع ــات وج ــی از قطع ــواع مختلف ان

نوکلئیــک. بــا ایــن حــال، ایــن امــکان وجــود دارد کــه یــک پروتئیــن بــه یــک اســید نوکلیــک یــا چنــد غیــر پروتئیــن دیگــر متصــل شــود.  

ــود:  ــاپ می‌ش ــر چ ــورت زی ــه ص ــدار ب ــام هش ــد، پی ــاق می‌افت ــن اتف ــی ای وقت

 @ Warning 1)	  Unusual bond between residues 1 and 2

ایــن هشــدارها بــا آمینواســیدهای انتهایــی، انگشــت روی، myristolated residues  و ســاختارهای ضعیــف تعریف‌شــده رخ می‌دهنــد. ​

   Babel 3-4   |    واسطه‌های   

 VMD مــی توانــد در صــورت نصــب از برنامــه Babel اســتفاده کنــد تــا طیــف گســتردهای ازفایلهــای مختلــف دادههــای مولکولــی را 

بــه فرمــت PDB ترجمــه کنــد. همــه ایــن مــوارد بــرای اســتفاده بــا VMD آزمایــش نشــده اســت، بنابرایــن ممکــن اســت نتایــج شــما 

ــا  ــره فایله ــرای ذخی ــا از Babel ب ــد ت ــازه نمیده ــد و اج ــتفاده میکن ــا اس ــدن فایله ــرای خوان ــط از Babel ب ــدVMD   .  فق ــاوت باش متف

در قالبهــای دیگــر اســتفاده کنــد. متغیــر محیطــی VMDBABELBIN کــه بــرای مشــخص کــردن مســیر مطلــق Babel قابــل اجــرا 

 /http://smog.com/chem/babel ــه ــورد Babel، ب ــتر در م ــات بیش ــرای اطلاع ــود. ب ــی ش ــتفاده م ــی( اس ــام اجرای ــه ن )از جمل

مراجعــه کنیــد VMD .در حــال حاضــر از نســخه 6.1 از Babel پشــتیبانی میکنــد.

   Raster3D 4-4   |    فرمت فایلهای    

ــرای اســتفاده در ســاخت  ــد Raster3D (  ب ــد فایــل ورودی Raster3D را بخوان ــی،VMD  میتوان ــر فرمــت قالبهــای مولکول عــاوه ب

تصاویــر بــا کیفیــت بــالا، یــک فایــل ورودی را بــه یــک تصویــر شــطرنجی ســایهدار تبدیــل میکنــد. ایــن اغلــب بــا MolScript اســتفاده 

میشــود(. امــکان خوانــدن Raster3D بــه شــما امــکان میدهــد تــا فایلهــای MolScript را بــه صــورت ســه بعــدی مشــاهده کنیــد و 

 Raster3D در صفحــه نمایــش وارد کنند. فرمــت فایل، کــه بخشــی از مســتندات VMD تصاویــر خاصــی را بــدون نیــاز بــه ویرایــش کــد

اســت، مجموعهــای ســاده از مثلثهــا، کرههــا و اســتوانهها را بــا انتهــای مســطح یــا کــروی شــح میدهد. هر شــکل توســط یک RGB  ســه 

گانــه رنــگ می‌شــود. برخــی از اشــیاء جدیدتــر Raster3D ماننــد چهارچوبهــا نادیــده گرفتــه میشــوند. همچنیــن تقریبــاً تمــام اطلاعــات 

مربــوط بــه عنــوان نادیده گرفته میشــود - مهمترین آنها   viewing matrixاســت.  Raster3D از ســیلندرهای زیادی بــا انتهای کروی 

)گــرد( اســتفاده میکنــد VMD .عمــداً ایــن انتهاهــای گــرد را از دســت میدهــد، زیــرا تصویر حاصــل بــرای ارائه تعاملی بســیار کند اســت.

 VMD  از یک پالت اندازه ثابت استفاده میکند، هر سه گانه به »نزدیکترین« رنگ فهرستبندی شده خود تبدیل میشود.
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User Interface Components

Chapter 5

مؤلفـــه‌های رابـــط کاربــــر
فصـــــــل پنجـــــــم

VMD چندیــن روش بــرای کنتــرل و تعامــل بــا صفحــه نمایــش مولکولــی بــرای کاربــر فراهــم میکنــد. روش‌هــای اولیــه بــا اســتفاده از 

 VMD ،توســط برنامــه اســت. عــاوه بــر مــوس )GUI(مــوس، در پنجــره گرافیکــی یــا در فرم‌هــای واســط گرافیکــی مختلــف ‏ارایه‌شــده ‏

از تعــدادی دســتگاه ورودی پیشــرفتهتر ماننــد Spaceball، Magellan و Phantom نیــز پشــتیبانی میکنــد کــه توانایــی دســتکاری 

ــم  ــرو را فراه ــورد نی ــد بازخ ــی توانن ــن م ــد Phantom  همچنی ــا مانن ــتگاه ه ــی از دس ــد. برخ ــه آزادی را دارن ــش درج ــا ش ــا ب مولکوله

آورنــد. VMD همچنیــن یــک رابــط کنســول متنــی بــرای اجــرای دســتورها داخلــی یــا کدنوشــته‌های در حــال اجــرا فراهــم می‌کنــد. در 

 VMD ایــن فصــل نحــوه اســتفاده از رابطهــای کاربــری مبتنــی بــر مــوس و برخــی از دســتگاههای ورودی پیشــرفته پشــتیبانی شــده در

توضیــح داده شــده اســت.

رابط متن و اسکریپتینگ به طور کامل در فصل 9 شرح داده شده است.

   1-5    |     استفاده از موس در پنجره گرافیکی    

اســتفاده از مــاوس در پنجــره گرافیکــی دارای برچســب VMD OpenGL Display نمایــش داده میشــود. شــامل نمایــی از مولکولهــا 

و اشــیاء دیگــری اســت کــه صحنــه را تشــکیل میدهنــد. زمانــی کــه مــاوس در پنجــره نمایــش گرافیکــی قــرار دارد، می‌تــوان از آن بــرای 

انجــام کارهــای زیــر اســتفاده کــرد: چرخــش، جابجایــی یــا مقیــاس مولکول‌هــای نمایش‌داده‌شــده . 

انتخاب و یا »pick« اتم‌ها یا اشیا دیگر را به منظور حرکت دادن آن‌ها و یا برچسب زدن به آن‌ها ? 

​​​​​​​ترجمه و چرخش مجموعه‌ای از اتم‌ها ? 

​​​​​​​​اعمال نیرو )‏شتاب(‏ به مجموعه‌ای از اتم‌ها ? 

​​​​​​​​جابه جا کردن نور ? 

ــا کلیدهــای فــوری نیــز در هنــگام قــرار گرفتــن مــاوس در پنجــره نمایــش  ــر ی شــتاب دهنــده صفحــه کلیــد تعریــف شــده توســط کارب

گرافیکــی در دســترس هســتند. ایــن کلیدهــا بــه دســتورات متــن VMD متصــل هســتند، کــه هنــگام فشــار دادن کلیــد، اجــرا میشــوند.

در VMD بســیاری از دســتورات کلیــد فــوری بــه طــور پیــش فــرض ســاخته شــده اســت )بــه جــداول 1-5، 2-5، 3-5 و 4-5 مراجعــه 

کنیــد(. کاربــران میتواننــد کلیدهــای فــوری جدیــد را اضافــه کننــد و در صــورت تمایــل تنظیمــات پیــش فــرض را نادیــده بگیرنــد.

1-1-5   |   حالت‌های ماوس
مــوس در هــر زمــان در یکــی از چندیــن حالــت زیــر اســت. حالــت فعلــی مــاوس تاثیــر فشــار دادن و رهــا کــردن 

دکمه‌هــا یــا چــخ مــاوس را وقتــی کــه مــاوس در پنجــره گرافیکــی قــرار دارد تعییــن میشــود. ​ هــر حالــت مــاوس 

بــه جــز حالــت نــور نشــانگر مــاوس را بــه یــک شــکل مشــخص تنظیــم مــی کنــد. حالــت مــاوس از طریــق منــوی 

مــوس انتخــاب میشــود. حالت‌هــای ماوســی موجــود بــه شــح زیــر هســتند
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 S)"r"کلید فوری( Rotate Mode  

هنگامــی کــه مــاوس در  rotate mode اســت، بــا نگــه داشــتن دکمــه ســمت چــپ مــاوس بــه ســمت پاییــن 

ــا یــک رفتــار “trackball virtual”، مولکولهــای مربــوط بــه محورهــا را بــه مــوازات  و حرکــت دادن مــاوس، ب

صفحــه نمایــش میچرخــد. بــرای بدســت آوردن چرخــش حــول محوهایــی کــه از صفحــه خــارج میشــوند )محور 

ــد  ــی توانی ــد. م ــت دهی ــت حرک ــا راس ــپ ی ــمت چ ــه س ــوس را ب ــد و م ــه داری ــن نگ ــط را پایی ــه وس »z« (، دکم

ــه شــد، حرکــت مولکــول را  ــالا گفت ــدون چرخــش مــداوم مــاوس بچرخانیــد. همانطــور کــه در ب مولکولهــا را ب

بــا مــاوس شــروع کنیــد، ســپس قبــل از توقــف حرکــت مــاوس، دکمــه مــاوس را رهــا کنیــد. بــا کمــی تمریــن، 

ــه ‌وار آن آســان می‌شــود. ــا چرخــش دیوان انتقــال کمــی چرخــش روی مولکــول ی

اتم‌هــای موجــود در قطعــه را حــول اتــم مــورد نظــر می‌چرخانیــم. اگــر بــه جــای آن دکمــه وســط مــاوس پاییــن 

نگه‌داشــته شــود، اتم‌هــای موجــود در قطعــه حــول خطــی کــه از میــان اتــم چیده‌شــده و مــوازی بــا خطــی کــه 

ــه جــز  ــار شــبیه حالــت چرخشــی معمــول اســت، ب مســتقیما از صفحــه خــارج می‌شــود، می‌چرخــد.  ایــن رفت

ــد. اینکــه مختصــات اتم‌هــا تغییــر می‌کن

 S)8 کلید فوری(  Molecule Move

ــه  ــان ب ــور همزم ــه ط ــی ب ــول انتخاب ــک مولک ــا در ی ــام اتم‌ه ــت دادن تم ــرای حرک ــت ب ــن اس ــت ممک ــن حال ای

ــه  ــد ب ــار می‌دهی ــوس را فش ــه م ــه دکم ــی ک ــد و آن را در حال ــاب کنی ــول انتخ ــک مولک ــم را در ی ــک ات کار رود. ی

ــا  ــد. تمــام اتم‌هــای موجــود در یــک مولکــول بــه همــان مقــدار حرکــت خواهنــد کــرد. ب ــد ببری موقعیــت جدی

پاییــن نگــه داشــتن کلیــد شــیفت و دکمــه چــپ مــاوس در حیــن حرکــت، مــاوس اتم‌هــای موجــود در مولکــول 

را حــول اتــم انتخابــی می‌چرخانــد. اگــر بــه جــای آن دکمــه وســط مــاوس پاییــن نگــه ‌داشــته شــود، اتم‌هــای 

مولکــول حــول خطــی کــه از میــان اتــم چیــده‌ شــده و مــوازی بــا خطــی کــه مســتقیما از صفحــه خــارج می‌شــود 

ــد. ​ ــه جــز اینکــه مختصــات اتم‌هــا تغییــر می‌کن ــار شــبیه حالــت چرخشــی معمــول اســت، ب می‌چرخــد. ایــن رفت

 S)9 کلید فوری(  Rep Move

ایــن حالــت ممکــن اســت بــرای حرکــت دادن تمــام اتم‌هــا در یــک representation  انتخاب‌شــده بــه 

  Graphics پنجــره  browser هــا در پنجــرهRep ــا کلیــک روی یکــی از طــور همزمــان اســتفاده شــود .شــما ب

ــاوس  ــا م ــه ب ــی ک ــانگر، اتم ــن نش ــا در ای ــت دادن اتم‌ه ــرای حرک ــد. ب ــاب می‌کنی ــک representation انتخ ی

انتخــاب می‌کنیــد بایــد توســط آن نشــانگر انتخــاب شــود.​ وقتــی روی یــک اتــم در rep  کلیــک کردیــد، مــوس را در 

حالــی کــه دکمــه مــوس را فشــار می‌دهیــد بــه موقعیــت جدیــدی ببریــد.  تمــام اتم‌هــای انتخاب‌شــده توســط 

highlighted rep بــه همــان مقــدار حرکــت خواهنــد کــرد.  بــا پاییــن نگــه داشــتن کلیــد شــیفت و دکمــه چــپ 

مــوس در حیــن حرکــت دادن مــوس، اتم‌هــای روی صفحــه حــول اتــم rep انتخاب‌شــده می‌چرخــد. اگــر 

ــم  ــان ات ــه از می ــی ک ــول خط ــه ح ــای صفح ــود، اتم‌ه ــته ش ــن نگه‌داش ــاوس پایی ــط م ــه وس ــای آن دکم ــه ج ب

ــا خطــی کــه مســتقیما از صفحــه خــارج می‌شــود، می‌چرخــد. ایــن رفتــار شــبیه حالــت  چیده‌شــده و مــوازی ب

ــد. ​ ــه جــز اینکــه مختصــات اتم‌هــا تغییــر می‌کن چرخشــی معمــول اســت، ب

3-1-5   |    کلیدهای فوری
وقتــی مــاوس در پنجــره گرافیکــی قــرار دارد، بســیاری از دســتورات از طریــق کلیدهــای فــوری قابــل برنامــه ریزی 

ــت هــای  ــد تغییــر حال ــد کارهایــی مانن ــه شــما امــکان مــی دهن ــل دسترســی هســتند. کلیدهــای فــوری  ب قاب

مــاوس یــا پیشــبرد انیمیشــن توســط یــک قــاب را بــا فشــار دادن یــک کلیــد انجــام دهیــد. تعــدادی کلیــد فــوری 

از پیــش تعریــف شــده وجــود دارد، همانطــور کــه در جــداول 1-5، 2-5، 3-5 و 4-5 ذکــر شــده اســت. آنهــا را 

مــی تــوان بــا کلیدهــای user print keys چــاپ کــرد. دســتورات ذکــر شــده، دســتورات متنــی هســتند کــه بــا 

ــد فــوری، اجــرا مــی شــوند. ایــن دســتورات متنــی در بخــش 3-9 توضیــح داده شــده اســت.  فشــار دادن کلی

بــرای افــزودن یــا تغییــر یــک هــات کلیــد یــا کلیــد فــوری، از دســتور فرمــان user add key  کلیــد اســتفاده کنیــد. 

ــز  ــد در پرانت ــر واحــد باشــد. اگــر دســتور حــاوی بیــش از یــک کلمــه باشــد، بای ــد یــک کارکت ــر کلیــدی بای پارامت

محصــور شــود تــا کلمــات فرمــان بعــدی نادیــده گرفتــه نشــوند. هنگامــی کــه نشــانگر مــوس در پنجــره صفحــه 

نمایــش گرافیــک اســت، آن کلیــد فشــرده شــود، فرمــان مربوطــه اجــرا مــی شــود. زمانــی کــه مجموعــه‌ای از 

ــه طــور  ــد کــه بــه خصــوص بــرای شــما مفیــد و آشــنا هســتند، ایــن فرمان‌هــای کلیــد داغ را ب فرمان‌هــا را داری

خــودکار در هــر زمــان کــه VMD را اجــرا می‌کنیــد، در دســترس خواهیــد داشــت. ایــن کار را می‌توانیــد بــا قــرار 

ــد، ایــن یــک فایــل  ــان انجــام دهی ــرای فایــل vmdrc  خودت ــرای اضافــه کــردن ایــن مــوارد ب دادن فرمان‌هــا ب

ــود. روش  ــی ش ــرا م ــز اج ــود آن نی ــی ش ــرا م ــه VMD اج ــار ک ــر ب ــه ه ــت ک ــن VMD اس ــتورات مت ــاوی دس ح

اصلــی بــرای راه‌انــدازی ایــن فایــل در بخــش 3-3-14 شــح داده می‌شــود. زمانــی کــه چنیــن فایلــی داریــد، آن 

را در دســتور user add  قــرار دهیــد.
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Hot Key Command Purpose

r, R mouse mode 0 0 enter rotate mode; stop rotation

t, T mouse mode 1 0 enter translate mode

s, S mouse mode 2 0 enter scaling mode

0 mouse mode 4 0 query item

c mouse mode 4 1 assign rotation center

1 mouse mode 4 2 pick atom

2 mouse mode 4 3 pick bond (2 atoms)

3 mouse mode 4 4 pick angle (3 atoms)

4 mouse mode 4 5 pick dihedral (4 atoms)

5 mouse mode 4 6 move atom

6 mouse mode 4 7 move residue

7 mouse mode 4 8 move fragment

8 mouse mode 4 9 move molecule

9 mouse mode 4 13 move highlighted rep

% mouse mode 4 10 apply force on atom

∧ mouse mode 4 11 apply force on residue

& mouse mode 4 12 apply force on fragment

جدول 1-5: کلیدهای کنترلی فوری موس

     2-5    |     استفاده از Spaceball در پنجره گرافیکی     

VMD پشــتیبانی اختیــاری را بــرایSpaceNavigator، Magellan و Spaceball دســتگاههای ورودی بــا شــش درجــه آزادی 

فراهــم مــی کنــد. ممکــن اســت از Spaceball بــرای چرخــش، ترجمــه و مقیــاس مولکولهــا اســتفاده شــود، بــا اســتفاده از حداکثــر 6 

محــور کنتــرل )3 محــور در جابجایــی، 3 در چرخــش(. Spaceball را مــی تــوان بــه طــور مســتقل و همزمــان بــا مــاوس اســتفاده کــرد. 

بــا اســتفاده از فاصلــه یــک فضــا از یــک طــرف و مــاوس در دســت دیگــر، کاربــر مــی توانــد عملیــات پیچیــده تــر و شناســایی بیشــتری را 

 Spaceball انجــام دهــد، زیــرا مــاوس را مــی تــوان در حالــت انتخــاب )بــه عنــوان مثــال( در حالــت چــپ انتخــاب کــرد در حالــی کــه از

بــرای انجــام چرخــش هــا، جابجایــی هــا و مــوارد دیگــر اســتفاده مــی شــود. عملیــات مقیــاس گــذاری بــا دســت دیگــر

Spaceball را مــی تــوان در یکــی از چندین حالت درون VMD اجرا کــرد. رابط Spaceball در حال حاضــر دو روش چرخش و جابجایی 

 )SpaceWare در حال حاضــر از دکمه 1 )معروف بــه عملکرد 1 در درایــور Spaceball و حالــت مقیــاس گــذاری را ارائــه می دهــد. رابــط

بــرای تنظیــم مجــدد نمــای اســتفاده مــی کنــد، و دکمــه 2 بــرای چرخــه از طریــق رابــط موجــود Spaceball در دســترس اســت.

    Spaceball 1-2-5   |    درایور  
VMD بــه یکــی از دو روش بــا Spaceball واســط مــی شــود. یــا از طریــق ارتبــاط مســتقیم بــا Spaceball بــا 

اســتفاده از نــرم افــزار داخلــی رابــط کاربــری داخلــی، یــا فروشــنده درایورهــا را فراهــم مــی کنــد. نســخه هــای 

یونیکــس و Mac OS X از VMD از درایــور ســریال Spaceball اســتفاده مــی کننــد. در هنــگام شــروع، 

ــد  VMD وجــود متغیــر محیطــی VMDSPACEBALLPORT را بررســی مــی کنــد. ایــن متغیــر محیــط بای

ــای  ــود. مجوزه ــم ش ــت تنظی ــل اس ــه آن متص ــه Spaceball ب ــریال ک ــس درگاه س ــتگاه یونیک ــام دس روی ن

دســتگاه پــورت ســریال بایــد تنظیــم شــده باشــد تــا کاربــر VMD بتوانــد دســتگاه را بــرای خوانــدن و نوشــتن بــاز 

کنــد. بــرای اســتفاده معمولــی، ایــن کار معمــولاً نیــاز بــه اجــرای یــک dev / awtyname / 666 chmod در 

دســتگاه مناســب بــه عنــوان ریشــه دارد. یــک محدودیــت در اســتفاده از درایــور داخلــی Spaceball ایــن اســت 

ــا خیــال راحــت از Spaceball در یــک زمــان اســتفاده کنــد. اگــر  کــه فقــط یــک فرآینــد VMD ممکــن اســت ب

چندیــن جلســه VMD در همــان دســتگاه شــروع شــود و همــه بــرای بــاز کــردن Spaceball تنظیــم شــوند، 

بســیار نامنظــم رفتــار مــی کننــد.

وقتــی مــاوس در پنجــره گرافیکــی قــرار دارد، بســیاری از دســتورات از طریــق کلیدهــای فــوری قابــل برنامــه ریزی 

ــت هــای  ــد تغییــر حال ــد کارهایــی مانن ــه شــما امــکان مــی دهن ــل دسترســی هســتند. کلیدهــای فــوری  ب قاب

مــاوس یــا پیشــبرد انیمیشــن توســط یــک قــاب را بــا فشــار دادن یــک کلیــد انجــام دهیــد. تعــدادی کلیــد فــوری 

از پیــش تعریــف شــده وجــود دارد، همانطــور کــه در جــداول 1-5، 2-5، 3-5 و 4-5 ذکــر شــده اســت. آنهــا را 

مــی تــوان بــا کلیدهــای user print keys چــاپ کــرد. دســتورات ذکــر شــده، دســتورات متنــی هســتند کــه بــا 

ــد فــوری، اجــرا مــی شــوند. ایــن دســتورات متنــی در بخــش 3-9 توضیــح داده شــده اســت.  فشــار دادن کلی

بــرای افــزودن یــا تغییــر یــک هــات کلیــد یــا کلیــد فــوری، از دســتور فرمــان user add key  کلیــد اســتفاده کنیــد. 

ــز  ــد در پرانت ــر واحــد باشــد. اگــر دســتور حــاوی بیــش از یــک کلمــه باشــد، بای ــد یــک کارکت ــر کلیــدی بای پارامت
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محصــور شــود تــا کلمــات فرمــان بعــدی نادیــده گرفتــه نشــوند. هنگامــی کــه نشــانگر مــوس در پنجــره صفحــه 

نمایــش گرافیــک اســت، آن کلیــد فشــرده شــود، فرمــان مربوطــه اجــرا مــی شــود. زمانــی کــه مجموعــه‌ای از 

ــه طــور  ــد کــه بــه خصــوص بــرای شــما مفیــد و آشــنا هســتند، ایــن فرمان‌هــای کلیــد داغ را ب فرمان‌هــا را داری

خــودکار در هــر زمــان کــه VMD را اجــرا می‌کنیــد، در دســترس خواهیــد داشــت. ایــن کار را می‌توانیــد بــا قــرار 

ــد، ایــن یــک فایــل  ــان انجــام دهی ــرای فایــل vmdrc  خودت ــرای اضافــه کــردن ایــن مــوارد ب دادن فرمان‌هــا ب

ــود. روش  ــی ش ــرا م ــز اج ــود آن نی ــی ش ــرا م ــه VMD اج ــار ک ــر ب ــه ه ــت ک ــن VMD اس ــتورات مت ــاوی دس ح

اصلــی بــرای راه‌انــدازی ایــن فایــل در بخــش 3-3-14 شــح داده انجــام دهیــد. تعــدادی کلیــد فــوری از بــا قــرار 

دادن فرمان‌هــا بــرای اضافــه کــردن ایــن مــوارد بــرای جــرا مــی شــود. روش اصلــی بــرای راه‌انــدازی ایــن فایــل 

ــد، آن را در دســتور user add  قــرار دهیــد ــی کــه چنیــن فایلــی داری در بخــش 3-3-14 شــح داده می‌شــود. زمان

     3-5    |    استفاده از Joystick در پنجره گرافیکی    

نســخه ی وینــدوز از VMD پشــتیبانی از درایــور TheWindowsjoystick را فراهــم مــی کنــد، و کلیــه دســتگاه هــای جــوی اســتیک 

موجــود را در زمــان راه انــدازی ذکــر مــی کنــد. رابــط جــوی اســتیک بــکار رفتــه در VMD بســیار ســاده اســت و امــکان اســتفاده از ســه 

محــور کنتــرل را بــرای جابجایــی، چرخــش و مقیــاس مولکــول فراهــم مــی آورد. رابــط جــوی اســتیک دســتگاهی را بــا حداقــل دو دکمــه 

ــت  ــک از حال ــد و دکمــه دوم از طریــق هــر ی ــم مــی کن ــد. اولیــن دکمــه جــوی اســتیک نمــای را در پنجــره نمایــش تنظی فــرض مــی کن

هــای جــوی اســتیک موجــود، چرخــش مــی کنــد. وقتــی VMD بــرای اولیــن بــار بــه هــر یــک از جــوی اســتیک هــا متصــل مــی شــود، در 

ابتــدا غیرفعــال مــی شــوند تــا جــوی اســتیک هــای اشــتباه نتواننــد روی جلســه VMD تأثیــر منفــی بگذارنــد. ابتــدا بــا فشــار دادن دکمــه 

دوم خــود بــرای تغییــر حالــت هــا، هــر جــوی اســتیک فعــال مــی شــود. همــه ی جــوی اســتیک هــا بطــور مســتقل کنتــرل مــی شــوند بــه 

گونــه ای کــه چندیــن جــوی اســتیک مــی تواننــد محورهــای کنتــرل مختلــف را کنتــرل کننــد و چندیــن کاربــر مــی تواننــد بــا کنتــرل هــای 

جداگانــه بــا برنامــه در تعامــل باشــند.

     VMD 4-5    |        توضیحات مربوط به هر پنجره     

VMD از چندیــن وینــدوز GUI مختلــف اســتفاده مــی کنــد، هرکــدام بــرای کنتــرل یــک جنبــه خــاص از نمایشــگر مولکولــی )بــه عنــوان 

مثــال، بــرای کنتــرل ظاهــر پنجــره نمایــش گرافیکــی، یــا تغییــر رنــگ اشــیاء نمایــش داده شــده( طراحــی شــده اســت. در بخــش هــای 

زیــر توضیــح مختصــری از وینــدوز موجــود در VMD آورده شــده اســت. فصلهــای باقیمانــده در کتــاب، کارهایــی را کــه ایــن پنجــره هــا 

بــا جزئیــات بیشــتری در دســترس قــرار مــی دهنــد، توصیــف مــی کننــد.

   1-4-5   |   پنجره اصلی   

تصویر 1-5: پنجره ی اصلی

پنجــره اصلــی راه اصلــی دسترســی بــه ســایر ویندوزهــا، بارگیــری و ذخیــره فایلهــا، کنتــرل پخــش مســیر، تغییــر 

ــات  ــن اقدام ــیاری از ای ــت. بس ــه اس ــرک برنام ــی و ت ــه دسترس ــک ب ــی، کم ــه جهان ــف برنام ــات مختل تنظیم

ــل انجــام اســت. ــو کــه در جــدول 5.3 شــح داده شــده قاب ــا کلیدهــای میانبــر من همچنیــن ب

ــد مــی کنــد شــما  ــد کــه تأیی ــو Quit از VMD خــارج مــی شــود. ایــن پنجــره دیگــری را ایجــاد مــی کن مــورد من

ــه را فشــار دهیــد. ــه VMD، بل ــرای بازگشــت ب ــا خیــر ب ــرک، ی ــرای ت ــه خــروج هســتید. ب واقعــاً مایــل ب

 ?)Help( کمک

آیتــم هــای منــوی راهنمــا هــر مرورگــر وب را بــرای نمایــش اســناد راهنمــا VMD بــر روی خــط راه انــدازی مــی 

کننــد. مرورگــر توســط متغیــر محیطــی VMDHTMLVIEWER ]14.2 §[ تعییــن شــده اســت. انتخــاب یــک 

مــورد چنــد بــار ممکــن اســت چندیــن مرورگــر را شــروع کنــد. مرورگــر پیــش فــرض وب Mozilla بــرای سیســتم 

ــواردی  ــامل م ــت ش ــن فهرس ــت. ای ــدوز اس ــتمهای وین ــرای سیس ــی Explorer ب ــته داخل ــای Unix و پوس ه

بــرای صفحــه راهنمــای ســریع VMD، همچنیــن راهنمــای کاربــر فعلــی، ســؤالات متــداول و پیوندهایــی بــه 
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اطلاعــات و برنامــه هــای مفیــد مختلــف اســت.

   2-4-5   |   مرورگر فهرست مولکول پنجره اصلی  
پنجــره اصلــی وضعیــت جهانــی مولکولهــای بــار شــده را نشــان مــی دهــد. هــر تعــداد مولکــول ممکــن اســت بــه 

طــور همزمــان توســط VMD نمایــش داده شــود. هــر مولکــول مــی توانــد بــه طــور جداگانــه از منظــره مخفــی 

شــود یــا در جــای خــود ثابــت شــود )بــه عنــوان مثــال، مانــع از تحــت تأثیــر قــرار گرفتــن در دســتورات چرخــش 

ــا  ــه ی ــورت جداگان ــا را بص ــول ه ــت مولک ــد وضعی ــی توان ــه م ــت ک ــی اس ــرل های ــامل کنت ــره ش ــاوس(. پنج م

گروهــی تغییــر دهــد.

ــه فــرد در  ــه هــر مولکــول را نشــان مــی دهــد. شناســه عــدد صحیــح و منحصــر ب مرورگــر اطلاعــات مربــوط ب

زمــان بارگــذاری توســط VMD بــه هــر مولکــول اختصــاص مــی یابــد. Molecule نــام پرونــده ای اســت کــه 

شــامل اطلاعــات توپولــوژی اســت. اتــم هــا تعــداد اتــم هــای موجــود در مولکــول را نشــان مــی دهــد و فریــم هــا 

تعــداد فریــم هــای مرتبــط بــا پرونــده را نشــان مــی دهــد.

 S)Top) T

ــرای دســتور  Top نشــانگر مولکــول پیــش فــرض مــورد اســتفاده در دســتورات متــن اســت کــه هیــچ چیــز ب

متــن mol مشــخص نشــده اســت. همچنیــن در برخــی اشــکال )ماننــد Graphics و Animate( بــرای تعییــن 

مقادیــر خــاص اســتفاده مــی شــود. در هــر زمــان فقــط یــک مولکــول برتــر وجــود دارد.

 S)Active) A

چندیــن دســتور و عمــل در VMD بــر روی بســیاری از مولکــول هــا کار مــی کنــد. ایــن دســتورات، مگــر اینکــه بــه 

طــور خــاص مشــخص شــده باشــد، عمــل خــود را بــرای تمــام مولکولهــای فعــال انجــام مــی دهــد. کاربــرد اصلــی 

ــول  ــش، مولک ــه پخ ــار دادن دکم ــا فش ــت. ب ــا اس ــول ه ــی مولک ــدن برخ ــرک ش ــری از متح ــرل جلوگی ــن کنت ای

هــای غیرفعــال  متحــرک نمــی شــوند.

 S)Drawn) D

اگــر یــک مولکــول ترســیم شــود، در پنجــره نمایــش گرافیکــی نمایــش داده مــی شــود. ایــن بــرای مخفــی کــردن 

موقــت از یــک مولکــول بــدون حــذف آن مفیــد اســت.

 S)Fixed) F

ــه  ــید ک ــته باش ــه داش ــد. توج ــی گیرن ــرار نم ــذاری ق ــاس گ ــا مقی ــه ی ــش، ترجم ــت چرخ ــت تح ــای ثاب مولکوله

اگرچــه بــه نظــر مــی رســد کــه یــک مولکــول نســبت بــه دیگــری منتقــل شــده اســت، تفــاوت آن فقــط آشــکار 

اســت. مختصــات داخلــی در هنــگام چرخــش اســتاندارد بــا اســتفاده از مثــاً مــاوس تغییــر نمــی کننــد. بــا ایــن 

وجــود امــکان تغییــر مختصــات اتــم در یــک مولکــول، بــا اســتفاده از رابــط فرمــان متــن و بــا اســتفاده از حالــت 

هــای انتخــاب حرکــت حرکــت اتــم وجــود دارد.

 Sتغییر وضعیت مولکول

ــوان وضعیــت یــک مولکــول  ــا انتخــاب مولکــول موجــود در مرورگــر و دو برابــر شــدن پرچــم مناســب، مــی ت ب

معیــن را تغییــر داد. در هــر زمــان فقــط یــک مولکــول مــی توانــد بــالا باشــد، بنابرایــن مولکــول بــالا وضعیــت را 

تغییــر مــی دهــد.

 Sذخیره فریم های مسیر

بــا اســتفاده از Save Coordinates... آیتــم منــو، مــی توانیــد فریــم هــای مســیر را در یکــی از چندیــن قالــب 

پرونــده از جملــه PDB، DCD، Amber CRD و غیــره روی یــک پرونــده بنویســید ایــن ویژگــی ممکــن اســت 

بعــد از جمــع آوری بســیاری از فریــم هــا از منابــع مختلــف بــرای نوشــتن یــک مســیر جدیــد در یــک فایــل واحــد 

ــازی از راه  ــبیه س ــک ش ــی از ی ــا حت ــا Gromacs ی ــای PDB CRD، DCD ی ــده ه ــد پرون ــود ) مانن ــتفاده ش اس

ــاخت  ــرای س ــی ب ــوان روش ــه عن ــول ب ــده مولک ــر پرون ــتفاده از مرورگ ــا اس ــد ب ــی توانی ــن م ــما همچنی دور(. ش

فایلهــای PDB از مســیر DCD / CRD از ایــن فایــل اســتفاده کنیــد.

شــما مــی توانیــد بــا اســتفاده از انتخابگــر مقــدار، کل مســیر ذخیــره شــده یــا بخشــی از داده هــا را ذخیــره کنیــد 

ــه Save را  ــد و دکم ــاب کنی ــه File Type انتخ ــب را در گزین ــی مناس ــاب خروج ــوع انتخ ــپس ن ]5.4.4 §[. س

در گوشــه پاییــن ســمت راســت فشــار دهیــد. ایــن مرورگــر فایــل را بــه وجــود مــی آورد، کــه مــی توانیــد از آن 

بــرای ورود نــام پرونــده جدیــد اســتفاده کنیــد. پــس از فشــردن دکمــه ذخیــره در مرورگــر، پرونــده بــدون تأییــد 

بیشــتر نوشــته خواهــد شــد. بــرای اطلاعــات در مــورد چگونگــی نوشــتن مختصــات اتــم بــرای انتخــاب اتــم در 

یــک پرونــده PDB، بــه بخــش مربــوط بــه دســتور atxxelect writexxx ]9.3.2[ مراجعــه کنیــد.

 Sحذف فریم های مسیر

ــا انتخــاب  مــی توانیــد فریــم هــا را از حافظــه از طریــق کادر محــاوره حــذف کنیــد. بــرای بــه وجــود آوردن آن، ب

ــردن  ــک ک ــار کلی ــا دوب ــا ب ــوی Molecule ی ــد. . . از من ــروع کنی ــاب Delete Frames ش ــول و انتخ ــک مولک ی

ــا  ــه، ب ــرای آن مولکــول در مرورگــر Molecule ایــن کار را انجــام دهیــد. در ایــن مرحل روی ســتون Frames ب

ــپس  ــد و س ــاب کنی ــد، انتخ ــذف کنی ــد ح ــی خواهی ــه م ــی را ک ــم های ــر، فری ــای اول و آخ ــرل ه ــتفاده از کنت اس

ــدارد. ــود ن ــذف وج ــورد ح ــدی در م ــچ تأیی ــد. هی ــه Delete را بزنی دکم

کنتــرل Stride بــه شــما امــکان مــی دهــد بــا اســتفاده از فاصلــه زمانــی مشــخص، برخــی فریــم هــا را در 

ــا 9 باشــد، و از  ــا برچســب 0 ت محــدوده خــود نگــه داریــد. بــه عنــوان مثــال، اگــر دامنــه شــما شــامل 10 فریــم ب

یــک گام 4 اســتفاده مــی کنیــد، فریــم هــای بــا شــماره 0، 4 و 8 حفــظ مــی شــوند. گام 0 )صفــر( دلالــت بــر حــذف 

همــه فریــم هــا دارد.
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 Sحذف یک مولکول

ــود  ــریع وج ــذف س ــد ح ــد. تأیی ــی کن ــذف م ــده را ح ــاب ش ــای انتخ ــام مولکوله ــه menu Molecule تم گزین

نــدارد، بنابرایــن مراقــب باشــید. اگــر یــک مولکــول حــذف شــده مولکــول برتــر باشــد، یــک مولکــول برتــر جدیــد 

از ســاختارهای رزیدوتنظیــم مــی شــود.

 SGUI میانبرهای

چنــد میانبــر مفیــد مبتنــی بــر مــاوس وجــود دارد کــه مــی توانیــد در مرورگــر Molecule List اســتفاده کنیــد. 

در اینجــا لیســتی آورده شــده اســت:

کلیک بر روی نام مولکول، دوبار کلیک کردن کادر گفتگو را تغییر نام می دهد.

با دوبار کلیک بر روی تعداد فریم های مولکول، کادر محاوره ای Delete Frames را نشان می دهد.

بــا کلیــک بــر روی ســه گانــه روی T )بــالای( در مقابــل یــک مولکــول بــا ســاختن آن تنهــا مولکولــی کــه نمایــش 

داده مــی شــود )D( و فعــال )A( بــر روی آن مولکــول متمرکــز مــی شــود. عــاوه بــر ایــن، نمــای مجــددا تنظیــم 

مــی شــود و مولکــول در پنجــره ی  Representations انتخــاب مــی شــود.

   3-4-5    |   کنترل اصلی انیمیشن پنجره   

                 

تصویر 2-5: کنترل های انیمیشن در پنجره ی اصلی

هــر مولکــول در VMD مــی توانــد شــامل چندیــن مجموعــه مختصــات اتمــی باشــد کــه ممکــن اســت بــرای 

نشــان دادن حرکــت خــود در طــول زمــان متحــرک شــوند. مجموعــه مختصــات مــی توانــد از یــک شــبیه ســازی 

دینامیــک مولکولــی یــا بــه ســادگی نســخه هــای متعــدد از ســاختار مشــابه مولکولــی ناشــی شــود. پنجــره اصلــی 

شــامل کنترل‌هایــی بــرای پخــش متحــرک ایــن مســیرها اســت. کنترل‌هــا حــاوی چندیــن دکمــه هســتند کــه 

ماننــد دکمه‌هــای پخــش کننــده VCR یــا DVD پخــش مــی شــوند. دکمــه هــا راهــی بــرای پخــش مســیر، قــدم 

بــه جلــو، متوقــف کــردن، رفتــن بــه یــک قــاب خــاص و رفتــن بــه آغــاز یــا پایــان ارائــه مــی دهنــد. پیــش فــرض های 

ــا ایــن  ــر را نشــان مــی دهــد. ب ــرل انیمیشــن وضعیــت مولکــول برت وضعیــت و قــاب نشــان داده شــده در کنت

حــال، دســتورات وارد شــده از طریــق ایــن کنتــرل، بــر تمــام مولکــول هــای فعــال ]5.4.2[[، نــه تنهــا مولکــول 

بــالا، اجــازه مــی دهــد تــا انیمیشــن همزمــان از مولکــول هــای متعــدد اســتفاده کنــد.

 Sسرعت انیمیشن

میــزان پخــش را مــی تــوان از دو طریــق کنتــرل کــرد. کنتــرل مرحلــه انــدازه مرحلــه انیمیشــن را تغییــر مــی دهــد. 

بــه طــور پیــش فــرض، مرحلــه فریــم 1 اســت، بنابرایــن هــر مرحلــه از پخــش تعــداد قــاب انیمیشــن را یــک بــه یــک 

افزایــش مــی دهــد )یــا کاهــش مــی دهــد(. اگــر مرحلــه فریــم 5 باشــد، انیمیشــن پنــج برابــر ســریعتر پیــش مــی 

رود زیــرا فقــط یــک پنجــم قــاب هــا نشــان داده مــی شــوند. نــوار لغزنــده ســرعت در پاییــن پنجــره نیــز بــر ســرعت 

ــش  ــه نمای ــانی صفح ــه روزرس ــداد ب ــه تع ــه چ ــت ک ــرل اس ــن کنت ــی، ای ــر داخل ــذارد. از نظ ــی گ ــر م ــش تاثی پخ

بیــن هــر مرحلــه مــورد نیــاز اســت. بــه طــور پیــش فــرض، نــوار لغزنــده در ســمت راســت قــرار دارد و نشــان مــی 

دهــد کــه بــرای هــر بارگیــری مجــدد صفحــه یــک مرحلــه انجــام شــده اســت. حرکــت کشــویی بــه ســمت چــپ، 

حداقــل زمــان لازم بیــن بروزرســانی هــا را افزایــش مــی دهــد.

 Sپرش به قاب های خاص

دکمــه هــای شــروع و پایــان بــرای ســاده ســازی مقایســه بیــن ســاختارهای اولیــه و نهایــی اســتفاده مــی شــود. 

دکمــه شــروع انیمیشــن فعلــی را بــه قــاب اول تنظیــم مــی کنــد، و پــرش هــای انتهایــی بــه آخریــن قــاب. اگــر 

مــی خواهیــد بــه یــک قــاب خــاص پــرش کنیــد، شــماره قــاب را در قســمت متــن پیشــخوان قــاب در کنــار دکمــه 

شــروع وارد کنیــد و enter را فشــار دهیــد. نکتــه ای کــه بایــد در نظــر داشــته باشــید ایــن اســت کــه تعــداد فریــم 

ــای  ــرل ه ــد. کنت ــا وارد کنی ــد 4 را در اینج ــع بای ــاب 5، در واق ــه ق ــرش ب ــرای پ ــن ب ــود، بنابرای ــی ش ــروع م از 0 ش

انیمیشــن همــه نســبت بــه مولکــول برتــر ] 5.4.2 §  [ اســت.

 Sسبک های حلقه زدن

هنگامــی کــه انیمیشــن در حــال پخــش بــه جلــو اســت و بــه انتهــای داده هــای موجــود بــرای مولکــول برتــر مــی 

رســد، یکــی از ســه عمــل ممکــن انجــام مــی شــود، همانطــور کــه در انتخاب ســبک مشــخص شــده اســت. پیش 

فــرض "حلقــه" اســت، کــه مولکــول هــای فعــال را بــه قــاب اول بازنشــانی مــی کنــد وپخــش را بــه جلــو ادامــه 

مــی دهــد. " Once " بــا رســیدن بــه آخریــن قــاب، انیمیشــن را متوقــف مــی کنــد، و "Rock" جهــت انیمیشــن 

را برعکــس مــی کنــد. هنگامــی کــه انیمیشــن بــه صــورت معکــوس پخــش مــی شــود، عمــل متقــارن اســت.
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4-4-5   |   پنجره مرورگر پرونده مولکول

        تصویر 3-5: پنجره ی مرورگر فایل ملکول

ــی  ــتفاده م ــود VMD اس ــا موج ــد ی ــول جدی ــک مولک ــه ی ــک ب ــده از دیس ــذاری پرون ــرای بارگ ــره Files ب از پنج

شــود. بــا انتخــاب New Molecule از منــوی File یــا بــا هایلایــت کــردن یــک مولکــول در پنجــره اصلــی5.4.1 و 

انتخــاب Load Data Into Molecule آن را مطــح کرد.پــس از نمایــش پنجــره، بــا اســتفاده از مرورگــر فایــل 

یــا بــا وارد کــردن نــام پرونــده در قســمت ورود متــن، پرونــده مــورد نظــر خــود را انتخــاب کنیــد. بــه طــور پیــش 

فــرض VMD ســعی خواهــد کــرد بــا تطبیــق پســوند پرونــده بــا یکــی از افزونــه هــای خواننــده پرونــده در لیســت 

ــواع پرونــده هــای موجــود در فصــل 4  ــد )ان نــوع فایــل، نــوع پرونــده ای را کــه بارگیــری مــی کنیــد حــدس بزن

توضیــح داده شــده اســت(. اگــر VMD قــادر بــه حــدس زدن نــوع پرونــده مناســب یــا حــدس نادرســت نیســت، 

شــما بایــد آن را از لیســت بــه صــورت دســتی انتخــاب کنیــد.

ــا انتخــاب آن از منــوی Load for for: menu popup در بــالای پنجــره، مولکــول VMD مــورد  مــی توانیــد ب

ــد در نظــر گرفتــه شــده  نظــر خــود را بارگــذاری کنیــد. اگــر پرونــده در حــال بارگــذاری بــرای یــک مولکــول جدی

ــای  ــاب ه ــاوی ق ــذاری ح ــال بارگ ــده در ح ــر پرون ــد. اگ ــاب کنی ــای آن، New Molecule را انتخ ــه ج ــت، ب اس

مختصــات اضافــی، نقشــه چگالــی الکترونــی یــا ســایر داده هــای کمکــی بــرای یــک مولکــول موجــود اســت، در 

قســمت بــالای پنجــره، مولکــول مناســب را از لیســت انتخــاب برگزینیــد. اگــر پرونــده در حــال بارگــذاری حــاوی 

فریــم هــای مســیر اســت، شــما مــی توانیــد بارگیــری زیــر مجموعــه ای از محــدوده پــرش مســیر یــا فریــم هــای 

فریــم را بــه جــای کل موضــوع انجــام دهیــد. همچنیــن مــی توانیــد قبــل از ادامــه بــار، بــرای VMD بارگــذاری 

کنیــد، یــا بارگیــری همــه آنهــا در پــس زمینــه، بــه گونــه ای باشــد کــه بتوانیــد در حالــی کــه فریــم هــای اضافــی 

ــده در حــال بارگــذاری شــامل  ــد. اگــر پرون ــا منوهــا و ویندوزهــا ادامــه دهی ــه تعامــل ب ــد، ب را بارگیــری مــی کن

چندیــن داده حجمــی باشــد، مــی توانیــد مجموعــه هــای داده مــورد نظــر را بــرای بارگــذاری انتخــاب کنیــد.

 VMD را فشــار داده و Load پــس از انتخــاب فایــل بارگیــری، نــوع فایــل مناســب و نحــوه بارگیــری آن، دکمــه

ــا خطــای اطلاعاتــی در هنــگام بارگیــری پرونــده در  فایــل انتخابــی را بارگیــری مــی کنــد. هــر پیــام، اطلاعــات ی

پنجــره متــن ظاهــر مــی شــود.

 Sقاب خواندن مسیر

VMD مــی توانــد در مجموعــه مختصــات جدیــد یکــی از چندیــن قالــب پرونــده ماننــد PDB، CRD، DCD یــا 

Gromacs را بخوانــد. مجموعــه مختصــات جدیــد در انتهــای فریمهــای ذخیــره شــده بــرای مولکــول انتخابــی 

ضمیمــه شــده اســت. بارگیــری داده هــای مختصــات ماننــد بارگــذاری هــر پرونــده دیگــر اســت، آن را بــا مرورگــر 

ــده  ــم ش ــتی تنظی ــه درس ــده ب ــذاری پرون ــرای بارگ ــل ب ــوع فای ــه ن ــوید ک ــن ش ــا مطمئ ــد ت ــاب کنی ــده انتخ پرون

اســت، و ســپس دکمــه Load را فشــار دهیــد.

بــه طــور پیــش فــرض، VMD تمــام فریــم هــای موجــود در یــک فایــل مختصــات یــا مســیر را بارگیــری مــی کنــد. 

بعضــی اوقــات ممکــن اســت بخواهیــد در یــک فایــل مختصــات یــا مســیر کامــل بخوانیــد. بــه عنــوان مثــال، 

شــما ممکــن اســت فقــط قــاب آخــر یــا هــر قــاب دهــم را بخواهیــد. مــی توانیــد بــا تغییــر گزینــه هــا در پنجــره 

Frames control of Files ایــن کار را انجــام دهیــد. کنتــرل هــای فریــم شــامل ســه قســمت ورودی عــددی 

ــتفاده  ــا اس ــم ه ــه فری ــر مجموع ــود از زی ــی ش ــث م ــا باع ــد. اینه ــی باش ــب First، Last و Stride م ــا برچس ب

ــه عنــوان  ــه آخریــن انتخــاب مــی کنیــد. ب ــا رســیدن ب کنیــد، از ابتــدا شــروع مــی شــود و هــر فریــم Stride را ت

مثــال، بــرای انتخــاب هــر پنجمیــن قــاب بیــن قابهــای 14 و 98، تنظیــم کنیــد:

 @ First to 14

 @ Last to 98

 @ Stride to 5

ــاب  ــن ق ــاب 0 اولی ــن ق ــوند، بنابرای ــی ش ــروع م ــا در VMD از 0 ش ــم ه ــداد فری ــه تع ــید ک ــته باش ــاد داش ــه ی )ب

 1-=Last ،1 برابــر بــا شــروع در اولیــن قــاب اســت- First to اســت.( مقــدار ‘-1’ یــک عــدد ویــژه اســت. تنظیــم

ــه آخریــن قــاب اســت و Stride = -1 همــان گام برداشــتن اســت. ــان دادن ب همــان پای

 5-4-5   |    منوی ماوس   
در هنــگام حرکــت و کلیــک مــاوس در پنجــره گرافیکــی، منــوی مــاوس مــاوس را نشــان داده و کنتــرل مــی کنــد. 

کلیــک و کشــیدن مــاوس از طریــق دو روش بــر VMD تأثیــر مــی گــذارد. ایــن مــی توانــد منظــره صحنــه را تغییــر 

دهــد، یــا بــا چرخــش، ترجمه و یــا مقیــاس گــذاری. همچنین می توانــد اشــیاء موجود در صحنــه را انتخــاب کرده 

و باعــث شــود اقدامــات بعــدی انجــام شــود. ایــن رفتارهــا همــه در حالــت منــوی مــاوس منعکــس شــده اســت.

در زیر قسمت های اصلی منوی ماوس را شرح می دهیم.

 S حالــت هــای مــاوس -  ســه مــورد از فهرســت هــای منــو، هنگامــی کــه کاربــر بــا کلیــک بــر روی دکمــه ســمت

چــپ مــاوس، مــی چرخــد، ترجمــه مــی کنــد یــا صحنــه را مقیــاس مــی کنــد، انتخــاب مــی کنــد.



39فصـــل پنجـــــــم 38 مؤلفـه‌های رابـط کاربــر

حالت ها را انتخاب کنید? 

ایــن حالــت هــا کــه دقیقــاً در زیــر حالــت هــای مــاوس در منــوی مــاوس قــرار دارنــد، نحــوه کنتــرل مــاوس بــر 

روی اشــیاء موجــود در صحنــه را کنتــرل مــی کننــد )بــر خــاف نحــوه تغییــر مــاوس نمــای ایــن اشــیاء(. توجــه 

داشــته باشــید کــه هــر زمــان کــه حالــت انتخــاب جدیــدی را انتخــاب کنیــد، حالــت مــوس فعلــی بــه »چرخــش« 

تغییــر مــی کنــد.

 S ــی ــاس خوب ــه احس ــرای اینک ــد. ب ــی ده ــر م ــه را تغیی ــذاری صحن ــاس گ ــش و مقی ــوه چرخ Center  - نح

ــود  ــم موج ــرده و روی ات ــاب ک ــز« را انتخ ــوس »مرک ــو« م ــید، از »من ــته باش ــرد آن داش ــوه عملک ــورد نح در م

در صحنــه کلیــک کنیــد. اگــر اکنــون صحنــه را بــا کلیــک و کشــیدن بــا دکمــه ســمت چــپ مــاوس بچرخانیــد، 

صحنــه بایــد در مــورد اتــم برداشــت شــده بچرخــد. اگــر بــا اســتفاده از منــوی نمایــش »حالــت نمایــش« حالــت 

نمایــش را بــه »مقیــاس« تغییــر دهیــد، در حیــن نگــه داشــتن منظــره اتــم برداشــت شــده، صحنــه گســترش 

مــی یابــد. اتــم برداشــت شــده تــا زمانــی کــه یــک اتــم جدیــد بــه عنــوان »مرکــز« انتخــاب شــود، دکمــه »نمایــش 

مجــدد« فشــار داده مــی شــود، یــا یــک مولکــول جدیــد بارگــذاری مــی شــود، اتــم مرکــز باقــی مــی مانــد.

 S.اطلاعات مربوط به مورد )مانند نام اتم( را در پنجره کنسول متن چاپ می کند -  Query

 S برچســبها بــه اتمهــای موجــود در صحنــه مــی افزایــد. برچســب هــا شــامل اتــم هــا، پیوندهــا، زاویه  - Label

هــا و دیهــدرال هــا هســتند. ایــن برچســب هــا بــه ترتیــب نیــاز بــه انتخــاب یــک، دو، ســه و چهــار اتــم دارنــد. بــرای 

ســه نــوع برچســب دوم، مقــدار عــددی برچســب هندســی بــه همــراه یــک خــط مشــخص شــده کــه اتمهــای 

برداشــت شــده را بــه هــم وصــل مــی کنــد نمایــش داده مــی شــود. واحدهــای مربــوط بــه » Bonds » بــا هــر 

ــت دارد. » Angles » و »Dihedrals« در  ــت مطابق ــده اس ــته ش ــات در آن نوش ــده مختص ــه پرون ــدی ک واح

درجــه انــدازه گیــری مــی شــوند. ســپس برچســب هــا مــی تواننــد از طریــق پنجــره Labels دســتکاری شــوند.

 S مختصــات واقعــی اتــم هــا را در صحنــه تغییــر مــی دهــد. توجــه داشــته باشــید کــه ایــن بــا تغییــر -   Move

 ،Mode دادن منظــره متفــاوت اســت. بــا کلیــک بــر روی یکــی از دکمــه هــای موجــود در فهرســت حالــت

گروهــی از اتــم هــا بــرای حرکــت انتخــاب مــی شــوند. » Atom » فقــط اتــم انتخــاب شــده را حرکــت مــی دهــد. 

ــم  ــوان ات ــه عن ــد( ب ــا نوکلئوتی ــه ی ــید آمین ــال، اس ــوان مث ــه عن ــان رزیدو)ب ــا را در هم ــام اتمه » Residue » تم

انتخــاب شــده منتقــل مــی کنــد. » Fragment » تمــام اتمهــای مرتبــط بــا پیونــدی بــه اتــم برداشــت شــده را 

 « Highlighted Rep « .هــر اتــم را در ســاختار مولکولــی حرکــت مــی دهــد « Molecule « .جابجــا مــی کنــد

انعطــاف پذیــر اســت؛ تمــام اتمهــا را در نمــای برجســته در پنجــره مرورگــر پنجــره Graphics جابجــا مــی کنــد.

 S ــا دکمــه ســمت چــپ مــاوس حرکــت مــی کننــد. اگــر کلیــد تغییــر در حیــن ــا کلیــک و کشــیدن ب اتــم هــا ب

ــوند.  ــی ش ــده م ــده چرخان ــاب ش ــم انتخ ــورد ات ــده در م ــای تاثیردی ــود، اتمه ــته ش ــه داش ــاوس نگ ــت م حرک

چرخــش اتــم هــا بــا دکمــه ســمت چــپ، حــول x یــا y محــور صفحــه مــی چرخــد. چرخــش بــا دکمــه وســط یــا 

ــر صفحــه مــی چرخــد. راســت در حــدود یــک محــور عمــود ب

 S توجــه داشــته باشــید کــه در حــال حاضــر راهــی بــرای خنثــی کــردن عملیــات انتقــال وجــود نــدارد، بنابرایــن

مختصــات اتمــی ابتــدا بایــد در یــک پرونــده ذخیــره شــود.

 S نیرویــی را بــرای اتمهــای انتخــاب شــده در یــک شــبیه ســازی در حــال اجــرا اعمــال مــی کنــد. ایــن  - Force  

نیروهــا فقــط در صــورت برقــراری اتصــال IMD قابــل مشــاهده خواهنــد بــود. بــا کلیــک و کشــیدن بــا دکمــه 

ســمت چــپ مــاوس، نیرویــی را در حالــت انتخابــی Atom، Residue یــا Fragment انتخــاب خواهیــد کــرد. 

بــا کلیــک بــر روی دکمــه وســط یــا راســت نیــروی موجــود در اتمهــای منتخــب را لغــو خواهیــد کــرد.

 S اجــازه مــی دهــد تــا چــراغ هــا در اطــراف صحنــه قــرار بگیرنــد. چــراغ هــای مجــزا در پنجــره  -  Move Light

Display روشــن یــا خامــوش مــی شــوند. بــا انتخــاب یکــی از چــراغ هــا در منــوی Move Light، چــراغ منتخــب 

در مــورد مبــدا چرخانــده مــی شــود. حالــت تغییــر حالــت نــور نیــز مــی توانــد بــا تغییــر در حالــت انتخــاب دیگــر یــا 

حالــت مــاوس لغــو شــود.

 S ،اگــر موجــود نباشــد، یــک اتصــال بیــن دو اتــم کلیــک کــرده و اضافــه مــی کنــد -  Add/Remove Bonds

و در غیــر ایــن صــورت پیونــد را حــذف مــی کنــد. هــر دو اتــم بایــد بــه یــک مولکــول یکســان تعلــق داشــته باشــند.
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   6-4-5   |    پنجره تنظیمات نمایش منو و صفحه نمایش         
نمایــش  پنجــره  مشــخصات  از  بســیاری   Display منــوی 

گرافیکــی را کنتــرل مــی کنــد. خصوصیاتــی کــه ممکــن اســت 

اصــاح شــوند عبارتنــد از:

 S ایــن مــورد از منــو مــی توانــد بــرای مجبور  -  Reset View

ــه ســمت جهــت  کــردن VMD بــرای تنظیــم مجــدد صحنــه ب

گیــری و مقیــاس مشــاهده پیــش فــرض اســتفاده شــود، 

همانطــور کــه هنــگام بارگــذاری یــک مولکــول انجام می شــود.

 S خودکارســازی منــو،  از  مــورد  ایــن   -  Stop Rotation

بــا  تــوان  مــی  را  صحنــه  کنــد.  مــی  متوقــف  را  صحنــه 

کشــیدن ســریع مــاوس و در حالــی کــه بــه طــور خلاصــه 

چرخانــده  کنیــد،  مــی  رهــا  را  مــاوس  دکمــه  و  داده  فشــار 

ــن  ــط ای ــه توس ــا اینک ــد ت ــی کنی ــرک م ــه را ت ــوید، صحن ــی ش م

مــورد از منــو یــا بــا تعامــل بیشــتر مــاوس متوقــف شــود.

 S پرســپکتیو توانــد  مــی  صحنــه  نمــای   -  Perspective

یــا Orthographic باشــد. در نمــای چشــم انــداز )پیــش 

فــرض(، اشــیاء کــه بســیار دور هســتند کوچکتــر از مــوارد 

ــان  ــیء در هم ــر دو ش ــی، ه ــر ارتوگراف ــتند. از نظ ــک هس نزدی

مقیــاس ظاهــر مــی شــوند. توجــه داشــته باشــید کــه چندیــن 

ــوژی  ــی ارت ــه ده ــده از ارائ ــتیبانی ش ــی پش ــدر خارج ــه رن برنام

ــن، آن را  ــه دور از دوربی ــه صحن ــا ترجم ــد ب ــت لازم باش ــن اس ــب، ممک ــن ترتی ــه همی ــد. ب ــی کنن ــتیبانی نم پش

جعلــی کنیــد و یــک عامــل بزرگنمایــی را اعمــال کنیــد. ایــن بــه معنــای کاهــش چشــمگیر چشــم انــداز اســت، 

ــت. ــی نیس ــر ارتوگراف ــاً از نظ ــه واقع ــی ک در حال

 S ــر ــردن ظاه ــاف ک ــه ص ــد. Antialiasing ب ــن میکن ــا روش ــوش ی ــازی را خام ــوار س Antialiasing – هم

متراکــم هندســه نمایــش داده شــده ناشــی از پیکســل هــای ذاتــی گسســته در دســتگاه نمایش کمک مــی کند. 

ویژگــی همــوار ســازی فقــط در سیســتم عامــل هایــی وجــود دارد کــه از همــوار ســازی تمــام صفحــه پشــتیبانی 

مــی کننــد، کــه گاهــی بــه عنــوان » همــوار ســازی چنــد نمونــه« نیــز شــناخته مــی شــوند. در سیســتم عامــل 

ــا انتخــاب گزینــه ای در تنظیــم درایــور صفحــه نمایــش، مــی توانیــد روش  ــه، ب هــای فاقــد قابلیــت چنــد نمون

هــای متفاوتــی بــرای انجــام همــوار ســازی تمــام صفحــه وجــود داشــته باشــد. دســتگاههای وینــدوز معمــولاً 

ایــن کنتــرل هــا را در پنــل تنظیمــات درایــور صفحــه نمایــش قــرار مــی دهنــد.

 S ــیاء ــا اش ــود ت ــی ش ــث م ــق باع ــذاری عم ــانه گ ــق. نش ــردن عم ــوش ک ــا خام ــن ی Depth Cueing - روش

دوردســت در رنــگ پــس زمینــه مخلــوط شــوند تا بــه درک عمــق 3 بعــدی کمــک کننــد. تنظیمــات cueing عمق 

در پنجــره Display Settings کنتــرل مــی شــود. پارامتــر Cue Mode کنتــرل مــی کنــد کــه از چــه نــوع معادلــه 

ای اســتفاده مــی شــود. حالــت cueing عمــق Linear یــک شــیب عمــق ســاده بــا یــک نقطــه شــروع و نقطــه 

پایانــی تعریــف شــده را فراهم مــی کند. حالــت cueing عمــق Exp و Exp2 از پارامتــر چگالی اســتفاده می کند، 

و بــه طــور کلــی تندتــر از حالــت cueing عمــق خطــی بــه رنگ پــس زمینه مــی آمیــزد. افزایــش مقیــاس مولکول 

باعــث افزایــش مقــدار اثــر عمیــق ترقی کــه قابل مشــاهده اســت، می شــود زیــرا دامنه عمق بیشــتری را اشــغال 

ــر عمــق جابجایــی کاســته مــی شــود.انتقال مولکــول  ــدازه مولکــول از اث مــی کنــد. مقیــاس کوچــک کــردن ان

بــه داخــل و خــارج از صفحــه باعــث مــی شــود کــه آن را بــه داخــل و خــارج از رنــگ پــس زمینــه مخلــوط کنیــد.

 S خامــوش یــا روشــن شــدن قســمت پشــتی را کنتــرل مــی کنــد. ایــن ویژگــی در درجــه اول بــرای - Culling

 Mesa ماننــد OpenGL ســرعت بخشــیدن بــه عملکــرد رنــدر بــر روی پیــاده ســازی هــای مبتنــی بــر نــرم افــزار

اســتفاده مــی شــود. کشــیدن Backface در واقــع عملکــرد برخــی از رندرهــای ســخت افــزاری را کاهــش مــی 

دهــد، بنابرایــن بایــد در مــورد اســتفاده از سیســتم رایانــه خــاص خــود از بهتریــن قضــاوت خــود اســتفاده کنیــد.

 S .بدســت آمــده را فعــال یــا غیرفعــال مــی کنــد VMD ایــن گزینــه نمایــش در پــرواز از نــخ فریــم رنــدر - FPS

نــخ قــاب در گوشــه ســمت راســت بــالای پنجــره گرافیکــی هنــگام فعــال کــردن نمایــش داده مــی شــود.

 S پنجــره نمایــش گرافیکــی مــی توانــد از چهــار منبــع نــور جداگانــه اســتفاده کنــد تــا جلــوه ای واقــع - Lights

گرایانــه بــه اشــیاء گرافیکــی نمایــش داده شــود. مرورگــر Lights On ایــن منابــع نــور را روشــن یــا خامــوش مــی 

کنــد. در صــورت برجســته شــدن شــماره، چــراغ روشــن مــی شــود و بــا کلیــک بــر روی آن، چــراغ خامــوش مــی 

شــود. بــرای بحــث بیشــتر در مــورد چــراغ هــا بــه بخــش 5.1.1 مراجعــه کنیــد.

 S ممکــن اســت در هــر یــک از پنــج مــکان روی صفحــه نمایــش )هــر XYZ مجموعــه ای از محورهــای - Axes

یــک از گوشــه هــا یــا مرکــز( نمایــش داده شــود یــا خامــوش شــود. ایــن توســط انتخابگــر Axes کنتــرل می شــود.

 S زمینــه نمایشــگر مــی توانــد در کل صحنــه بــر روی یــک رنــگ یکنواخــت تنظیــم شــود، یــا - Background

یــک گرادیــان عمــودی را مــی تــوان بــا یــک تغییــر رنــگ خطــی از بــالای منظــره بــه پاییــن تنظیــم کــرد.

 S اســت کــه مــی checkerboard مرحلــه را کنتــرل مــی کنــد، یعنــی یــک صفحــه Stage مرورگــر - Stage

توانــد در هــر یــک از شــش مــکان قــرار داشــته باشــد یــا خامــوش شــود.

)Display( تصویر 4-5: منوی نمایش
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 S ــاهده ــره Display Settings مش ــا در پنج ــرل ه ــن کنت Stereo, Eye Sep, and Focal Length - ای

مــی شــوند. ایــن کنتــرل هــا حالــت و پارامترهــای اســتریو را تنظیــم مــی کننــد. اســتریو بــه طــور کامــل در فصــل 

ــه  ــی ک ــد، در حال ــی ده ــر م ــتریو را تغیی ــت اس ــتریو حال ــده اس ــاب کنن ــت. انتخ ــه اس ــرار گرفت ــث ق ــورد بح 7 م

ــی  ــر م ــی را تغیی ــه کانون ــم و فاصل ــی چش ــه جدای ــب فاصل ــه ترتی ــای Eye Sep و Focal Length ب ــرل ه کنت

دهنــد. کنتــرل اســتریو چشــم مبادلــه بــه طــور اختیــاری هنــگام نمایــش در پروژکتورهــا یــا دســتگاههای دیگــر 

کــه بــه دلایلــی یــا دیگــری وظایــف صحیــح چشــم چــپ و راســت را حفــظ نمــی کننــد، چشــم چــپ / راســت را 

برعکــس مــی کنــد.

 S ــت ــره فهرس ــزم ذخی ــا VMD از مکانی ــه آی ــد ک ــی کن ــرل م ــوئیچ Cachemode کنت Cachemode – س

نمایشــگر بــرای تســریع در ارائــه هندســه اســتاتیک اســتفاده مــی کنــد یــا خیــر. ایــن ویژگــی مــی توانــد بــرای 

ــرای  ــده و ب ــی ش ــش کاش ــه نمای ــای صفح ــی در دیواره ــش تعامل ــه نمای ــوب صفح ــرد خ ــه عملک ــتیابی ب دس

نمایــش از راه دور از طریــق شــبکه بســیار مفیــد باشــد. حافظــه پنهــان را نمــی تــوان در حالــی کــه مســیرهای 

انیمیشــن را انجــام مــی دهــد انجــام داد، بنابرایــن مزیــت عملکــرد فقــط چرخــش تعاملــی و بزرگنمایــی 

ــت. ــن اس ــتاتیک ممک ــی اس ــاختارهای مولکول س

 S از کــدام روش رنــدر ســطح پاییــن اســتفاده مــی کنــد و Rendermode انتخــاب کننــده - Rendermode

از VMD اســتفاده مــی کنــد. حالــت رنــدرال عــادی الگوریتــم رنــدر پیــش فــرض VMD مبتنــی بــر OpenGL بــا 

 OpenGL بــا اســتفاده از زبــان ســایه قابــل برنامــه ریــزی GLSL عملکــرد ثابــت اســتاندارد اســت. حالــت ارائــه

ــر  ــالا در ه ــت ب ــا کیفی ــردازی ب ــوط، و نورپ ــا مخل ــفافیت آلف ــی، ش ــان واقع ــعه در زم ــی اش ــری ردیاب ــرای پیگی ب

ــالا کــه از ســایه  ــا کارایــی ب پیکســل بــرای همــه هندســه اســت. در دســتگاه هــای دارای تابلوهــای گرافیکــی ب

قابــل برنامــه ریــزی پشــتیبانی مــی کننــد، حالــت ارائــه GLSL بــا بســیاری از رندرهــای نــرم افــزاری خارجــی کــه 

توســط VMD پشــتیبانی مــی شــوند امــا بــا نــخ نمایشــگر تعاملــی، کیفیــت خوبــی را ارائــه مــی دهنــد.



45 روش‌های ترسیم مولکولی  فصـــل پنجـــــــم 44

Molecular drawing methods

Chapter 6

روش‌هــای ترســیم مولکولــی
فصـــــــل ششـــــم

ــک روش خــاص  ــک نمایــش فقــط ی ــوان مجموعــه‌ی چندیــن نمایــش از مولکــول ترســیم می‌شــود. ی ــه عن هــر مولکــول در VMD ب

ترســیم مولکولــی اســت و شــامل چندیــن ویژگــی اســت:

ــن ?  ــمت ورودی مت ــاب در قس ــن انتخ ــوند. ای ــش داده‌ بش ــول نمای ــا در مولک ــدام اتم‌ه ــد ک ــی کن ــخص م ــه مش ــی، ک ــاب اتم انتخ

در انتهــای پنجــره Graphics وارد مــی شــود. انتخــاب اتــم هنــگام ترســیم داده هــای حجمــی ماننــد نقشــه تراکــم الکترونــی، نقشــه 

ــف مــی کنــد. ــم را توصی ــاب ات ــده بــرای انتخ ــتفاده ش ــو اس ــش 6.3 نح ــی شــود. بخ ــال نم پتانســیل الکترواســتاتیک و غیــره اعم

روش ترســیم )ســبک نمایــش( اســت کــه تعییــن مــی کنــد چــه شــکلی بــرای ترســیم اتــم هــا، پیوندهــا و ســایر مؤلفــه هــای مولکــول ? 

بــکار رود. بخــش 6.1 روش‌هــای ارائــه موجــود در VMD را شــح می‌دهــد.

 ? Graphics روش رنــگ آمیــزی، کــه نحــوه رنــگ آمیــزی هــر یــک از اتــم هــا و پیوندهــای موجــود در نمایــه را تعییــن مــی کنــد. پنجــره

شــامل کنترل‌هایــی بــرای تنظیــم روش رنــگ آمیــزی در ســمت راســت پنجــره اســت. بخــش 6.2 روش هــای رنــگ آمیــزی VMD را 

تشــریح مــی کنــد.

ــورد ?  ــول م ــیر مولک ــگام تفس ــه هن ــی را ک ــایه زن ــردازی و س ــای نورپ ــی ه ــایر ویژگ ــدورت و س ــندگی، ک ــزان درخش ــه می ــاده ای ک م

ــد. ــی کن ــن م ــرد، تعیی ــی گی ــرار م ــتفاده ق اس

ــا  ــد ب ــر پیچیــده‌ای از یــک مولکــول می‌توان ــد هــر تعــداد نمایش‌هــای مختلفــی را در خــود جــای دهــد و تصاوی یــک مولکــول مــی توان

ایجــاد نمایــه هــای بــا انتخــاب هــای مختلــف، طــح هــای رنــگ آمیــزی و روش هــای ارائــه ایجــاد شــود. بــه عنــوان مثــال، ســتون فقــرات1 

پروتئیــن را مــی تــوان بــه عنــوان یــک لولــه صــاف از یــک منظر رســم کــرد، و رزیدوهــای مهــم پروتئیــن را می تــوان به صــورت کره یــا پیوند 

licorice در ســایر نماهــا ترســیم کــرد. هنگامــی کــه یــک مولکــول بــرای اولیــن بــار بارگــذاری مــی شــود، یــک نمایــش "پیــش فــرض" 

داده مــی شــود، کــه تمــام اتــم هــا را بــه صــورت خــط و نقطــه ترســیم مــی کنــد و هــر اتــم را بــا توجــه بــه نــوع عنصــری آن رنــگ مــی کنــد.

   6.1 روش تفسیر   

تمــام روشــهای مختلــف تفســیر پارامترهــای مختلفــی دارد کــه نحــوه ترســیم آنهــا را تعییــن مــی کنــد. بــرای هــر روش، کنتــرل هایــی در 

پنجــره Graphics وجــود دارد کــه پارامترهــای مرتبــط، ماننــد عــرض خــط و وضــوح کــره را تنظیــم می‌کنــد )کنتــرل هــای گرافیکــی در 

بخــش 5.4.7 شــح داده شــده اســت(. در جــدول 6.1 روش هــای ارائــه‌ی موجــود و بخــش بعــدی ایــن روش‌هــا و پارامترهــای تغییــر 

ظاهــر آنهــا را توصیــف مــی کنــد.

1  . Protein backbone
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DescriptionRepresentation styles

simple lines for bonds, points for atoms

lighted cylinders for bonds

dynamically calculated distance-based bonds

display hydrogen bonds

just points for atoms, no bonds

solid van der Waal spheres for atoms, no bonds

scaled VDW spheres, with cylinders for bonds

spheres for atoms, cylinders for bonds, same radius

polyhedra connecting atoms within a cutoff radius

connected cylindrical segments through Cα atoms

smooth cylindrical tube through the Cα atoms

flat ribbon through the Cα atoms

smooth ribbon through the Cα atoms

cartoon diagram (cylinders and ribbons) based on secondary structure

smooth cartoon diagram (smooth ribbons) based on secondary structure

display ring structures as polygons, colored by ring pucker

flat ribbon tracing glycosidic bonds, with twists oriented by sugar residues

molecular surface (Gaussian density surface)

molecular surface as determined by the program MSMS

molecular surface as determined by SURF

display a texture mapped slice from a volumetric data set

display an isovalue surface from a volumetric data set

field lines generated by integrating particles by volume gradient vectors

molecular orbital selected by wavefunction type, spin, excitation, and orbital ID

per-residue approximate bounding spheres

dotted van der Waals spheres for atoms, no bonds

dotted representation of the solvent accessible surface

Lines

Bonds

DynamicBonds

HBonds

Points

VDW

CPK

Licorice

Polyhedra

Trace

Tube

Ribbons

NewRibbons

Cartoon

NewCartoon

PaperChain

Twister

QuickSurf

MSMS

Surf

VolumeSlice

Isosurface

FieldLines

Orbital

Beads

Dotted

Solvent

جدول۱.۶: سبک‌های نمایش مولکولی

6.1.1 خطوط
ــم  ــم و ات ــر ات ــن ه ــن بی ــت. ای ــروف اس ــز مع ــه "wireframe" نی ــه ب ــت، ک ــوط" اس ــرض "خط ــش ف ــه پی نمای

هایــی کــه بــه آن وصــل می‌شــوند، یــک خــط رســم مــی کنــد. هــر دو اتــم بایــد قبــل از ترســیم پیونــد انتخــاب 

شــوند. نیمــه اول هــر پیونــد بــه طــور مناســب بــرای اتــم اول رنــگ مــی شــود، در حالــی کــه رنــگ نیمــه پایانــی بــا 

اتــم دوم مطابقــت دارد. تنهــا پارامتــر نمایــش خطــوط، ضخامــت خــط اســت.

6.1.2 پیوندها
تقریبــاً همــه چیــز در مــورد ایــن گزینــه هماننــد "خطــوط" اســت ]6.1.1 §[ بــه جــز اینکــه بــه جــای ترســیم پیونــد 

بــه عنــوان خــط بیــن دو اتــم، یــک اســتوانه بــه جــای آن کشــیده مــی شــود. بــرای خاص‌تــر بــودن، یــک منشــور 

 Bond 5.4.7[ توســط کنتــرل§[ Graphics وجهــی را ترســیم مــی کنــد، کــه در آن تعــداد وجــوه در پنجــره-n

ــود.  ــی ش ــتروم داده م ــه آنگس ــد، ب ــعاع پیون ــدار ش ــط مق ــعاع آن توس ــود، و ش ــخص می‌ش Resolution مش

اگــر شــعاع یــا تعــداد وجــوه خیلــی کوچــک شــود، پیوندهــا بــه صــورت خــط کشــیده مــی شــوند.

ــام  ــورها را انج ــی منش ــای احتمال ــی از خطاه ــدار کم ــا، VMD مق ــش پیونده ــق نمای ــم دقی ــور تنظی ــه منظ ب

مــی دهــد. یعنــی دو اســتوانه توخالــی را تصــور کنیــد کــه بــه هــم نزدیــک میشــوند بــه طوریکــه مرکــز مواجــه )یــا 

اتصــال( یــک اســتوانه در همــان موقعیتــی اســت کــه مرکــز مواجــه اســتوانه دیگــر قــرار دارد. همچنیــن فــرض 

کنیــد ایــن دو اســتوانه در 90 درجــه کنارهــم قــرار گرفتنــد. اگرچــه بیشــتر ایــن دو اســتوانه بــا هــم همپوشــانی 

دارنــد، در آنجــا بــه نظــر مــی رســد کــه شــکافی در تقاطــع آنهاســت.

ــه هــای انتهایــی  ــا لب ــا حــدودی گســترش مــی دهــد ت ــرای اصــاح ایــن مشــکل، VMD هــر دو اســتوانه را ت ب

متصــل شــوند. اگــر از نزدیــک بــه دقــت نــگاه کنیــم، ایــن عمــل بیشــتری از همپوشــانی ایجــاد مــی کنــد، امــا 

بســیار بهتــر از شــکاف اســت. هنگامــی کــه ســه یــا بیشــتر از پیوندهــا در یــک اتــم بپیوندنــد، VMD کمتریــن 

پیونــد شــماره گــذاری شــده را انتخــاب مــی کنــد و تمــام دیگــر پیوندهــا را بــرای بــرآورد بــا آن یکــی گســترش مــی 

دهــد. ســپس کمتریــن پیونــد شــماره را بــرای بــرآورد بــا پاییــن تریــن شــماره دوم گســترش مــی دهــد.

6.1.3 پیوندهای پویا
نمایــش "DynamicBonds" بــه طــور خــودکار جســتجوی پیونــد مبتنــی بر مســافت را بــرای انتخاب اتــم فعال 

و قــاب مســیر2 فعــال انجــام مــی دهــد. ایــن نمایــش روش اصــاح نقطــه پایانــی کــه در بــالا توضیــح داده شــده 

اســت را بــرای نمایــش منظــم "پیوندهــا" ]6.1.2 §[ بــه طــور منظــم انجــام نمــی دهــد. درعــوض، قــرار اســت 

ــا نمایــش ‘VDW ]6.1.6 §[ بــرای نشــان دادن پیوندهایــی کــه در طــول مســیر ایجــاد شــده و  ایــن تناســب ب

2  . Trajectory 
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ازبیــن رفتــه مــورد اســتفاده قــرار گیــرد. اگــر اتمهــا در فاصلــه cutoff یکدیگــر باشــند، پیونــد ترســیم مــی شــود.

6.1.4 پیوند هیدروژن
در صــورت وجــود پیونــد هیــدروژن احتمالــی بیــن آنهــا، نمایــش "HBonds" یــک خــط هاشــور بیــن دو اتــم 

رســم خواهــد کــرد. پیونــد هیــدروژن احتمالــی بــا معیارهــای زیــر تعریــف مــی شــود:

بــه یــک اتــم D بــا هیــدروژن متصــل بــه آن و یــک اتــم A کــه بــه اتــم D پیونــد نــدارد  داده مــی شــود،                                                         

یــک پیونــد هیدروژنــی بیــن A و H وجــود دارد اگــر فاصلــه || D-A || > فاصلــه و زاویــه D-H-A >زاویــه باشــد، 

ــود. ــی ش ــف م ــر تعری ــط کارب ــه توس ــه و فاصل ــه زاوی ــی ک جای

فقــط اتــم هــای انتخــاب شــده جســتجو مــی شــوند، بنابرایــن بــرای ترســیم پیونــد هــم دهنــده و هــم پذیرنــده 

بایــد انتخــاب شــوند. همچنیــن، توجــه داشــته باشــید کــه مــوارد فــوق نــوع اتمــی دهنــده یــا پذیرنــده را بررســی 

ــا نــدارد. یکــی از مشــکلات موجــود  ــا در حــال حاضــر هیــدروژن دارد ی نمی‌کنــد. تنهــا معیــار ایــن اســت کــه آی

ــم هــای انتخــاب شــده را انجــام می‌دهــد، بنابرایــن  ــی ایــن اســت کــه جســتجوی n2 ات درانجــام اجــرای کنون

شــما احتمــالاً نمــی خواهیــد تمــام پیوندهــای هیدروژنــی یــک ســاختار بســیار بــزرگ را نشــان دهیــد. بــه دنبــال 

بهبــود عملکــرد در نســخه هــای بعــدی VMD باشــید.

ــی را مشــاهده نمــی  ــد هیدروژن ــوع پیون ــد امــا هیــچ ن ــدروژن را انتخــاب مــی کنی اگــر نمایــش پیوندهــای هی

 VMD فاصلــه در Cutoff زاویــه وCutoff  کنیــد، ممکــن اســت بــه ایــن دلیــل باشــد کــه مقیــاس پیــش فــرض

بســیار کوچــک اســت، بنابرایــن ممکــن اســت بخواهیــد مقــدار زاویــه را از 20 تــا 30 درجــه و مقــدار فاصلــه را از 

3 تــا 4 افزایــش دهیــد.

 HBonds بــه صــورت هاشــور بــا عــرض مشــخص ترســیم مــی شــود. ضخامــت خــط پیــش فــرض 1 اســت امــا 

احتمــالاً بایــد آن را بــه 2 افزایــش دهیــد. در اکثــر SGI هــا، آنطــور کــه در صفحــه بــرای عــرض خــط شــح داده 

شــده اســت، نمــی توانیــد آن را وســیع تــر از آن کنیــد. پیونــد بــه وســیله رنگــی اســت کــه بــا پذیرنــده مرتبــط 

اســت رنــگ دار مــی شــود.

6.1.5 نقاط
"نقــاط" هــر اتــم را بــه عنــوان یــک نقطــه ترســیم مــی کنــد و هیــچ یــک از پیوندهــا را ترســیم نمــی کنــد. ایــن 

گزینــه هنــگام ارائــه مولکــول هــای بســیار بــزرگ حــاوی میلیــون هــا اتــم مفیــد اســت، بــه خصــوص بــرای ارائــه 

آب یــا دیگــر ســازه هایــی کــه جزئیــات هندســی بــرای آن ممکــن اســت لازم نباشــد. انــدازه نقــاط قابــل تغییــر 

اســت. هنگامــی کــه حالــت رنــدر VMD روی GLSL تنظیــم شــده باشــد، نمایــش نقــاط باعــث ایجــاد فضاهــای 

پــر از فضــا بــا انــدازه متناســب بــا پارامتــر انــدازه و بــا عملکــردی برابــر بــا نقــاط غیــر ســایه ای مــی شــود کــه در 

ســایر حالتهــای رنــدر کشــیده شــده اســت.

VDW 6.1.6
"VDW" اتــم هــا را بــه عنــوان کــره ترســیم مــی کنــد. مقیــاس کــروی اســتفاده شــده شــعاع واندروالســی ضــرب 

شــده توســط یــک فاکتــور مقیــاس پذیــر قابــل انتخــاب توســط کاربــر اســت.

رزولوشــن کــروی در هنــگام اســتفاده از حالتهــای رنــدر و ابزارهــای رنــدر خارجــی کــه فقــط مــی تواننــد هندســه 

ــد.  ــی کن ــن م ــوند را تعیی ــیم می‌ش ــه ترس ــی ک ــی کره‌های ــش ده ــی پوش ــد، چگونگ ــیم کنن ــی را ترس ــد ضلع چن

عملکــرد ارائــه کــره چنــد ضلعــی بــه صــورت معکــوس  بــا تعــداد مثلثهــای تولیــد شــده توســط مفروش‌ســازی 

ــا مقــدار پارامتــر رزولوشــن کــره  ــه نســبت متناســب ب ــه مثلثهــا  متفــاوت اســت. تعــداد مثلــث در هــر کــره ب ب

متغیــر اســت. بــرای حالــت هــای رنــدر ماننــد GLSL و بــرای ابزارهــای رنــدر خارجــی کــه مــی تواننــد بــه طــور 

ــان کننــد، پارامتــر رزولوشــن کــره هیــچ تاثیــری نــدارد.  مســتقیم کره‌هــا و ســایر ســطوح چهارگانــه را نمای

ــور  ــه ط ــت ب ــن اس ــادر VMD ممک ــوارد ن ــم، در م ــذاری ات ــای نامگ ــرات در قرارداده ــه تغیی ــه ب ــا توج ــه: ب نکت

نادرســت شــعاع VDW را بــه اتــم هــای خــاص اختصــاص دهــد، زیــرا VMD هــر نــوع اتــم را بــر اســاس حــرف 

اول تشــکیل دهنــده‌ی نــام خــود تعییــن مــی کنــد. بــه عنــوان مثــال، VMD اتمــی بــه نــام "HG" را فــرض مــی 

کنــد کــه یــک هیــدروژن باشــد نــه جیــوه. اگــر ایــن اتفــاق بیفتــد، شــما همیشــه مــی توانیــد شــعاع را مجــدداً 

تعریــف کنیــد، بــا اســتفاده از نحــو بســیار شــبیه بــه آنچــه در زیــر اســت: 

set sel [atomselect top ‘‘name HG’’]
$sel set radius 1.۹

CPK 6.1.7
ــوان كــره هــا  ــه عن ــم هــا را ب ــرا ات "CPK" ترکیبــی از هــر دو "پیوندهــا" ]6.1.2[ و VDW” "  ]6.1.6 §[ اســت زی

و پیوندهــا بــه عنــوان اســتوانه ترســیم مــی كنــد. وضــوح و شــعاع را مــی تــوان بــه طــور مســتقل اصــاح کــرد. 

انــدازه کــره ترســیم شــده در حالــت CPK بطــور پیــش فــرض شــعاع VDW مقیــاس پذیــر اســت، امــا بــا تنظیــم 

پارامتــر Sphere Scale مــی تــوان ایــن فاکتــور انــدازه ‌گیــری را تغییــر داد. از آنجــا کــه بــرای هــر اتــم یــک کــره 

ترســیم می‌شــود، همیشــه از گزینــه "VDW" کندتــر اســت. اگــر شــعاع بــرای یــک کــره یــا پیونــد خیلــی کوچــک 

باشــد، کشــیده نمــی شــوند.

Licorice 6.1.8
" Licorice " اتــم هــا را بــه عنــوان کــره و پیوندهــا را بــه عنــوان اســتوانه ترســیم مــی کنــد. تفــاوت بیــن ایــن 

و "CPK" ]6.1.7[ در ایــن اســت کــه شــعاع کــره قابــل کنتــرل نیســت. در عــوض، بــه انــدازه ی پیونــد ســاخته 

مــی شــود. ایــن امــر یــک انتقــال خــوب و یکنواخــت را ایجــاد می‌کنــد و یکــی از نمایشــگرهایی اســت کــه اغلــب 

مــورد اســتفاده قــرار مــی گیــرد. ایــن مــی توانــد بــرای مولکــول هــای بــزرگ بســیار کنــد باشــد.
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Polyhedra 6.1.9
"Polyhedra" مجموعــه ای از مثلــث هــا را ترســیم مــی کنــد کــه تمــام قطعــات گــروه هــای اتــم را در شــعاع 

ــم  ــرای تجس ــاص ب ــی خ ــای اتم ــا انتخاب‌ه ــاط ب ــولاً در ارتب ــن معم ــد. ای ــی کن ــل م ــر متص ــده کارب ــف ش تعری

ســاختارهای نانوابــزار ســیلیکونی آمــورف و مــوارد مشــابه اســتفاده مــی شــود. در حــال حاضــر، یــک انتخــاب 

ــل تغییــر اســت. ــر شــعاع قاب ــدا اســتفاده مــی شــود و فقــط پارامت ــم واحــد بــرای همــه اتمهــای کاندی ات

6.1.10 ردیابی
ایــن نمایــش بیشــتر روشــهایی را کــه بــرای ســاختن "لولــه" اســتفاده مــی شــود، اعمــال مــی کنــد ]6.1.11 §[. در 

پایــان، اتمهــای کربــن آلفــا رزیــدو هــای پشــت ســر هــم را توســط بخــش هــای اســتوانه ای بــا عــرض قابــل تنظیــم 

متصــل مــی کنــد. در مــورد اســیدهای نوکلئیــک، ایــن اتمهــای ســتون فســفر P هســتند کــه بــه هــم وصــل مــی 

شــوند. مثــل همیشــه، قطعــات آن بخــش بــا توجــه بــه اتمــی کــه بــا آنهــا در ارتبــاط هســتند رنــگ مــی شــوند. 

ــوند. ــی ش ــن م ــوط جایگزی ــا خط ــتوانه ب ــای اس ــمت ه ــپس قس ــود، س ــاخته ش ــتوانه 0.00 س ــعاع اس ــر ش اگ

توجــه: گزینــه Trace بــرای افــرادی کــه نخ‌کشــی3 یــا فولدینــگ پروتئیــن هــا را انجــام مــی دهنــد، کــه فقــط بــه 
مختصــات Cα و نــام رزیدوهــا نــگاه مــی کننــد، مفیــد اســت، زیــرا در ایــن صــورت مجبــور نیســتند زنجیره‌هــای جانبــی 
را در ســاختار خــود بســازند. همچنیــن، افــرادی کــه روی پلیمــر کار مــی کننــد مــی تواننــد ســاختار خــود را بــا نامگــذاری 

ــد. ــل کنن ــتفاده از  Trace جع ــا اس ــپس ب ــلPDB  و س ــا "CA" در فای ــزی ب ــه چی هم

6.1.11 لوله
دو روش بــرای ترســیم نمایــه ‘لولــه وجــود دارد، یکــی بــرای پروتئیــن هــا و دیگــری بــرای اســیدهای نوکلئیــک. 

ــید  ــه اس ــت و لول ــده اس ــاب ش ــا انتخ ــن آلف ــای کرب ــت ه ــق موقعی ــاف از طری ــی ص ــک منحن ــی ی ــه پروتئین لول

ــت. ــید نوکلئیــک اس ــی صــاف از طریــق فســفات هــای رشــته اس ــک منحن نوکلئیــک ی

ــه پروتئینــی یــک منحنــی افقــی اســت کــه از تمــام اتمهــای کربــن آلفــا در یــک قطعــه پروتئیــن عبــور مــی  لول

کنــد. پنــج نقطــه درون یابــی بــه طــور مســاوی فاصلــه در امتــداد منحنــی یافــت مــی شــوند تــا منحنــی اتصــال 

دو اتــم کربــن آلفــا بــه شــش بخــش خــط را در هــم بشــکنند. اگــر اولیــن کربــن آلفــا انتخــاب شــود، ســه بخــش 

اول توســط رنگــی اختصــاص داده شــده بــه آن کربــن آلفــا رنــگ مــی شــوند. اگــر دومیــن کربــن آلفــا انتخــاب 

شــود، ســه بخــش آخــر بــا رنــگ کربــن آلفــا دوم رنــگ مــی شــوند. لولــه اســید نوکلئیــک بــه همیــن روش ســاخته 

مــی شــود بــه جــز اینکــه از اتــم هــای فســفات اســتفاده مــی شــود.

ایــن دو کنتــرل شــعاع و وضــوح اســپلین را تنظیم می کننــد و معنای مشــابهی را در کنترل ‘بانــد ]6.1.2 §[ دارند. 

امــا اگــر شــعاع بانــد 0 یــا رزولوشــن 2 یــا کمتــر شــود، اســپلین بــه عنــوان یــک خــط ســاده ترســیم مــی شــود. ایــن 
3  . Threading 

باعــث مــی شــود تصویــر ســریعتر چرخش و چرخــش یابد. می تــوان با مــوس کربن آلفایــی را که لوله را مشــخص 

مــی کنــد بوســیله کلیــک کــردن نزدیــک وســط شــش قطعــه لولــه کــه بــا آن اتــم مرتبط مــی شــوند، انتخــاب کرد.

6.1.12 نوارها
نمایــه "نوارهــا4" بــه "لولــه" شــبیه ]in 6.1.11[ اســت بــه ایــن دلیــل کــه از همــان پروتئیــن و اســیدهای 

نوکلئیــک همــان منحنــی spline را دنبــال مــی کنــد. بــا ایــن حــال، از اطلاعــات اضافــی )اکســیژن از رشــته هــای 

پروتئیــن یــا برخــی از اکســیژنهای فســفات اســیدهای نوکلئیــک( بــرای یافتــن نرمــال بــرای ترســیم نــوار جهــت 

یابــی شــده اســتفاده مــی کنــد. )ممکــن اســت در تعریــف روبــان بــرای اســیدهای نوکلئیــک مشــکلاتی وجــود 

ــه عنــوان یــک اســید  داشــته باشــد زیــرا ممکــن اســت بــرای روال تشــخیص اســید نوکلئیــک اســید رزیــدو را ب

نوکلئیــک برچســب گــذاری کنــد حتــی اگــر فاقــد اکســیژن فســفات باشــد.(

ــرای  ــای spline را ب ــم منحنیه ــد رس ــواری، ک ــردار ن ــرای ب ــت5 ب ــردار افس ــم و ب ــر ات ــات ه ــه مختص ــه ب ــا توج ب

قســمت بــالا و پاییــن نــوار پیــدا مــی کنــد. دو اســپلین بــه صــورت مثلــث بــه هــم متصــل شــده و هــر دو اســپلین 

بــه صــورت لولــه هــای کوچــک کشــیده شــده‌اند. هماننــد نمایــش "لولــه"، شــش بخــش نــوار نزدیکتریــن اتــم 

مشــخص شــده بــا رنگــی اختصــاص داده شــده بــه آن اتــم ترســیم مــی شــوند و اتــم را مــی تــوان بــا کلیــک کــردن 

در نزدیکــی مرکــز آن شــش عنصــر انتخــاب کــرد.

شــعاع پیونــد و رزولوشــن لوله‌هایــی را کــه در بــالا و پاییــن نــوار تشــکیل شــده اســت، اصــاح مــی کننــد. اگــر 

ــا  ــیم ب ــان ترس ــش زم ــث افزای ــن باع ــوند )ای ــی ش ــیده نم ــا کش ــود، لوله‌ه ــک ش ــی کوچ ــوح خیل ــا وض ــعاع ی ش

مقــدار قابــل ملاحظــه مــی شــود(. عــرض، عــرض نــوار را کنتــرل مــی کنــد و باعــث مــی شــود شــبیه همــه چیــز از 

رشــته فرنگــی گرفتــه تــا لازانیــا بــه نظــر برســد. عــاوه بــر ایــن، قندهــا بــا مثلــث پــر شــده انــد. ایــن بــه برجســته 

کــردن قالــب کمــک مــی کنــد.

.Raster3D با تشکر از اتان مریت برای الگوریتم طراحی روبان برگرفته شده از

NewRibbons 6.1.13
نمایــه "NewRibbons" بــه "لولــه" ]6.1.11 §[ شــبیه اســت بــه ایــن دلیــل کــه از منحنــی spline بــرای هــم 

پروتئیــن هــم اســیدهای نوکلئیــک پیــروی مــی کنــد. بــا ایــن حــال، از اطلاعــات اضافــی )اکســیژن رشــته هــای 

پروتئیــن یــا برخــی از اکســیژنهای فســفات بــرای اســیدهای نوکلئیــک( بــرای یافتــن نرمــال بــرای ترســیم نــوار 

اســتفاده مــی کنــد. )ممکــن اســت در تعریــف نــوار بــرای اســیدهای نوکلئیــک مشــکلاتی وجــود داشــته باشــد 

ــه عنــوان یــک اســید نوکلئیــک برچســب  ــدو را ب ــرای روال تشــخیص اســید نوکلئیــک، رزی زیــرا ممکــن اســت ب

گــذاری کنــد حتــی اگــر فاقــد اکســیژن فســفات باشــد.(
4  . Ribbons
5  . offset vector
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نمایــه NewRibbons از آلفــا کربــن هــا بــه عنــوان نقــاط کنتــرل بــرای یــک spline اســتفاده می کند که ســتون 

ــا ایجــاد یــک ســطح مقطــع دو بعــدی در طــول جهــت گیــری  ــوار ب ــوار را مشــخص مــی کنــد. ایــن ن فقــرات6 ن

spline کــه بــا اشــاره بــه موقعیــت هــای اکســیژن هــا بــر روی ســتون فقــرات پروتئیــن قــرار دارد، ترســیم مــی 

شــود. هماننــد نمایــش "لوله"، شــش بخــش نــوار نزدیکترین اتم مشــخص شــده با رنگــی اختصاص داده شــده 

بــه آن اتــم ترســیم مــی شــوند و اتــم را مــی تــوان بــا کلیــک کــردن در نزدیکــی مرکــز آن شــش عنصــر انتخــاب کــرد.

پارامتــر نســبت ابعــاد7، عــرض یــک نــوار را نســبت بــه مقــدار ضخامــت بــه عنــوان یــک عامــل ضربــی کنتــرل مــی 

کنــد. نســبت ابعــاد 1.0 نمایــش شــبه لولــه را نشــان مــی دهــد. پارامتــر Resolution درجــه ای از ســطح نــوار 

کــه بــا مثلــث مفــروش می‌شــود را کنتــرل مــی کنــد. تنظیمــات پیشــرفته تــر تصاویــراز نظــر دیــداری بهتــر را بــه 

تناســب عملکــرد رنــدر تعاملــی بدســت مــی آورد. نقــاط را مــی تــوان بــا یــک Catmull Rom یــا B-Spline بــا 

تغییــر مقــدار Spline Style درون یابــی کــرد. توجــه داشــته باشــید کــه B-Spline همیشــه از موقعیــت هــای 

کربــن آلفــا عبــور نمــی کنــد، زیــرا یــک  Spline صــاف تــر اســت.

Cartoon 6.1.14
گزینــه "Cartoon" نمایــش ســاده ای از پروتئیــن را بــر اســاس ســاختار ثانویــه‌ی آن تولیــد مــی کنــد. هلیكــس 

هــا بــه صــورت اســتوانه، صفحــات بتــا بــه عنــوان نــوار هــای ثابــت كشــیده مــی شــوند و ســایر ســاختارها )كویــل 

هــا و چرخــش هــا( شــبیه لولــه نمایــش داده می‌شــوند. اگــر ســاختار ثانویــه هنــوز مشــخص نشــده باشــد، بــه 

طــور خــودکار توســط برنامــه STRIDE محاســبه شــود.

ــا پیــدا کــردن کمتریــن مربعــات خطــی در امتــداد مختصــات اتمهــای کربــن آلفــا مارپیــچ  اســتوانه هلیکــس ب

ســاخته می‌شــود. در صــورت انتخــاب کربــن آلفــا رزیــدو، ســیلندر کوچــک )کــه بــا درون یابــی خطــی در امتــداد 

خــط بهتریــن جــا یافــت مــی شــود( بــا شــعاع مشــخص شــده بــا پارامتــر شــعاع کشــیده مــی شــود. از آنجــا کــه 

ایــن روش بهتریــن تناســب را محاســبه مــی کنــد، مارپیــچ قبــل از ترســیم بایــد حداقــل 3 رزیــدو داشــته باشــد 

)آن مارپیــچ هــا بــا یــک یــا دو رزیــدو بــه عنــوان coil کشــیده مــی شــوند(. مــی تــوان کربــن آلفــا را بــرای هــر بخش 

ســیلندر انتخــاب کــرد، امــا آنهــا در محــل C قــرار دارنــد، کــه در نزدیکــی اســتوانه محــور نیســت. نتایــج جالــب 

وقتــی اتفــاق مــی افتــد کــه کل پروتئیــن به صــورت هلیکــس تعریف شــده و بــه صورت Cartoon ترســیم شــود.

نــوار بتــا ثابــت بوســیله ایجــاد یــک spline در امتــداد نقــاط مرکــزی بیــن هــر رزیــدو صفحــات بتــا ســاخته مــی 

شــود. مجــدداً، spline بــه صــورت خطــی درج مــی شــود تــا نقــاط شــروع و انتهــای هــر رزیــدو را پیــدا کنــد. اینهــا 

بــرای ســاخت گوشــه هــای یــک نــوار بــا ســطح مقطــع مســتطیل گســترش یافتــه انــد )مقــدار وســعت بــا پارامتــر 

ضخامــت تعییــن مــی شــود(. در صــورت انتخــاب اتــم کربــن آلفــا مربوطــه، از یــک قســمت روبــان اســتفاده مــی 

شــود. توجــه داشــته باشــید کــه از آنجــا کــه ایــن روش فــرض مــی کنــد کــه پروتئیــن در ترکیــب بتــا اســت، یــک 

نــوار خیلــی صــاف تــر از گزینــه "روبــان" اســتاندارد ]6.1.12 §[، نــوار را بــا نوســان در امتــداد ورق رســم مــی کنــد.

شــکل هــای دیگــر بــه صــورت لولــه کشــیده مــی شــوند. از آنجــا کــه نقــاط انتهایــی اســتوانه مارپیــچ و صفحــات 
6  . backbone
7  . Aspect Ratio

Cartoon در مختصــات کربــن آلفــا نیســتند، روش لولــه اندکــی تغییــر یافتــه اســت تــا لولــه بــه ســمت مــکان 

هــای جدیــد بــرود. ایــن همیشــه کار نمــی کنــد، در نتیجــه لولــه کامــاً بــه یــک اســتوانه وصــل نمــی شــود.

NewCartoon 6.1.15
 "NewRibbons" نوعــی متفــاوت از "کارتون" اصلی اســت که با ظاهر و ویژگی هــای "NewCartoon" نمایــه

نمایــش داده مــی شــود. تفــاوت اصلــی بیــن نمایــش اصلــی "Cartoon" و "NewCartoon" بدیــن معنــی 

اســت كــه مارپیــچ هــا در نمــای نــوار رزیدوهــا هســتند كــه از ســاختارهای خمیــده بســیار دقیــق تــر از اســتوانه 

هــای مســتقیم اســتفاده شــده در "Cartoon" اصلــی پیــروی مــی كننــد.

پارامتــر نســبت ابعــاد عــرض یــک نــوار را نســبت بــه مقــدار ضخامــت، بــه عنــوان یــک عامــل ضربــی کنتــرل مــی 

کنــد. نســبت ابعــاد 1.0 بازنمایــی شــبه لولــه را نشــان مــی دهــد. پارامتــر Resolution درجــه ای از ســطح نــوار 

بــا مثلــث را کنتــرل مــی کنــد. تنظیمــات پیشــرفته تــر تصاویــراز نظــر دیــداری بهتــر را بــه تناســب عملکــرد رنــدر 

 Spline بــا تغییــر مقــدار B-Spline یــا Catmull Rom تعاملــی بدســت مــی آورد. نقــاط را مــی تــوان بــا یــک

Style درون یابــی کــرد. توجــه داشــته باشــید کــه B-Spline همیشــه از موقعیــت هــای کربــن آلفــا عبــور نمــی 

کنــد، زیــرا یــک  Spline صــاف تــر اســت.

PaperChain 6.1.16
نمایــه »PaperChain« بــا حرکــت کــردن بــر روی توپولــوژی مولکولــی، تمــام حلقــه هــا را تــا حداکثــر انــدازه 

تعریــف شــده توســط کاربــر مــی یابــد، ســپس بــا قــرار دادن یــک چنــد ضلعــی بــه اتــم هــای درگیــر و مرکــز ســلول 

حلقــه، هــر حلقــه را ارائــه مــی دهــد. حلقــه هــا بــه صــورت bipyramids بــا ارتفــاع کنتــرل شــده توســط کاربــر 

ترســیم مــی شــوند. حلقــه هــا بــا اســتفاده از دامنــه pucker Cremer-Pople، کــه توســط همــه حلقــه هــای 

ســه اتــم یــا بیشــتر تعریــف شــده اســت، توســط pucker رنگــی مــی شــوند.

Twister 6.1.17
ــت  ــق جه ــه مطاب ــد ک ــی ده ــان م ــطح نش ــان مس ــک روب ــا ی ــدی را ب ــای گلیکوزیی ــه "Twister" پیونده نمای

گیــری نســبی رزیدوهــای قنــد متوالــی پیــچ مــی دهــد. ایــن مفهــوم شــبیه بــه نمایــش هــای نوارهــای آشــنای 

اســتفاده شــده از VMD بــرای پروتئیــن هــا اســت. مســیرهای اتصــال حلقــه هــای جهــت‌دار توســط نوارهــای 

نــازک بــا عــرض و ضخامــت قابــل تنظیــم کاربــر و بــا وضــوح هندســی قابــل تنظیــم متصــل مــی شــوند و نمایــش 

ســاختارهای شــاخه دار را بــه عهــده دارد.
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QuickSurf 6.1.18
نمایــه "QuickSurf" یــک ایزوســطحی8 اســتخراج شــده از نقشــه چگالــی گاوســی حجمی9 محاســبه شــده از 

اتمهــا یــا ذرات مجــاور هــر نقطــه شــبکه ]33، 34، 14، 35، 43، 26، 36[ محاســبه مــی کنــد. الگوریتــم تولیــد 

نقشــه چگالــی گاوســی را در یــک شــبکه ســه‌بعدی یکنواخــت تعریــف شــده در یــک جعبــه محــدود کننــده جمــع 

ــا ذراتــی را کــه بــه عنــوان بخشــی از ســطح ارائــه  مــی کنــد کــه بــه انــدازه کافــی بــزرگ اســت و تمــام اتــم هــا ی

شــده انتخــاب شــده انــد، جمــع مــی کنــد. بالشــتک کافــی در لبــه هــای حجــم اطمینــان مــی دهــد کــه ســطح 

اســتخراج نشــده از هــم جــدا نمــی شــود. الگوریتــم تولیــد نقشــه چگالــی 

جایــی کــه، چگالــی ρ در  موقعیــت   بــا جمــع بنــدی همــه اتــم هــای N ارزیابــی مــی شــود. هــر اتــم i در موقعیــت 

مکانــی i قــرار دارد و دارای یــک فاکتــور وزنــی مربــوط بــه α اســت کــه بــا ضــرب شــعاع آن بــا فاکتورهــای وزنــی و 

مقیــاس بنــدی تعریــف شــده توســط کاربــر تعییــن مــی شــود کــه تجســم بــا بصــری ســازی را بــرای ایجــاد یــک 

ســطح بــا ســطحی  از جزئیــات تعریــف شــده توســط کاربــر تعریــف مــی کنــد.

نمایــش QuickSurf شــامل چندیــن کنتــرل اســت کــه پارامترهــای معادلــه‌ی 6.1 را بــرای تولیــد ســطحی کــه 

مطابــق بــا صحــت مکانــی لازم و عملکــرد رنــدر تعاملــی باشــد، اصــاح مــی کنــد.

 S نــوار لغزنــده تقریــب کلــی وضــوح مکانــی، کــه بــه طــور خــودکار مقادیــر پارامترهــای - Resolution

دقیــق را در زیــر تنظیــم مــی کنــد.

 S ــا ــم آنه ــه تراک ــهم نقش ــبه س ــل از محاس ــعاع قب ــذاری ش ــاس گ ــل مقی ــک عام Radius Scale - ی

بــرای همــه اتــم هــا اعمــال مــی شــود.

 S تولیــد شــده، اســتفاده isosurface چگالــی مقــدار برابــر هنــگام اســتخراج - Density Isovalue

مــی شــود.

 Sپارامتر فاصله شبکه یکنواخت نقشه چگالی - Grid Spacing

 S حداکثــر فاصلــه قطــع بــرای اســتفاده هنــگام جمــع آوری ســهم چگالــی - Surface Quality

ــبکه ــه ش ــر نقط ــاورت ه ــا ذرات در مج ــا ی ــی از اتمه گاوس

ــذارد.  ــی گ ــر م ــده QuickSurf تأثی ــش نماین ــه نمای ــرد صفح ــی و عملک ــبه تعامل ــی در محاس ــل مختلف عوام

نســخه CPU الگوریتــم QuickSurf چنــد رشــته ای اســت، امــا بــه دلیــل پتانســیل اســتفاده قابــل توجــه از 

حافظــه در ارتبــاط بــا هســته CPU، تعــداد هســته هــای CPU اســتفاده شــده توســط الگوریتــم ممکــن اســت 

ــر،  ــا بزرگت ــدازه ی ــت در ان ــه 1 گیگابای ــک ب ــی نزدی ــای چگال ــه ه ــم نقش ــرای حج ــد، و ب ــت برس ــر هش ــه حداکث ب

الگوریتــم ممکــن اســت تعــداد هســته هــای پردازنــده مــورد اســتفاده را بــه چهــار یــا کمتــر کاهــش دهــد تــا از 

وقــوع خــارج از حافظــه در زمــان اجــرا جلوگیــری شــود.

 GPU از اجــرای شــتابدهنده QuickSurf مناســب، نماینــده GPU در دســتگاههای مجهــز بــه ســخت افــزار
8  . isosurface
9  . volumetric Gaussian density  

ــا  ــم GPU ت ــر از نســخه CPU اجــرا مــی شــود. ســرعت الگوریت ــه بزرگت ــا دو مرتب ــک ی ــد کــه ی اســتفاده مــی کن

ــت  ــر از ظرفی ــی بزرگت ــای چگال ــه ه ــرا نقش ــتگی دارد، زی ــدف بس ــای ه ــه GPU ه ــت حافظ ــه ظرفی ــدودی ب ح

ــوند. ــبه ش ــیر محاس ــد مس ــد در چن GPU بای

Surf 6.1.19
ایــن گزینــه از حــل کننــده ســطح مولکولــی، نوشــته‌ی آمیتــاب ورشــنی10 در زمــان حضــور در دانشــگاه کارولینای 

ــت  ــده موق ــه پرون ــات ب ــا و مختص ــعاع ه ــه، ش ــن گزین ــتفاده از ای ــورت اس ــد. در ص ــتفاده می‌کن ــمالی، اس ش

ــا پارامتــر Probe Radius اجــرا مــی شــود. پــس از اتمــام، خروجــی بــه  نوشــته مــی شــوند و اجــرای "surf" ب

فایــل موقــت دیگــری نوشــته مــی شــود، ســپس توســط VMD خوانــده شــده، رنــگ و نمایــش داده مــی شــود. 

مقــدار شــعاع کاوشــگر11 توســط شــعاع کــره کنترل می شــود و ایــن با انــدازه کاوشــگر در درجه A یکســان اســت.

 S.شعاع کاوشگر برای ساخت سطح مولکولی استفاده می شود - Probe Radius

 S ســطح بــه صــورت اختیــاری مــی توانــد بــا اســتفاده از خطــوط بــه - Representation Method

جــای مثلثهــای ثابــت کشــیده شــود.

ایــن ســطح از نظــر تولیــد و نمایــش بــرای سیســتم هــای بیــش از چنــد صــد اتــم نســبتاً کنــد اســت. محاســبه 

SURF کامــاً دقیــق اســت و حتــی در صورت لــزوم جزئیات کاملی را نشــان می دهد. اســتفاده از فضای دیســک 

بــه عنــوان یــک وســیله ارتباطــی میــان پردازشــی تقریبــا نیمــی از زمــان اجــرا را بــه خــود اختصــاص مــی دهــد.

یک متغیر محیطی ]14.2[[ وجود دارد که می تواند گزینه نمایش سطحی را تحت تأثیر قرار دهد:

 S همانطــور کــه در قســمت راه SURF $ ARCH پیــش فــرض( SURF محــل باینــری - SURF BIN

انــدازی vmd تعریــف شــده اســت(

یــک ترفنــد مفیــد در هنــگام ســاخت ســطوح اســتفاده از کلیــد Apply Changes Automatic toggle روی 

پنجــره گرافیکــی اســت. بدیــن معنــی کــه از آنجــا کــه ســطوح اغلــب مــدت زمــان طولانــی بــرای ســاختن نیــاز 

دارنــد، تغییــر پارامترهــای مشــاهده ماننــد شــعاع پــروب مــی توانــد باعــث تاخیرهــای طولانــی شــود. بــه طــور 

پیــش فــرض، هــر بــار کــه بــه کلیــد شــعاع کاوشــگر ضربــه مــی زنیــد، VMD ســطح را مجــدداً بازســازی مــی کنــد. 

اگــر مــی خواهیــد شــعاع کاوشــگر را بــا چندیــن افزایــش کاهــش یــا بــزرگ کنیــد، در نهایــت مــی توانیــد چندیــن 

بــار ســطح را دوبــاره بســازید. بــا ضربــات کلیــد فــوق، مــی توانیــد VMD را مجبــور کنیــد فقــط در دســتور خــود 

بروزرســانی کنــد. ایــن ترفنــد گاهــی بــرای دیگــر نمایش‌هــا نیــز مفیــد اســت.

Quick- " .]§ 6.1.20[ مراجعــه کنیــد "MSMS" بــرای یــک روش رنــدر ســطح بســیار ســریع تــر، بــه توضیحــات

.]6.1.18[ " Surf

10  . Amitabh Varshney
11  . probe radius 
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MSMS 6.1.20
یکــی دیگــر از رندرهــای ســطح مولکولــی "MSMS" اســت، برنامــه ای کــه توســط مایــکل ســانر12 از آزمایشــگاه 

ــوه  ــه نح ــته ب ــت و بس ــریعتر از Surf اس ــیار س ــه بس ــن برنام ــت. ای ــده اس ــته ش ــکریپتس نوش ــن در اس اولس

http://www. ــه وب ــه صفح ــتر ب ــات بیش ــرای اطلاع ــد. ب ــری باش ــاب بهت ــد انتخ ــی توان ــتفاده از آن م اس

scriptps.edu/pub/olson web / people / sanner / html / msms home.html مراجعــه کنیــد. 

گزینــه هــای موجــود شــامل

 S ــم هــا ــا ســهم ایــن انتخــاب در ســطح تمــام ات ــد ســطح انتخــاب )0( باشــد ی Which Atoms - بای

ــد؟ )1( باش

 S چگالــی مثلــث بــر روی ســطح )مقادیــر معمولــی 1.0 بــرای مولکولهــای دارای - Sample Density

بیــش از هــزار اتــم و 3.0 بــرای مولکولهــای کوچکتــر(

 Sشعاع کاوشگر برای ساخت سطح مولکولی استفاده می شود - Probe Radius

 S ســطح بــه صــورت اختیــاری مــی توانــد بــا اســتفاده از خطــوط بــه - Representation Method

جــای مثلثهــای جامــد کشــیده شــود

یک متغیر محیطی ]14.2[[ وجود دارد که می تواند گزینه نمایش MSMS را تحت تأثیر قرار دهد:

 S شــده )فــرض   msms فــرض  )پیــش   MSMS باینــری  قرارگیــری  محــل   -  MSMSSERVER

ــره  ــتم در پنج ــی سیس ــر محیط ــوان متغی ــه عن ــن را ب ــدوز، ای ــای وین ــتگاه ه ــر(( در دس ــیر کارب در مس

متغیرهــای محیــط موجــود در پانــل کنتــرل خــواص سیســتم تنظیــم مــی کنــد.

VolumeSlice 6.1.21
ــا اســتفاده از  نمایــه "VolumeSlice" بافتــی را کــه بــرش دو بعــدی از یــک مجموعــه داده حجمــی کــه قبــاً ب

ــر مــی  ــه تصوی ــا دســتورهای دیگــر در VMD بارگــذاری شــده اســت ب ــا ب دســتور mol volume ]9.3.20 §[ ی

کشــد. رنــگ هــا دامنــه مقیــاس مجموعــه داده هــا را نشــان مــی دهنــد، بــا رنــگ قرمــز مقادیــر کــم و رنــگ آبــی 

نشــانگر مقادیــر زیــاد در داده هــا اســت. بــرش بــه صــورت یــک صفحــه عمــود بــر محــور X، Y یــا Z کشــیده شــده 

اســت و مــی توانــد در هــر مکانــی در داخــل سیســتم مختصــات مجموعــه داده هــای حجمــی قــرار گیــرد. ایــن 

ــرداری بافتــی 3  ــی از نقشــه ب ویژگــی در حــال حاضــر فقــط در ماشــینهایی موجــود اســت کــه پشــتیبانی کامل

ــد. در دســتگاه هــای فاقــد بافــت 3 بعــدی، هیــچ چیــزی نمایــش داده نمــی شــود. نســخه هــای  بعــدی دارن

آینــده VMD رابــط کاربــری و قابلیــت هــای ایــن ویژگــی را تــا حــد زیــادی بــالا مــی بــرد.

انتخاب کننده های زیر نمایه VolumeSlice را کنترل می کنند:

ــن  ــرا چندی ــود، زی ــی ش ــاع م ــه ارج ــم در نمای ــای حج ــه داده ه ــه مجموع ــه ب ــا ک ــرل ه ــن کنت Data Set - ای

ــود. ــی ش ــری م ــد بارگی ــول واح ــک مولک ــرای ی ــی ب ــه داده حجم مجموع

12  . Michael Sanner

 S ــی ــان م ــی نش ــور انتخاب ــداد مح ــی را در امت ــرش حجم ــت ب ــرش موقعی ــم ب Slice Offset - تنظی

ــد. ــی ده ــان م ــا 1 را نش ــی، از 0 ت ــای حجم ــات داده ه ــتم مختص ــد، در سیس ده

 S.باشــد Z یا X، Y محــور قائــم کــه صفحــه بــرش در طــول آن حرکــت می‌کنــد، می توانــد - Slice Axis

 S یــا متوســط تنظیــم کــرد. تنظیــم پاییــن باعــث Low کیفیــت را مــی تــوان روی - Render Quality

ــه شــود.  ــه اســت، ارائ ــا اســتفاده از رنگــی کــه نزدیکتریــن نقطــه نمون مــی شــود نقشــه بافــت بــرش ب

ــا اســتفاده از درون یابــی دوقطبــی  ســطح کیفــی متوســط نشــان مــی دهــد کــه نقشــه بافــت بــرش ب

ارائــه مــی شــود.

Isosurface 6.1.22
نمایــه "Isosurface" ســطح را در یــک قســمت داده حجمــی محاســبه و ترســیم مــی کنــد، روی یک ســطح ســه 

بعــدی کــه مربــوط بــه نقــاط بــا یــک شــاخص مقیــاس واحــد اســت. چندیــن تنظیمــات وجــود دارد کــه کنتــرل 

نحــوه نمایــش isosurface را کنتــرل مــی کنــد.

 S ایــن کنتــرل انتخــاب مــی کنــد کــه مجموعــه داده هــای حجــم بــرای محاســبه - Data Set

isosurface اســتفاده مــی شــود، زیــرا یــک مولکــول معیــن مــی توانــد شــامل چندیــن مجموعــه داده 

ــد. ــی باش حجم

 S ــد. در ــی کن ــاب م ــبه انتخ ــرای آن isosurface محاس ــداری را ب ــرل Isovalue مق Isovalue- کنت

ــوار لغزنــده isovalue، isosurface هــای کشــیده شــده  رابــط کاربــری گرافیکــی، هنــگام کشــیدن ن

بــه طــور موقــت در وضــوح پاییــن تــر بــرای بهبــود تعامــل محاســبه مــی شــوند. بــرای جلوگیــری از ایــن 

ــا کلیدهــای اصلاح‌گــر  ــا راســت )ی ــده، از دکمــه وســط ی ــوار لغزن ــگام کشــیدن ن ــد هن ــار، مــی توانی رفت

ــد. ــتفاده کنی control/shift/alt ( اس

 S تنظیــم Solid Surface یــا Shaded Points، Wireframe ،ایــن را مــی تــوان در نقــاط -Draw

کــرد. حالــت ترســیم پیــش فــرض نقــاط اســت. هنــگام مشــاهده فضاهــای بســیار متراکــم از نقشــه 

هــای حجمــی عظیــم، روش ترســیم Shaded Points مــی توانــد یــک ســازش عالــی بیــن ســرعت روش 

ــد. ــت روش Solid Surface باش Points و کیفی

 S ــای ــم و محوره ــت داده حج ــود Box محدودی ــی ش ــث م ــرز روی Box باع ــم م -Boundary  تنظی

مختصــات بــه جــای isosurface بــرای داده هــا کشــیده شــوند. ایــن کار معمــولاً هنــگام کار بــا داده 

ــت  ــا مطابق ــول ه ــم و مولک ــای حج ــات داده ه ــای مختص ــتم ه ــه سیس ــی اینک ــی و بررس ــای حجم ه

دارنــد مفیــد اســت.

 S وضــوح زیــاد  بســیار  کاهــش  بــرای  تنظیــم  ایــن  از  توانیــد  مــی   voxels کــردن  رد  بــا   -step

کنیــد. اســتفاده  شــده  تولیــد   isosurface

 S .را تعیین می کند isosurface این ضخامت نقطه و خط بر اساس نمایه -size

این و سایر ویژگی های نمایش حجمی در نسخه های بعدی VMD بسیار گسترش خواهد یافت.
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FieldLines 6.1.23
نمایــه "FieldLines" خطهایــی را محاســبه مــی کنــد کــه نتیجــه ادغــام حــرکات ذرات بــدون جرمــی اســت کــه 

ــا هــر مــکان در یــک مجموعــه داده حجمــی ردیابــی مــی شــوند.  ــان حجمــی مرتبــط ب توســط بردارهــای گرادی

VMD هنگامــی کــه یــک مجموعــه داده حجمــی در ابتــدا بارگیــری مــی شــود، نقشــه گرادیــان حجمــی را 

محاســبه مــی کنــد و روشــهای انتقــال ذرات بــا اســتفاده از یــک درون یابــی ســه جانبه ســاده از شــیب هــای حجم 

همــراه بــا یــک برنامــه ســریع )امــا ســاده( از روش اویلــر13 هســتند تــا بتواننــد ذرات را در هــر مرحلــه یکپارچــه 

ســازی کننــد. کنتــرل بزرگــی گرادیــان قابــل تنظیــم کاربــر بــر نقــاط موجــود در مجموعــه داده هــای حجمــی کــه 

کاندیداهــای seeds خــط میدانــی محســوب مــی شــوند، موثــر اســت. مجموعــه حاصــل از نقــاط seed نقــاط 

اولیــه ای اســت کــه ذرات از آن شــروع بــه جابــه جایــی / ادغــام مــی کننــد. کنتــرل طــول min و max بــر حداقــل 

و حداکثــر طــول خطــوط میدانــی حاصــل کــه بــرای نمایــش انتخــاب خواهنــد شــد، تأثیــر مــی گــذارد. خطــوط 

میــدان کوتاهتــر از حداقــل یــا طولانــی تــر از حداکثــر نمایــش داده نمی شــوند. بــه طور مشــابه، خطــوط میدانی 

کــه در ابتــدای ادغــام آنهــا بــا یــک نقطــه بحرانــی در مجموعــه داده برخــورد مــی کننــد دور انداختــه مــی شــوند.

Orbital 6.1.24
نمایــه 'Orbital' یــک ســطح ویــژه مــداری مولکولــی مربــوط بــه یــک دامنــه عملکــرد موج تعریف شــده توســط 

کاربــر محاســبه شــده بــر روی یــک شــبکه بطــور منظــم فاصلــه دار، کــه ناشــی از نــوع عملکــرد مــوج انتخابــی، 

چرخــش، برانگیختگــی و شــاخص مــداری اســت، ترســیم مــی کنــد ]29، 30[. پارامتــر انــدازه ضخامــت نقــاط و 

بازنمایــی isosurface خــط را کنتــرل مــی کنــد، و پارامتــر فاصلــه شــبکه تراکــم شــبکه منظــم را کــه بــر روی آن 

دامنــه عملکــرد مــوج محاســبه مــی شــود، کنتــرل مــی کنــد.

Beads 6.1.25
ــوان  ــه عن ــد ب ــه مــی توان ــدو ترســیم مــی شــود. ایــن نمای ــه جــای هــر رزی ــم، یــک کــره محــدود ب در انتخــاب ات

ابــزاری خــام بــرای ترســیم ســازه هــای بســیار بــزرگ در نمــای پــر از فضــا مــورد اســتفاده قــرار گیــرد و مــی توانــد 

بــرای مســیرهای انیمیشــن ســازی بســیار مفیــد باشــد.

13  . Euler’s method

Dotted 6.1.26
ــه صــورت نقطــه ترســیم مــی شــوند.  ــه جــای solid ب ــا ایــن تفــاوت کــه کــره ب ــا  ]"VDW” ]6.1.6[ ب مشــابه ب

یعنــی یــک نقطــه در هــر یــک از رئــوس مثلــث قــرار میگیــرد و هــر کــره را می‌ســازد. بــرای مثــال مــی تــوان از ایــن 

ســطح بــرای تقلیــد از نمایــه ســطح اســتفاده کــرد.

Solvent 6.1.27
ایــن روش در راســتای  نمایــه " Dotted " ]6.1.26[  مشــابهت دارد بــه ایــن دلیــل کــه بــا مجموعــه ای از نقــاط 

تخمیــن ســریع ســطح مولکولــی را مــی دهــد. بــا ایــن حــال، بــا دادن پوشــش یکنواخــت تــر ســطح، از گزینــه 

Dotted بالاتــر رفتــه و فراتــر مــی رود. روشــی کــه VMD بــرای بررســی همپوشــانی اســتفاده مــی کنــد از نظــر 

فنــی صحیــح نیســت، امــا ســریع اســت و بســیار خــوب کار مــی کنــد. شــح فنــی الگوریتــم بــه شــح زیــر اســت:

بــرای هــر نقطــه از توزیــع ســطح )شــعاع r = شــعاع اتــم + شــعاع پــروب( اتــم i، هــر یــک از اتــم هــای j کــه بــا آن 

از نظــر کووالانســی بانــد شــده اســت را بررســی کنیــد. اگــر نقطــه خیلــی نزدیــک بــه اتــم j نیســت، آن را نمایــش 

ندهیــد. همچنیــن، اگــر ایــن نقطــه بــه هریــک از اتمهــای k از j (K ≠ i( نزدیــک باشــد، پــس آن را ترســیم نکنیــد. 

ایــن دارای ســرعت بالایــی اســت زیــرا اتمهــای مجــاور زیــادی بــرای بررســی وجــود نــدارد، امــا قســمت هایــی 

از ســطح را در تمــاس بــا اتــم هایــی کــه یــک یــا دو پیونــد ندارنــد حــذف نمــی کننــد. ایــن مــی توانــد یــک عمــل 

خــوب محســوب شــود زیــرا ممکــن اســت شــما از ســطح تمــاس ایــده بهتــری بگیریــد.

ســه پارامتــر بــرای ایــن گزینــه وجــود دارد. یکــی شــعاع کاوشــگر اســت کــه بــه تفصیــل بیــاد شــد. اگــر شــعاع 

ــود.  ــکار می‌ش ــی آش ــط خیل ــر مرتب ــای غی ــن اتم‌ه ــات بی ــل صفح ــکل تداخ ــد، مش ــزرگ باش ــی ب ــگر خیل کاوش

ــطحی  ــی س ــرا آن چگال ــود زی ــام داده ش ــر ن ــی تغیی ــه چگال ــد ب ــالا بای ــه احتم ــت ک ــات اس ــطح جزیی ــی، س دوم

توزیع‌هــا را تعییــن می‌کنــد. جزییــات بیشــتر، چگالــی بالاتــر. گزینــه انتهایــی روش نمایــش اســت. بــه صــورت 

پیش‌فــرض، ســطح بــا اجتمــاع نقــاط ترســیم می‌شــود، امــا یــک نقطــه انــدازه پیکســل صــرف نظــر از مقیــاس 

مولکولــی اســت. بنابرایــن وقتــی مقیــاس کوچــک شــود، چگالــی ســطحی بــزرگ بــه نظــر می‌رســد و زمانــی کــه 

ــه  ــای نقط ــه ج ــی ب ــت کوچک ــت مثب ــد. روش ۲ علام ــر می‌آی ــه نظ ــک ب ــی کوچ ــود، چگال ــزرگ می‌ش ــاس ب مقی

قــرار می‌دهــد کــه درجــه بهتــری اســت و بنابرایــن محتــوی چگالــی بیشــتر بــه نظــر می‌رســد. روش ۳ خطــوط 

ــد. ــه هــم متصــل نمی‌کن ــم یکســان هســتند، می‌کشــد. امــا دو کــره را ب را بیــن نقــاط ســطحی کــه روی ات

ــبه  ــد محاس ــرای ک ــاره از Jon Leech ب ــکر دوب ــی و تش ــانگرهای اجرای ــرای نش ــکر از Jan Hermans ب ــا تش ب

ــت. ــده اس ــع x.1 درج ش ــی از توزی ــوان بخش ــه عن ــد ب ــن ک ــت. ای ــاط یکنواخ ــع نق توزی
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Coloring Methods 6.2

ــل  ــرای مولکــول هــا و ســایر اشــیاء گرافیکــی را کــه در پنجــره نمایــش قاب ــی از رنــگ هــای مــورد اســتفاده ب VMD یــک بانــک اطلاعات

ــر ــارت دارد ب ــی دارد. VMD نظ ــه م ــتند، نگ ــاهده هس مش

 Sآن؛ RGB تعاریف نام رنگ - مقدار

 Sبه رنگ زرد است MET برآورد یک طیف رنگ به نام رنگ - بنابراین نام رزیدو

 Sمقیاس رنگ فعلی - قرمز تا سفید به آبی و چندین پارامتر مرتبط

1057 رنــگ در VMD وجــود دارد کــه رنگهــای آن از 0 تــا 1056 اســت. 33 رنــگ اول بــه ترتیــب: آبــی، قرمــز، خاکســتری، نارنجــی، زرد، برنز، 

نقــره ای، ســبز، ســفید، صورتــی، فیــروزه ای، بنفــش، آهکــی، بنفش مایل به ارغوانی ســیر، اخــره ای، آبی یخی، ســیاه، زرد 2، زرد 3، ســبز 

2، ســبز 3، فیــروزه ای 2، فیــروزه ای 3، آبــی 2، آبــی 3، بنفش، بنفشــه 2، ســرخابی، ســرخابی 2، قرمــز 2، قرمز 3، نارنجــی 2 و 3 نارنجی.

 Color گــروه بعــدی از 1024 رنــگ )از 33 تا 1056( رنگ هایی هســتند که در نقشــه رنگ اســتفاده می شــوند، ایــن ها را می توان بــا پنجره

یــا دســتور متــن رنــگ بــه یکــی از چندیــن محــدوده تنظیم کــرد: آبی → ســبز → قرمــز، آبی → ســفید → قرمــز یا ســفید → ســیاه، و غیره. 

هیــچ نامــی بــرای رنــگ هــای خــاص وجــود نــدارد. در بخــش هــای بعــدی، نقشــه رنگــی بــا جزئیــات بیشــتری مــورد بحــث قــرار مــی گیــرد.

Color categories 6.2.1
VMD یــک دیتابیــس از رنــگ هــای مــورد اســتفاده بــرای مولکــول هــا و ســایر اشــیاء گرافیکــی در پنجــره 

نمایــش نگــه مــی دارد. ایــن پایــگاه داده از چندیــن طیــف رنــگ تشــکیل شــده اســت. هــر دســته از رنــگ هــا 

شــامل لیســتی از اســامی اســت و بــه هــر اســم یــک رنــگ اختصــاص مــی یابــد. بــه عنــوان مثــال، یــک دســته 

ــای  ــک از نامه ــر ی ــرای ه ــی ب ــود دارد؛ یک ــادی وج ــای زی ــام ه ــته ن ــن دس ــود دارد، و در ای ــگ Resname وج رن

ــت  ــوان از لیس ــی ت ــام م ــر ن ــه ه ــتند. ب ــا ALA، CYS و PRO هس ــی از اینه ــت. برخ ــترس اس ــود در دس موج

33 رنــگ موجــود بــه نــام نقشــه رنــگ، رنگــی اختصــاص داد. مقــدار RGB هــر رنــگ را مــی تــوان مســتقیماً در 

پنجــره رنگهــا ]5.4.9[ اصــاح کــرد. بــرای رنــگ آمیــزی مــوارد بــه روش درجــه بنــدی، 1024 رنــگ اضافــی وجــود 

ــود ]6.2.4[. ــی ش ــتفاده م ــگ اس ــاس رن ــه در مقی دارد ک

دســته هــای مختلــف رنــگ در VMD در جــدول 6.2 آورده شــده اســت. از پنجــره Color مــی تــوان بــرای تغییــر 

تخصیــص رنــگ بــه نــام هــا در هــر یــک از ایــن دســته هــا اســتفاده کــرد. بــه عنــوان مثــال، بــرای تغییــر رنــگ 

اســتفاده شــده بــرای ترســیم رزیــدو آرژنیــن در هنــگام رنــگ آمیــزی مولکــول هــا، از پنجــره Color اســتفاده 

مــی کنیــد، دســته "Resname" را انتخــاب مــی کنیــد، نــام "Arg" را در آنجــا انتخــاب مــی کنیــد، و ســپس رنــگ 

را بــرای اســتفاده از اســم آرژنیــن از لیســت رنــگ هــای کناراســامی انتخــاب مــی کنیــد.

 Coloring Methods 6.2.2
ــزی  ــگ آمی ــول از روش رن ــک مولک ــرای ی ــه ب ــر نمای ــت، ه ــده اس ــح داده ش ــل 6 توضی ــه در فص ــور ک همانط

ــی  ــم در بازنمای ــر ات ــرای ه ــگ ب ــه رن ــه چگون ــد ک ــی کن ــن م ــزی تعیی ــگ آمی ــت. روش رن ــوردار اس ــی برخ خاص

ــته  ــا در دس ــام ه ــه ن ــه ب ــاص یافت ــای اختص ــگ ه ــف از رن ــای مختل ــن روش ه ــود. ای ــی ش ــن م ــه( تعیی )نمای

هــای ذکــر شــده در بــالا اســتفاده مــی کننــد و از آنهــا بــرای رنــگ آمیــزی اتــم هــا اســتفاده مــی کننــد. روشــهای 

ترســیم مولکولــی کــه پیوندهــای بیــن اتمهــا را نیــز ترســیم مــی کننــد، همیشــه بــا اســتفاده از رنــگ نزدیکتریــن 

اتــم بــرای هــر نیــم پیونــد، نیمــی از پیونــد را جداگانــه رنــگ مــی کننــد. در جــدول 6.3 روشــهای مختلــف رنــگ 

ــرای  ــتفاده ب ــورد اس ــات م ــع اطلاع ــر روش منب ــه ه ــوط ب ــات مرب ــت. توضیح ــده اس ــر ش ــود ذک ــزی موج آمی

تعییــن رنــگ را توضیــح مــی دهــد.

 Coloring by color categories 6.2.3
ــام"  ــام "ن ــه ن ــم اســت. روش کار ایــن اســت کــه یــک گــروه رنگــی ب ــام ات ــا ن روش پیــش فــرض رنــگ آمیــزی ب

وجــود دارد کــه لیســتی از تمــام اســم هــای اتــم هــا )بــه عنــوان مثــال CA، N، O5 و H( کــه در VMD بارگــذاری 

شــده اســت را شــامل مــی شــود. بــه هــر نــام یکــی از 16 رنــگ اصلــی )بــه عنــوان مثــال، فیــروزه ای، آبــی، قرمــز و 

ســفید( اختصــاص داده مــی شــود. وقتــی نمایــش نقاشــی بــرای یــک اتــم خــاص بــه رنگــی احتیــاج دارد، در گــروه 

رنــگ مناســب قــرار مــی گیــرد و مــی فهمــد کــه CA بــه صــورت رنــگ فیــروزه ای، N آبــی و غیــره اســت.
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VMD جدول۶.۲: دسته‌بندی رنگ مورد استفاده در

ــزی  ــگ آمی ــن رن ــود، بنابرای ــی ش ــام م ــا انج ــگ ه ــدی رن ــته بن ــاس دس ــر اس ــزی ب ــگ آمی ــای رن ــر روش ه اکث

"ResName" هــر رزیــدو را متفــاوت رنگ‌آمیــزی می‌کنــد، "SegName" هــر بخــش را بــه طورمتفاوتــی  رنــگ 

ــا اســتفاده از  ــد ب مــی کنــد و غیــره. بــرآورد بیــن یــک مــورد خــاص در یــک گــروه رنــگ و یــک رنــگ کــه مــی توان

ــد.  ــر باش ــل تغیی ــره Color ]5.4.9[ قاب پنج

ایــن بــه کاربــران اجــازه مــی دهــد تــا اتــم هایــی بــا نــام CA ســیاه رنــگ و رزیــدو CYS زرد باشــند. توجــه خاصــی 

ــرد و  ــی، گوگ ــای آب ــروژن ه ــز، نیت ــا قرم ــیژن ه ــه اکس ــوری ک ــه ط ــت، ب ــده اس ــا ش ــگ ه ــی بــودن رن ــه منطق ب

ــتند. ــره هس ــای زرد و غی ــتئین ه سیس

Color scale 6.2.4
چندیــن روش رنــگ آمیــزی، از جملــه "Beta”، “Charge" و "Occupancy"، طیــف وســیعی از مقادیــر 

ــه  ــی، ک ــاس رنگ ــق مقی ــا از طری ــد. اینه ــی کنن ــف م ــا توصی ــام ه ــه ای از ن ــای مجموع ــه ج ــی را ب ــه مختلف نقط

لیســتی از 1024 رنــگ اســت کــه بــه راحتــی تغییــر مــی کنــد، رنــگ مــی شــوند. درجــه بنــدی رنــگ هــای زیــادی در 

دســترس اســت. همــه آنهــا از تحــولات ســه رنــگ تشــکیل شــده اســت. بــه عنــوان مثــال، "RGB" کوچکتریــن 

مقــدار قرمــز را رنــگ مــی کنــد، مقادیــر نزدیــک وســط ســبز و بزرگتریــن مقادیــر آبــی هســتند. رنــگ هــای میــان 

هــم مخلــوط هــای خطــی از دو رنــگ هســتند. لیســت درجــه بنــدی موجــود در زیــر آورده شــده اســت.

حداقــل دامنــه مقادیــر بــه صــورت خطــی مقیــاس بنــدی شــده و تغییــر یافتــه اســت تــا از 0 شــروع شــود و در 

1 پایــان یابــد. فــرض کنیــد مقیــاس رنــگ RGB اســت. بــرای مقــدار معیــن x در دامنــه مقیــاس ]0..1[، مقــدار 

ــرای  ــر 1 )ب ــد، R براب ــر x = 0 باش ــود. اگ ــی ش ــت م ــی یاف ــه میان ــاس نقط ــر اس ــی ب ــاس خط ــدا از مقی RGB ابت

حداکثــر قرمــز( اســت. ایــن بــه صــورت خطــی تــا x = midpoint، کــه در آن نقطــه، R  صفــر اســت و 0 باقــی مــی 

مانــد ادامــه مــی یابــد. مؤلفــه ســبز 0 اســت در هــر دو x = 0 و x = 1 و 1 در نقطــه میانــی اســت. مقیــاس بنــدی 

خطــی در بیــن رخ مــی دهــد. مؤلفــه آبــی 0 بــرای x <= midpoint و 1 بــرای x = 1 اســت.

اصطــاح اضافــی "min" قبــل از ادغــام، بــه هــر یــک از اصطلاحــات عناصــر اضافــه مــی شــود.این رنــگ هــای 

نهایــی را بیشــتر بــه ســمت ســفید یــا ســیاه تغییر می دهــد. "min" مــی توانــد مقادیــر را از  1- تــا 1 به دســت آورد.
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 Description Method

Atom name, using the Name category

Atom type, using the Type category

Atomic element, using the Element category

Residue name, using the Resname category

Residue type, using the Restype category

Residue identifier, using the resid mod 16 for the color

The one-character chain identifier, using the Chain category

Segment name, using the Segname category

Conformation, e.g. PDB alternate location identifier

Molecule all one color, using the Molecule category

Helix, sheet, and coils are colored differently

Use a user-specified color index (from 0 to 15)

Color scale based on beta value of the PDB file

Color scale based on the occupancy field of the PDB file

Color scale based on the atomic mass

Color scale based on the atomic charge

Color scale based on radial distance from the molecule center

Color scale based on axial distance from the molecule center

Color scale assigned by per-atom values for each timestep

Color scale based on the physical (simulation) time or timestep index asso-
ciated with the displayed trajectory frame

Color scale based on the per-atom velocity value associated with the dis-
played trajectory frame

Color scale based on the VMD fragment index

Color scale based on the VMD atom index

Backbone atoms green, everything else is blue

Color scale animated by the current wall clock time

Surfaces are colored by the linked volumetric data set

Name 

Type 

Element

ResName

ResType

ResID

Chain

SegName

Conformation

Molecule

Structure

ColorID

Beta 

Occupancy

Mass

Charge

Pos

PosX, PosY.PosZ 

User, User2,User4

PhysicalTime,Timestep

Velocity 

Fragment

Index

Backbone

Throb

Volume

جدول ۶.۳: روش‌های رنگ آمیزی مولکولی

فقــط از یــک مقیــاس رنــگ اســتفاده مــی شــود در یــک زمــان، بنابرایــن نمایــش اشــیاء رنگــی توســط مقیــاس 

هــای مختلــف رنگــی غیــر ممکــن اســت.

Materials 6.2.5
VMD بــه کاربــران اجــازه مــی دهــد تــا یــک خاصیــت مــواد را در مدلهــای مولکولــی ایجــاد شــده اعمــال کننــد. 

ایــن مــاده مــواردی را تعییــن مــی کنــد کــه یــک شــیء چقــدر شــفاف اســت، یــا چقدر بــراق اســت، یــا بازتــاب های 

آن چقــدر بــزرگ اســت. ســاختن اشــیاء نیمــه شــفاف یــک وســیله بالقــوه قدرتمنــد بــرای مشــاهده همزمــان 

چندیــن لایــه از مولکــول اســت. پروتئینــی را روی ســطح غشــایی تصــور کنیــد و بخشــی از آن را گســترش دهیــد. 

یکــی از راه هــای تجســم میــزان نفــوذ، نشــان دادن چربــی هــا بــه عنــوان "بانــد" و شــفاف ســازی آنهــا اســت. 

ایــن امــر غشــا را بــدون اینکــه بطــور کامــل بــرای مشــاهده پروتئیــن مانــع ایجــاد کنــد، نشــان مــی دهــد.

VMD بانــک اطلاعاتــی از مــواد را کــه مــی توانــد بــرای هــر بازنمایــی در سیســتم اســتفاده شــود، دقیقــاً ماننــد 

 "Transparent" و "Opaque" ،بانــک اطلاعاتــی رنــگ هــا، در اختیــار دارد. دو مــاده پیــش فــرض وجــود دارد

کــه قابــل اصــاح نیســتند. هــر مــاده بــا پنــج وضعیــت بــه شــح زیــر تعریــف مــی شــود:

 Description Method

small=red, middle=white, large=blue

small=blue, middle=white, large=red

small=red, middle=gray, large=blue

small=blue, middle=gray, large=red

small=red, middle=green, large=blue

small=blue, middle=green, large=red

small=red, middle=white, large=green

small=green, middle=white, large=red

small=green, middle=white, large=blue

small=blue, middle=white, large=green

small=black, large=white

small=white, large=black

RWB

BWR

RGryB

BGryR	

RGB

BGR

RWG

GWR

GWB

BWG

BlkW

WBlk

جدول ۶.۴: درجه بندی مقیاس رنگ دردسترس

Ambient: ضریــب محیــط اینکــه چقــدر قــوی آن مــواد نــور محیــط را منعکــس مــی کنــد، توصیــف مــی شــود. 



67فصـــل ششــــــم 66 روش‌های ترسیم مولکولی 

نــور محیــط یــک نــور یکســان از اشــیاء بــا نــور پــس زمینــه از رنــگ جســم را ارائــه مــی دهــد. بــه طــور کلــی ضریــب 

نــور محیــط بــرای تعدیــل اثــر ســایه هــا از روشــنایی مســتقیم اســتفاده مــی شــود و ســایه هــا کمتــر از آنچــه 

خواهنــد بــود تاریــک مــی شــوند.

 S ــه ســطح ــا توجــه ب ــاب هــای پراکندگــی مســتقل از جهــت مشــاهده هســتند، امــا ب Diffuse: بازت

شــیء نمایــش داده شــده بــه جهــت منبــع نــور بســتگی دارنــد.

 S . را توصیــف مــی کنــد Specular شــدت نقــاط انتخــاب شــده Specular ضریــب  :Specular

ــوند. ــی ش ــر م ــن ت ــی روش ــاط انتخاب ــد، نق ــتر باش ــدار Specular بیش ــه مق هرچ

 S ــه ــد. هرچ ــی کن ــف م ــاب specular را توصی ــه بازت ــعت زاوی ــندگی وس ــب درخش Shininess: ضری

ایــن عــدد کوچکتــر باشــد، زاویــه آن نیــز گســترده تــر و اجســام ســخت تــر ظاهــر مــی شــود. هــر چــه 

مقــدار درخشــندگی بیشــتر باشــد، زاویــه بازتــاب specular باریــک تــر و ســطح آن صــاف تــر مــی شــود. 

ــا نمایــه Phong 40 مطابقــت دارد. پیــش فــرض ب

 S ضریــب آینــه بازتــاب پذیــری آینــه یــک ســطح را توصیــف مــی کنــد. هنگامــی کــه صحنــه بــا :Mirror

اســتفاده از ردیابــی اشــعه ارائــه مــی شــود، ســطوح دارای بازتــاب پذیــری آینــه انعــکاس هایــی شــبیه بــه 

ســطح فلــزی بــراق و آینــه ماننــد نشــان مــی دهنــد.

 S 0 ،ضریــب کــدورت اینکــه چقــدر ســطح مــات اســت را توصیــف مــی کنــد. 1 جامــد اســت :Opacity

شــفاف اســت. بــه طــور پیــش فــرض، اشــیاء شــفاف بــا کــدورت 0.3 رســم مــی شــوند.

 S ــی ــرل م ــده را کنت ــیاه ش ــت س ــورت یکدس ــای بص ــه ه ــای لب ــایه ه ــب outline، س Outline: ضری

ــاهده  ــت مش ــر جه ــود ب ــاً عم ــه تقریب ــد ک ــی کن ــک م ــطوح را تاری ــاهده س ــل مش ــای قاب ــه ه ــد، لب کن

ــد. ــی ده ــان م ــی( را نش ــا )تیرگ ــه ه ــی لب ــایه زن ــزان س ــر outline می ــت. پارامت ــن اس دوربی

 S ضریــب پهنــای بانــد، عــرض زاویــه ای کــه حــدودا عمــود بــر لبــه محیــط مرئــی کــه :OutlineWidth

ســایه دار اســت، کنتــرل مــی کنــد.

 Foley & Van Dam ــد ــی مانن ــاب گرافیــک مقدمات ــات بیشــتر در مــورد ایــن خــواص مــواد، از کت ــرای جزئی ب

ــد. ــه( راهنمایــی بگیری )گرافیــک رایان
تصویر 6-1: مثال‌ها نشان دهنده‌ی شیب‌ رنگ‌های قرمز/سبز/ آبی است که برای تولید مقیاس رنگ خلاصه می‌شود.
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”min“ بر حسب مقدار RGB تصویر6-2: تغییر در مولفه‌ی قرمز رنگ مقیاس

Selection Methods 6.3

VMD یــک زبــان انتخــاب نســبتاً قدرتمنــد در دســترس اتــم دارد. ایــن فــرض بــر پایــه ایــن اســت کــه هــر اتــم مجموعــه ای از مقادیــر 

مرتبــط بــا آن را دارد کــه از طریــق کلمــات کلیــدی قابــل دســتیابی اســت. ایــن مقادیر مــی تواننــد بولین باشــند )آیا ایــن یک اتــم پروتئین 

اســت؟(، عــددی )ماننــد شــاخص اتــم یــا جــرم اتمــی( یــا رشــته )نــام اتــم(. مقادیــر را مــی تــوان حتــی از طریــق یــک آرایــه Tcl ارجــاع داد.

بــرای شــروع، در اینجــا چنــد نمونــه از دســتورات انتخــاب معتبــر در VMD آورده شــده اســت. در ادامــه ایــن مــوارد توضیحــات عمیــق 

تــری دربــاره نحــوه عملکــرد انتخــاب هــا ارائــه مــی شــود.

name CA
resid 35
name CA and resname ALA
backbone
not protein
protein (backbone or name H)
name ’A 1’
name ’A *’
name “C.*”
mass < 5
numbonds = 2
abs(charge) > 1
x < 6 and x > 3
sqr(x-5)+sqr(y+4)+sqr(z) > sqr(5)
within 5 of name FE
exwithin 3 of protein
protein within 5 of nucleic
same resname as (protein within 5 of nucleic)
protein sequence “C..C”
name eq $atomname

دو نــوع حالــت انتخــاب وجــود دارد. اولیــن کلمــه کلیــدی اســت کــه بــه دنبــال آن لیســتی از مقادیــر یــا طیــف وســیعی از مقادیــر قــرار 

دارد. مثــا،

name CA

تمام اتمها را با نام CA انتخاب می کند )که می تواند C آلفا یا کلسیم باشد(.

resname ALA PHE ASP

همه اتمها را در آلانین، فنیل آلانین یا آسپاراژین انتخاب می کند.

index 5

اتــم ششــم را انتخــاب مــی کنــد )در طــح شــماره گــذاری داخلــی VMD).VMD همچنیــن مــی توانــد انتخــاب هــای محــدوده ای را 

 X-PLOR’s ’:‘ انجــام دهــد، شــبیه بــه نمــاد

mass 5 to 11.5

اتمهایی با جرم بین 5 تا 11.5 را شامل می شود،

resname ALA to CYS TYR

اتمهای آلانین، آرژینین، آسپاراژین، اسید آسپارتیک، سیستین و همچنین تیروزین را انتخاب می کند.

انتخــاب کلیــد واژه بــا چــک کــردن هــر اصطــاح در لیســت زیــر کلمــه کلیــدی کار مــی کنــد. ایــن اصطــاح یــا یــک کلمــه واحــد اســت )بــه 

عنــوان مثــال، نــام CA( یــا یــک دامنــه )بــه عنــوان مثــال 35 تــا 90(.

روش تعییــن دامنــه از نــوع داده کلمــه کلیــدی تعییــن مــی شــود. مقایســه عــددی متفــاوت از مقایســه رشــته اســت. مقایســه بایــد 

مطابــق آنچــه انتظــار مــی رود عمــل کنــد بــه گونــه ای کــه "8" بیــن "1" و "11" در یــک زمینــه عــددی امــا نــه در یــک رشــته باشــد. ایــن 

ممکــن اســت منجــر بــه برخــی از مشــکلات عجیــب و غریــب شــود. برخــی از کلمــات کلیــدی، ماننــد segname، مــی تواننــد مقادیــر 

رشــته ای را بدســت آورنــد، امــا مــی تواننــد توســط بعضــی از افــراد بــه عنــوان فیلــد شــماره اســتفاده شــوند. فــرض کنیــد شــخصی زمینــه 

segname بــا اعــداد 1 تــا 12 بــه فــرض اینکــه عــدد باشــد، برچســب گــذاری کنــد. آن شــخص نســبت بــه ایــن موضــوع ســردرگم مــی 

شــود کــه مــی گویــد  segname 1 تــا 11 فقــط دو بخــش را برمــی گردانــد. همچنیــن، رشــته هــا )از طریــق atof )(( بــه یــک عــدد تبدیــل 

مــی شــوند بنابرایــن اگــر رشــته عــددی نباشــد، مقــدار 0 داده مــی شــود. مــی تــوان بــا اعمــال جســتجو در یــک رشــته یــا زمینــه عــددی را 

انجــام داد بــا اســتفاده از عملگــر رابطــه ای کــه در 6-3.6 بحــث شــده اســت.

انتخاب ها را می توان با عملگرهای بولی ترکیب کرد و یا در داخل پرانتز جمع آوری کرد و توسط آن اصلاح نکرد، زیرا 

(name CA or name CB) and mass 12 to 17

ــرای  ــد ب ــا amu 17 هســتند )ایــن مــی توان ــوده هایــی بیــن 12 ت ــا CB انتخــاب مــی شــوند و دارای ت ــام CA ی ــه ن ــم هــا ب در آن همــه ات

تشــخیص کربــن آلفــا از یــک کلســیم اســتفاده شــود (. VMD تقــدم عملگــر مشــابه C دارد، بنابرایــن پرانتــز را از عبــارت قبلــی خــارج 

مــی کنــد، ماننــد:

name CA or name CB and mass 12 to 17

در واقــع تمــام اتمهایــی بــه نــام CA یــا آنهایــی کــه CB نامیــده مــی شــوند را انتخــاب مــی کننــد و از جــرم مناســبی برخــوردار هســتند.
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Definition of Keywords and Functions 6.3.1
کلمــات کلیــدی موجــود بــرای انتخــاب اتــم هــا در VMD در جدولهــای 6.5 و 6.6 در انتهــای ایــن فصــل آورده 

ــا روشــن. اگــر  ــا خامــوش اســت ی شــده اســت. اگــر تعریــف کلمــه کلیــدی توســط bool دنبــال شــود، ایــن ی

توســط str دنبــال گــردد بــه عنــوان یــک شــاخص در زمینــه رشــته فهمیــده مــی شــود. اگــر توســط  num  دنبــال 

گــردد بــه عنــوان یــک شــاخص در زمینــه عــدد درک مــی گــردد.

جــدول 6.7 توابــع داخلــی را کــه ممکــن اســت در عبــارات انتخــاب اتــم اســتفاده شــود بــا کلمــات کلیــدی کــه 

ــن  ــه ممک ــت ک ــود اس ــم موج ــاب ات ــدی انتخ ــات کلی ــدول 6.8 کلم ــت.در ج ــتند، آورده اس ــددی هس دارای ع

ــان  ــه ای در هم ــی زمین ــه حجم ــر نقش ــا از مقادی ــرد ت ــرار گی ــتفاده ق ــورد اس ــم م ــاب ات ــارات انتخ ــت در عب اس

ــتند. ــی هس ــط خواندن ــا فق ــود. اینه ــیده ش ــول پرس مولک

Boolean Keywords 6.3.2
برخــی از انتخــاب هــا هیــچ ارزشــی ندارنــد. بــه عنــوان مثــال، backbone  اتــم هــای محــور پروتیــن و 

اســیدهای نوکلئیــک را انتخــاب مــی کنــد و پروتئیــن اتــم هــای پروتئیــن را انتخــاب مــی کنــد. ارائــه گزینــه هــا 

بــه ایــن انتخــاب هــا یــک خطــا اســت. ایــن انتخــاب هــا مــی تواننــد ماننــد روش هــای دیگــر مــورد اســتفاده قــرار 

ــد: ــد، مانن گیرن

protein and backbone
nucleic or protein

ــی  درج  ــک and  ضمن ــس ی ــند، پ ــه باش ــرار نگرفت ــن and و or ق ــدی بولی ــه کلی ــک کلم ــد از ی ــر بع ــاوه، اگ بع

ــت: ــر اس ــر معتب ــوارد زی ــه م ــه ای ک ــه گون ــود، ب می‌ش

protein name CA (same as: protein and name CA)
nucleic backbone

Short Circuiting 6.3.3
منطــق بولیــن در VMD، ارزیابــی مــدار کوتــاه را بــر اســاس اصــول انجــام مــی دهــد. بــه عنــوان مثــال، بــا توجــه 

بــه یــک اتــم، اگــر X صحیــح باشــد، X یــا Y بــدون توجــه بــه مقــدار Y، واقعــی خواهنــد بــود، بنابرایــن نیــازی 

 Y نیــز نادرســت خواهنــد بــود، بنابرایــن Y و X ،نادرســت باشــد X بــه ارزیابــی آن نیســت. بــه طــور مشــابه، اگــر

مجــدداً نیــازی بــه ارزیابــی نمــی باشــد.

دانســتن نحــوه عملکــرد چرخــش کوتــاه مــی توانــد انــواع مختلــف انتخــاب هــارا ســرعت ببخشــد. سیســتمی را 

 10< segname ۱۰ ســریعتر از <   segnameبــا تعــداد زیــادی آب و پروتئیــن در نظــر بگیریــد. عبــارت پروتئیــن و

و پروتئیــن اســت زیــرا در انتخــاب اول فقــط اتمهایــی کــه پروتئیــن هســتند، نــام علامــت را بــه یــک عــدد تبدیــل 

مــی کننــد، در حالــی کــه در انتخــاب دوم، تمــام نامهــای بخــش تبدیــل مــی شــوند.

انتخــاب درونــی شــکل کوتــاه اتصــال خــود را دارد. ایــن دســتور را مــی تــوان بــه عنــوان "اتمهــای A کــه فاصلــه 

معینــی از B دارنــد، پیــدا کــرد" تعبیــر کــرد و اگــر A داده نشــده باشــد، تمــام اتــم هــا را جســتجو کنید. جســتجوی 

انجــام شــده در VMD زمــان تقریبــاً متناســب بــا تعــداد اتــم هــای A ضــرب شــده توســط تعــداد اتــم هــای B مــی 

گیــرد، بنابرایــن کاهــش تعــداد اتــم هــا در A )یعنــی بــا آزمایــش نکــردن هــر اتــم( جســتجو را ســریعتر مــی کنــد.

با استفاده از سیستم با آب و پروتئین زیاد، انتخاب را با هم مقایسه کنید

protein within 5 of resid 1

به

(within 5 of resid 1) and protein.

مــورد اول بســیار ســریع اســت زیــرا بیــن تمــام اتمهــای پروتئیــن و تمــام اتمهــای رزیــدو فاصلــه دارد. بــا ایــن 

حــال، انتخــاب دوم تمــام اتمهــا را بــرای آنهایــی کــه در 5 درجــه A رزیدانــد جســتجو مــی کنــد و ســپس مــی یابــد 

کــه کــدام یــک از اینهــا اتمهــای پروتئینــی هســتند.

 Quoting with Single Quotes 6.3.4
ــاس هــای تکــی  ــد. اقتب ــاس هــای تکــی و دوتایــی اجــازه مــی ده ــاس، اقتب ــم اقتب ــوع مکانیس ــه دو ن VMD ب

بــرای فضاهــا و ســایر کاراکترهــای غیــر الفبایــی اســتفاده مــی شــود. بــاور کنیــد یــا نــه، برخــی از اســامی رزیــدو بــا 

فضایــی در آنهــا وجــود دارد، بنابرایــن مــی تــوان بــه آنهــا اشــاره کــرد، بــه عنــوان مثــال،
resname ’A 1’

 )PDB بســته بــه دوره‌ی ثبــت(  *C5 و یــا C5 از همــه مهمتــر، مــی تــوان بــه اتــم هــای ریبــوز نــام هایــی ماننــد

داد. واژگان در VMD اصــاح شــده اســت بــه گونــه ای کــه مــی تــوان O ،‘ C5 "و N' را بــدون نشــانه14 اســتفاده 

کــرد، امــا نمــی توانــد یــک ســتاره بــدون نشــانه را کنتــرل کنــد )* در تضــاد بــا ضــرب اســت و بخــش تحلیــل کننده 

قــادر بــه حــل اختــاف نیســت(. مثالهــا عبارتنــد از:

name ’O5*’
segname ’A *’
name O5’

همچنیــن ممکــن اســت از نشــانه‌ها بــرای یافتــن کلمــه انتخابــی رزرو شــده ماننــد x اســتفاده شــود. فرمــان 

ــرا x کلمــه کلیــدی دیگــری اســت. در عــوض، از  ــه شــما مــی دهــد زی ــه segname x خطایــی ب انتخــاب گزین

ــته  ــک رش ــل ی ــد در داخ ــای واح ــاس ه ــدن اقتب ــرای گنجان ــرار ب ــم ف ــد. مکانیس ــتفاده کنی segname ‘X’ اس

اقتبــاس منفــرد وجــود دارد کــه از backslash )"\"( قبــل از اقتبــاس واحــد اســتفاده مــی کنــد. ایــن اجــازه مــی 

دهــد تــا نامهــای غیــر معمــول ماننــد C بــه عنــوان \” ‘Cذکــر شــود.
14  . quote
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segname x <---- error; conflicts with the ’x’ keyword
segname ’x’
name ’O5\’’

 C“  ــا ــد "C’" ی ــرد(، مانن ــی گی ــرار م ــث ق ــورد بح ــدی م ــمت بع ــف )در قس ــای مضاع ــاس ه ــن، از اقتب همچنی

ــود. ــی ش ــتفاده م \*”اس

 Double Quotes and Regular Expressions 6.3.5
بــرای تعییــن یــک جســتجوی منظــم عبــارت )بــرای ســازگاری بــا Perl 5.005، بــا اســتفاده از کتابخانــه عبــارات 

منظــم ســازگار بــا پــرل کــه توســط فیلیــپ هــازل15 نوشــته شــده اســت( از دو اقتبــاس در اطــراف یــک رشــته 

اســتفاده مــی شــود. اگــر نمــی دانیــد چگونــه از آنهــا اســتفاده کنیــد، بــرای ed، egrep، vi یــا regex بــا 

اومشــورت کنیــد. اگــر اینطــور نیســت، اســناد مربــوط بــه پــرل را بخوانیــد، یــا بــه تعــدادی از کتــاب هــا از جملــه 

ــد. مثــال هــای زیــر فقــط چنــد روش را نشــان مــی  کتــاب O’Reilly and Associates Sed and Awk بروی

دهــد کــه مــی تــوان از عبــارات عــادی در VMD اســتفاده کــرد.

انتخاب همه اتمها با نامی که از C شروع می شود:

name “C.*”

نام علامت شامل یک شماره:

segname “.*[0-9]+.*”

چندیــن اصطــاح را مــی تــوان در لیســت کلمــات کلیــدی مطابــق ارائــه داد. ایــن مثــال رزیــدو از A، رزیدوهــای 

گلیســین و رزیدوهــای T را انتخــاب مــی کنــد. ماننــد یــک رشــته، یــک عبــارت معمولــی در یــک زمینــه عــددی بــه 

یــک عــدد صحیــح تبدیــل مــی شــود کــه همیشــه صفــر خواهــد بــود:

resname “A.*” GLY “.*T”

ــاب  ــرای انتخ ــوند. ب ــاح ش ــر \ اص ــا کاراکت ــد ب ــا ∗ بای ــد +، -، ی ــاص مانن ــای خ ــاوی کاراکتره ــای ح ــاب ه انتخ

ــود: ــی ش ــتفاده م ــاب اس ــن انتخ ــام Na +، از ای ــه ن ــی ب اتمهای

name “Na\+”

بــه طــور خلاصــه، یــک انتخــاب منظــم، بــه جــای فقــط یــک کاراکتــر، امــکان تطبیــق بــا چندیــن فرصــت را فراهــم 

مــی کنــد. در جــدول 6.9 برخــی از روش هایــی کــه قابــل اســتفاده هســتند نشــان مــی دهــد.

روش هــای زیــادی بــرای انجــام برخــی انتخــاب هــا وجــود دارد. بــه عنــوان مثــال، انتخــاب اتمهایــی بــا نــام CA یــا 

CB بــه روش هــای زیــر قابــل انجــام اســت:

name CA CB
name “CA|CB”

15  . Philip Hazel

name “C[AB]”
name “C(A|B)”

ــودکار "^ )" را  ــور خ ــه ط ــد. VMD ب ــی کنن ــم را درک م ــارات منظ ــاً عب ــه قب ــانی ک ــرای کس ــاط ب ــن احتی چندی

اضافــه مــی کنــد و "( $" را بــه رشــته انتخــاب اضافــه مــی کنــد. ایــن باعــث مــی شــود کــه انتخــاب O فقــط بــا 

O مطابقــت داشــته باشــد و نــه OG یــا PRO. از طــرف دیگــر، قــرار دادن ^ و $ در دســتور واقعــاً بــر هــر چیــزی 

تأثیــر نمــی گــذارد، انتخــاب هایــی کــه بــا یــک بســتر مطابقــت دارنــد بایــد از قبــل آن و بعــد آن توســط"" * ماننــد 

* O. * آن اســتفاده شــوند و بعضــی از انتخــاب هــای غیرمجــاز بــه طــور صحیــح مــی تواننــد دنبــال شــوند، امــا 

ــا هــر چیــزی کــه از C شــروع مــی  عجیــب و غریــب، ماننــد O)|(C، کــه بــه ^ )C) | (O( $ تبدیــل مــی شــود و ب

شــود یــا بــا O پایــان مــی یابــد مطابقــت دارد.

ــتی از تبدیــل  ــم هماهنگــی در X-PLOR اســت. جــدول 6.10 لیس ــه تطبیــق علائ ــبیه ب ــارت منظــم ش ــک عب ی

ــت. ــم اس ــارت منظ ــادل آن عب ــه مع ــی X-PLOR ب ــم هماهنگ علائ

Comparison selections 6.3.6
ــم  ــوان در VMD بــرای انجــام انتخــاب اتــم هــا ماننــد جــرم >5 اســتفاده کــرد، کــه ات از مقایســه هایــی مــی ت

ــرای  ــد، کــه روش دیگــری ب ــام مــی برن ــد و معــادل CA را ن ــر از amu 5 را انتخــاب مــی کنن ــا جــرم کمت هایــی ب

انتخــاب اتــم هــای CA اســت. ایــده اصلــی بــرای انتخــاب مقایســه نیــز مبتنــی بــر ایــن مفهــوم اســت کــه هــر 

اتــم دارای خاصیتــی اســت کــه توســط یــک کلمــه کلیــدی مشــخص شــده اســت. هنگامــی کــه کلمــه کلیــدی در 

عبــارت آورده شــده اســت، آرایــه )یــا بــردار( مقادیــر مربوطــه ســاخته مــی شــود و انــدازه آرایــه همــان تعــداد اتــم 

هــای موجــود در مولکــول اســت. )اگــر بــه جــای یــک کلمــه کلیــدی یــک عــدد یــا رشــته داده شــده باشــد، آرایــه از 

نســخه هایــی از آن مقــدار معیــن تشــکیل شــده اســت.( عملیــات ماننــد اضافــه کــردن، ضــرب، تطبیــق رشــته 

ــه  ــوع انتخــاب مشــابه جمل ــه صــورت ابتدایــی انجــام مــی شــوند. ایــن ن ــه ب و مقایســه، ســپس در طــول آرای

بــردار در X-PLOR اســت.

از جــرم نمونــه >5 در هنــگام اســتفاده بــر روی آب اســتفاده کنیــد، کــه اکســیژن جــرم 15.9994 دارد و دو 

ــازد ]15.9994، 1.008، 1.008[،  ــی س ــه را م ــد و آرای ــی بین ــدی را م ــه کلی ــرم 1.008 دارد. VMD کلم ــدروژن ج هی

ســپس "5" را مــی بینــد و آرایــه را مــی ســازد ]5، 5، 5[. ســپس هــر اصطــاح آرایــه را بــا هــم مقایســه مــی کنــد 

و بــا آرایــه بولــی ]False، True، True[ بــاز مــی گــردد )از آنجــا کــه از 15.9994 کمتــر از 5 نیســت بلکــه 1.008 

اســت(. ســپس ایــن آرایــه بولــی نهایــی بــرای تعییــن اینکــه کــدام اتــم انتخــاب شــده انــد، اســتفاده مــی شــود. 

در ایــن حالــت، هیــدروژن هــا.

انتخــاب هــای مقایســه پیچیــده تــر، مــی تواننــد از طریــق عملیــات محاســبات یــا بــا اســتفاده از برخــی از توابــع 

 sqr ریاضــی اســتاندارد ســاخته شــوند )توابــع در جــدول 6.7 ذکــر شــده انــد(. احتمــالاً بیشــترین کاربــرد تابــع

اســت کــه هــر عنصــر آرایــه را مربــع مــی دهــد. بنابرایــن، دســتور انتخــاب همــه اتــم هــا در 5 درجــه A از یــک 

ــت: ــا اس ــه  )x,y,z( = )3,4,-5(در فض نقط
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sqr(x-3)+sqr(y-4)+sqr(z+5) <= sqr(5)
6.3.7 Comparison Operators

دو نــوع عملگــر مقایســه وجــود دارد - عــددی و رشــته ای - کــه بــه کاربــر امــکان مــی دهــد عملکــرد مقایســه 

مناســب را مشــخص کنــد. فــرض کنیــد نــام علامت، که یــک مقدار رشــته را شــامل می شــود، دارای اســامی ‘11’و 

‘8’ اســت. VMD نمــی توانــد تشــخیص دهــد کــه آیــا ‘8’ بایــد کمتــر از ‘11’ )بــه معنــای عــددی( یــا بیشــتر از 11 

 VMD ،باشــد )بــه معنــای واژه گرافــی(. بــه جــای تلاش بــرای حل ایــن مشــکل از طریق نوعی اکتشــاف داخلــی‘

آن را در اختیــار کاربــر قــرار مــی دهــد تــا 8 >11 امــا Lt 11 8. )کاربــران Perl بایــد ایــن راه حــل را تشــخیص دهنــد.(

مقایســه عــددی نمونــه هــای اســتاندارد اســت: >، >=، = یــا ==،< =،< و! =. مقایســه رشــته مربوطــه عبارتند از: 

lt، le، eq، ge، gt و ne. همانطــور کــه در perl یــک اپراتــور "معــادل" وجــود دارد، = ~، بنابراین معتبر هســتند. 
’CA’ =~ “C.*”
segname =~ “VP[1-4]” (matches VP1, VP2, VP3, and VP4, present in some virus structures)

هیچ تفاوتی بین نشانه تکی و دوتایی وجود ندارد.

Other selections 6.3.8
توالی

VMD از انتخــاب بــر اســاس توالــی تــک حرفــی اســید آمینــه بــا کلیــد واژه انتخــاب توالــی پشــتیبانی مــی کنــد. 

ایــن امــر امــکان انتخــاب فــرم را فراهــم مــی آورد

sequence APD
sequence “C..C” (might be used to pick out zinc fingers)
sequence AATCGGAT

بــر خــاف دســتورات انتخــاب رشــته دیگــر کــه یکــی از ســه نــوع رشــته را بــه خــود اختصــاص مــی دهنــد، تمــام 

رشــته هــای دنبالــه بــه صــورت عبــارات منظــم گرفتــه مــی شــوند )اگرچــه بــرای بدســت آوردن از تجزیــه کننــده 

ورودی، رشــته هــا بــا حــروف غیــر الفبایــی هنــوز هــم بایــد اقتبــاس شــوند(. ایــن روش بــا گرفتــن هــر یــک از 

قطعــات پروتئیــن و اســید نوکلئیــک )pfrag و nfrag( بــه نوبــه خــود و ســاخت توالــی اســید آمینــه یــک حــرف 

ــود در  ــای موج ــم ه ــد، ات ــته باش ــت داش ــا مطابق ــه ه ــک از دنبال ــر ی ــا ه ــم ب ــارت منظ ــک عب ــر ی ــد. اگ ــی باش م

رزیدوهــای مطابــق انتخــاب مــی شــوند. مطابقــت هــای چندگانــه اجــازه داده مــی شــود، اگرچــه نمــی تواننــد 

همپوشــانی داشــته باشــند. مطابــق معمــول بــا عبــارات معمولــی، بیشــترین تطبیــق ممکــن انجــام مــی شــود، 

بنابرایــن بــه عباراتــی ماننــد C. * C دقــت کنیــد.

within and same

ــد از: در >number< از >selection< و  ــود در VMD عبارتن ــاب موج ــای انتخ ــم ه ــد از مکانیس ــوع مفی دو ن

همــان >کلیــد واژه< بــه عنــوان >انتخــاب<. اول همــه اتــم هــا را در فاصلــه مشــخص )در ° A( از یــک انتخــاب، 

از جملــه خــود انتخــاب، انتخــاب مــی کنــد. بنابرایــن، دســتور:

within 5 of name FE

تمــام اتــم هــا را در 5 درجــه A از اتــم هــای FE انتخــاب مــی کنــد. یکــی از کاربردهــای رایــج بــرای ایــن دســتور 

ــن اتمهایــی کــه ممکــن  ــه اتمهــای نمایــش داده شــده روی صفحــه اســت. دیگــری یافت محــدود کــردن ناحی

ــال: اســت در تعامــل باشــند.برای مث

protein within 5 of nucleic

اتمهــای پروتئینــی را کــه در نزدیکــی اســیدهای نوکلئیــک قــرار دارنــد پیــدا مــی کنــد. برخــی از انتخــاب هــا ممکــن 

اســت بــا اتصــال کوتــاه ســرعت بیشــتری پیــدا کننــد ]6.3.3[.

ــم  ــاب ات ــت. انتخ ــرای ’exclusive within’اس ــاری ب ــه exwithin، اختص ــم مربوط ــاب ات ــاختار انتخ ــک س ی

)of protein) and not protein 3 within  معــادل بــا of protein 3 exwithin اســت.

همــان  >keyword> as <selection< تمــام اتمهایــی را کــه دارای همــان "کلمــه کلیــدی" هســتند بــه 

ــد  ــی مانن ــاب های ــرای انتخ ــد ب ــی توان ــن م ــد. ای ــی کن ــدا م ــده پی ــاب ش ــای انتخ ــم ه ــوان ات عن

same fragment as resid 35

کــه تمــام اتــم هــای متصــل بــه رزیــدو 35 را می‌یابــد، اســتفاده شــود. از هــر کلیــد واژه ای مــی تــوان اســتفاده 

کــرد، بنابرایــن انتخــاب هایــی ماننــد 

same resname as (protein within 5 of nucleic)

 residue ،ــتور ــن دس ــرای ای ــد واژه ب ــن کلی ــاید مفیدتری ــتند. ش ــوب هس ــتند خ ــب هس ــب و غری ــد عجی هرچن

…same residue as ــد ــد بگویی ــی توانی ــما م ــد ش باش

Finding contact residues

ــتور  ــد. از دس ــاهده کنی ــتند مش ــاس هس ــای "B" در تم ــا اتمه ــه ب ــای "A" را ک ــد اتمه ــی خواهی ــد م ــرض کنی ف

 A بــرای اهــداف نمایشــی، بگذاریــد  انتخــاب >selection< اســتفاده کنیــد.  >distance< درون گزینــه 

 B اتــم A° 2 در درون A نوکلئیــک اســید باشــد و تمــاس معیــن را بــه عنــوان اتمــی کــه درآن B ،پروتئیــن باشــد

ــت ــاب هس ــتور انتخ ــس دس ــم. پ ــف کنی ــرار دارد، تعری ق

protein within 2 of nucleic

اگر می خواهید تمام رزیدوهای A که حداقل با یک اتم B تماس دارند را ببینید، استفاده کنید از

same residue as (protein within 2 of nucleic)
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Keyword Arg Description

all

none

name

type

index

serial

atomicnumber

element

altloc

chain

residue

protein

nucleic

backbone

sidechain

water,

waters

fragment

pfrag

nfrag

sequence

numbonds

resname

resid

segname

x, y, z

bool

bool

str

str

num

num

num

str

str

str

num

bool

bool

bool 

bool

bool

num

num

num

str

num

str

num

str

float

float

Everything

Nothing

Atom name

Atom type

the atom number, starting at 0

the atom number, starting at 1

atomic number (0 if undefined)

atomic element symbol string (’X’ if undefined)

alternate location/conformation identifier

the one-character chain identifier

a set of connected atoms with the same residue number

a residue with atoms named C, N, CA, and O

a residue with atoms named P, O1P, O2P and either 

O3’, C3’, C4’, C5’, O5’ or O3*, C3*, C4*, C5*, O5*. 

This definition assumes that the base is phosphorylated, an assump-

tion which will be corrected in the future.

the C, N, CA, and O atoms of a protein and the equivalent atoms in a 

nucleic acid.

non-backbone atoms and bonds

all atoms with the resname H2O, HH0, OHH, HOH, OH2, SOL, WAT, 

TIP, TIP2, TIP3 or TIP4

a set of connected residues

a set of connected protein residues

a set of connected nucleic residues	

a sequence given by one letter names

number of bonds

residue name

residue id

segment name

                                                              

radius

beta

occupancy

user

at

acidic

acyclic

aliphatic

alpha

amino

aromatic

basic

bonded

buried

cg

charged

cyclic

hetero

hydrogen

large

medium

neutral

polar

purine

pyrimidine

small

surface

rasmol

float

float

float

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool

bool 

bool 

bool 

str

bool

x, y, or z coordinates

atomic radius

atomic mass

atomic charge

time-varying user-specified value

residues named ADA A THY T

residues named ASP GLU

“protein and not cyclic”

residues named ALA GLY ILE LEU VAL

atom’s residue is an alpha helix

a residue with atoms named C, N, CA, and O

residues named HIS PHE TRP TYR

residues named ARG HIS LYS

atoms for which numbonds > 0

residues named ALA LEU VAL ILE PHE CYS MET TRP

residues named CYT C GUA G

“basic or acidic” 85

residues named HIS PHE PRO TRP TYR

“not (protein or nucleic)”

name ”[0-9]?H.*”

“protein and not (small or medium)”

residues named VAL THR ASP ASN PRO CYS ASX PCA HYP

residues named VAL PHE GLN TYR HIS CYS MET TRP ASX GLX PCA 

HYP

“protein and not hydrophobic”

residues named ADE A GUA G

residues named CYT C THY T URI U

residues named ALA GLY SER

“protein and not buried”
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alpha helix

pi helix

helix 3-10

helix

extended beta

bridge beta

sheet

turn

coil

structure

phi, psi

within

exwithin

same

ufx, ufy, ufz

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

bool 

str

float

str

str

str

num

translates Rasmol selection string to VMD

atom’s residue is in an alpha helix

atom’s residue is in a pi helix

atom’s residue is in a 3-10 helix

atom’s residue is in an alpha or pi or 3-10 helix

atom’s residue is a beta sheet

atom’s residue is a beta sheet

atom’s residue is a beta sheet

atom’s residue is in a turn conformation

atom’s residue is in a coil conformation

single letter name for the secondary structure

backbone conformational angles

selects atoms within a specified distance of a selection (i.e within 5 of 

name FE).

exclusive within, equivalent to (within 3 of X) and not X.

selects atoms which have the same keyword as the atoms in a given 

selection (i.e. same segname as resid 35)

force to apply in the x, y, or z coordinates

 جدول ۶.۶: کلمه کلیدی‌های انتخابی اتم‌ها

DescriptionFunction

square of x

square root of x

absolute value of x

largest integer not greater than x

smallest integer not less than x

sine of x

cosine of x

tangent of x

arctangent of x

arcsin of x

arccos of x

hyperbolic sine of x

hyperbolic cosine of x

hyperbolic tangent of x

“e to the power x”

natural log of x

log base 10 of x

sqr(x)

sqrt(x)

abs(x)

floor(x)

ceil(x)

sin(x)

cos(x)

tan(x)

atan(x)

asin(x)

acos(x)

sinh(x)

cosh(x)

tanh(x)

exp(x)

log(x)

log10(x)

جدول ۶.۷: توابع انتخاب اتم

DescriptionArgFunction

value of the voxel of the volumetric data of ID N 
nearest to the atom

interpolated value of the voxels of the volumetric 
data of ID N around the atom

float

float

volN

interpvolN

جدول۶.۸ :  کلمه کلیدی‌های انتخابی اتم  فقط خواندنی16 که  برای  مقادیر مورد سوال  نقشه حجمی  پایه‌ای در مولکول یکسان ممکن است استفاده شود. 
میزان N، که میتواند به طور کلی از ۰ تا ۷  باشد، اشاره به ‌volIDاطلاعات حجمی پایه‌ای   )به عنوان مثال، میتوانید interpvol2 را تایپ کنید.( کلمات کلیدی 

انتخابی اتم  فقط خواندنی برای اطلاعات حجمی  مورد جستجو

16  . Read-only
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Definition 	ExampleSymbol

match any character

match any char in the list

match all except the chars in the list

next token must be the first part of string

prev token must be the last part of string

match 0 or more copies of prev char or 

regular expression token

match 1 or more copies of the prev token

match either the 1st token or the 2nd

combines multiple tokens into one

. , A.C

[ABCabc] , [A-Ca-c]

[~Z] , [~XYZ] , [^x-z]

^C , ̂ A.*

[CO]G$

C* , [ab]*

C+ , [ab]+

C\|O

\(CA\)+

.

[]

[~]

^

$

*

+

\|

\(\)

جدول ۶.۹: روش‌های بیان منظم

Regular ExpressionDescriptionX-PLOR Wildcard

.*

.

[0-9]

[0-9]+

matches any string

matches a single character

matches any digit

matches any number

*

%

+

#

 جدول ۶.۱۰: مبدل‌های بیان منظم
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Observed material

Chapter 7

مشاهـــــــــده مدهـــــــای 
فصـــــــل هفتـــــم

مدهــا یــا حالــت هــای مشــاهده)Viewing Modes( مختلــف زیــادی در دســترس اســت. ایــن حالــت هــا را در نماهــای ارتوگرافیــک یــا 

 stereo چشــم انــداز و در چندیــن نمایــش تــک و اســتریو گرافیکــی نشــان مــی دهــد. حالــت اســتریو را مــی تــوان بــا اســتفاده از ورودی

در منــوی Display یــا بــا وارد کــردن دســتور متــن display stereo mode تغییــر داد.

   Perspective/Orthographic views 7.1   

در نمــای ســه بعــدی )پیــش فــرض(، اشــیاء ای کــه بســیار دور هســتند، کوچکتــر از مــوارد اطــراف هســتند. از نظــر ارتوگرافــی، همــه 

اشــیاء در همــان مقیــاس ظاهــر مــی شــوند. از آنجــا کــه بعضــی هــا یکــی دیگــر را ترجیــح مــی دهنــد، هــر دو گزینــه در دســترس هســتند. 

نماهــای ســه بعــدی اطلاعــات بیشــتری در مــورد عمــق ارائــه مــی دهــد و اغلــب مشــاهده آنهــا ســاده تــر اســت زیــرا از نماهــای ســه 

بعــدی در زندگــی واقعــی اســتفاده مــی کنیــد. دیــدگاه هــای ارتوگرافیــک، مقایســه دو بخــش از مولکــول را بســیار ســاده تــر مــی کنــد، 

زیــرا هیــچ تردیــدی در مــورد چگونگــی تأثیــر ایــن دیــدگاه بــر درک فاصلــه وجــود نــدارد.

   Monoscopic Modes 7.2   

هنگامــی کــه بــه طــور معمــول بــه اشــیاء نــگاه مــی کنیــد، دو چشــم شــما تصاویــر را کمــی متفــاوت مشــاهده مــی کننــد )زیــرا در نقطــه 

هــای مختلفــی قــرار دارنــد(. مغــز شــما تصاویــر را در کنــار هــم قــرار مــی دهــد تــا یــک دیــد کلیشــه ای ایجــاد کنــد. هنــگام تولیــد یــک 

تصویــر واحــد بــرای نمایشــگر رایانــه، محاســبات پیــش فــرض )حالــت اســتریو خامــوش( فــرض مــی شــود کــه یــک چشــم بــا محوریــت 

بیــن دو نقطــه وجــود دارد. بــرای اســتریو، بایــد دیــد چشــم چــپ و راســت بــه طــور مســتقل تولیــد شــود. انتخــاب حالــت ســمت چــپ، 

دیــد چشــم چــپ را ایجــاد مــی کنــد، در حالــی کــه ســمت راســت دیــد چشــم راســت را ایجــاد مــی کنــد. حالــت هــای یکپارچــه چــپ و 

راســت در هنــگام صــادر کــردن صحنــه هــا بــه ردیــاب هــای پرتوهــای خارجــی، بســیار مفیــد هســتند.

   Stereoscopic Modes 7.3   

مولکــول هــا ممکــن اســت بــه صــورت اســتریو ارائــه شــوند، کــه مــی توانــد ظاهــر و محتــوای بصــری سیســتم هــای نمایــش داده شــده 

را تــا حــد زیــادی بــالا ببــرد. چندیــن قالــب اســتریو در دســترس اســت:

 S در نســخه هــای قدیمــی تــر(، کــه بــه مانیتــور بــا قابلیــت CrystalEyes اســتریو چهــار گانــه، )بــا نــام

اســتریو، صفحــه ویدیــوی اســتریو چهــار گانــه یــا GPU، فرســتنده هــای اســتریو و شیشــه هــای اســتریو 

مجهــز بــه لنزهــای کریســتال مایــع یــا قطبــی نیــاز دارد.

 Sاستریو بالا / پایین؛

 Sاستریو جانبی برای تصاویر چاپ شده از کاغذ؛

 Sاستریو جانبی در کنار صفحه نمایش برای صفحه نمایش استریو تخت و تلویزیون HDTV

 S ــه و عینــک ــا اســتریو چهــار گان ــا قابلیــت اســتریو، بــرد ویدیویــی ب ــه مانیتــور ب اســتریو آناگلیــف )ب

ــاز دارد(. ــناک نی ــم ترس ــبک فیل ــتریو س اس
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 S ــا ــود، ب ــی ش ــناخته م ــز ش ــط نی ــردن خ ــی ک ــتریو خال ــوان اس ــه عن ــه ب ــوی Checkerboard ک تابل

ــد. ــی کن ــور DLP کار م ــازگار و پروژکت ــره س ــای کرک ــه ه شیش

 S.کار می کند LCD ستون لایه شده، با عینک کرکره سازگار و نمایشگرهای پانل

 S ردیــف لایــه شــده، کــه بــه عنــوان اســتریو خالــی کــردن خــط نیــز شــناخته مــی شــود، بــا شیشــه هــای

کرکــره ســازگار و نمایشــگرهای پانــل LCD کار مــی کنــد.

Quad-buffered Stereo 7.3.1
اســتریو چهارگانــه )بــا نــام CrystalEyes( نامــی اســت کــه در VMD بــرای حالــت نمایــش اســتریو چهارگانــه 

بــا قالــب بنــدی خــودکار کــه در ایســتگاه هــای کاری گرافیکــی حرفــه ای یافــت مــی شــود مــورد اســتفاده قــرار می 

گیــرد.  اســتریو چهارگانــه معمــولاً بالاتریــن کیفیــت خروجــی را دارد و بنابرایــن مطلــوب تریــن حالــت اســتریو 

بــرای اســتفاده در صــورت وجــود اســت. از آنجــا کــه اســتریو چهارگانــه بــه حافظــه ویدئویــی بیشــتری نیــاز دارد 

 AMD هــای حرفــه ای ماننــد GPU و مدارهــای همــگام ســازی نمایشــگر ویــژه، ایــن حالــت معمــولاً فقــط در

FireGL، NVidia Quadro و محصــولات مشــابه موجــود اســت. بــه طــور معمــول از ایــن حالــت بــرای 

ــای  ــتم ه ــواع سیس ــا ان ــای 120Hz LCD ی ــل ه ــگر CRT، پن ــا نمایش ــم LCD ب ــای دیافراگ ــه ه ــت شیش هدای

پیشــرفته اســتریو بــا کارایــی بــالا اســتفاده مــی شــود.

حالــت اســتریوی چهارگانــه قالــب چــپ و راســت چشــم را فراهــم مــی کنــد. ایــن اجــازه مــی دهــد تــا یــک پنجــره 

در اســتریو نشــان داده شــود، در حالــی کــه تمــام پنجــره هــای دیگــر بــه صــورت عــادی ظاهــر مــی شــوند. قبــل از 

شــروع VMD، صفحــه نمایــش بایــد در حالــت اســتریو تنظیــم شــده باشــد، بــا اســتفاده از ابزارهــای مناســب 

ــت  ــم حال ــس از تنظی ــد. پ ــم کنی ــم را تنظی ــت فیل ــدازی VMD، حال ــل از راه ان ــد قب ــی توانی ــل، م ــتم عام سیس

 Display را از منــوی  ’QuadBuffered stereo‘ را بــه صــورت عادی شــروع کنیــد و VMD ،نمایــش مناســب

انتخــاب کنیــد. تصویــر بایــد بــه دو تصویــر تاحــدی بــالای تصویــر منتقــل شــود امــا کمــی متعــادل شــود.

Side-By-Side and Cross-Eyed Stereo 7.3.2
اســتریو کنارهــم بــه ایــن معنــی اســت کــه صفحــه نمایــش معمولــی بــه دو نیمــه تقســیم مــی شــود، یــک نمــای 

چــپ و یــک نمــای راســت، هــر یــک نیمــی از ناحیــه نمایشــگر اصلــی را اشــغال مــی کننــد. هــر نمایــه، مولکولهای 

فعلــی را از یــک منظــره انــدک متفــاوت، مطابــق بــا چشــم چــپ و راســت بیننــده نشــان مــی دهــد. بــا ایــن حــال، 

تصاویــر از هــم جــدا شــده انــد، بنابرایــن بــرای دیــدن یــک شــیء ســه بعــدی بایــد چشــم خــود را تــا زمانــی کــه دو 

تصویــر در بــالای یکدیگــر قــرار دارنــد هدایــت کنیــد و ســپس بــر روی تصویــر حاصــل تمرکــز کنیــد تــا زمانــی کــه 

بتوانیــد آن را بــه صــورت ســه بعــدی ببینیــد.

ــر چشــم چــپ در ســمت چــپ  ــر وجــود دارد. در wall-eyed اســتریو، تصوی ــرای قــرار دادن تصاوی دو روش ب

نمایشــگر قــرار دارد و تصویــر چشــم راســت در ســمت راســت اســت. ایــن یــک روش اســتاندارد بــرای نمایــش 

تصاویــر اســتریو در نشــریات اســت زیــرا وقتــی نمایشــگر )در ایــن حالــت قطعــه کاغــذ( نزدیــک بــه چشــم اســت، 

بــه خوبــی کار مــی کنــد. بــه دلیــل چشــمان شــما بــه همــان روشــی کــه اگــر بــه دیــوار دوردســت نــگاه کنیــد، بــه 

آن wall-eyed مــی گوینــد. در VMD، ایــن روش بــه عنــوان اســتریو "SideBySide" گفتــه مــی شــود.

ــم  ــر چش ــرار دارد و تصوی ــگر ق ــت نمایش ــمت راس ــپ در س ــم چ ــر چش ــع، تصوی ــم متقاط ــا چش ــتریو ب در اس

راســت در ســمت چــپ و از ایــن رو نــام متقابــل اســت. ایــن بیشــتر بــرای نمایشــگرهای دوردســت )ماننــد طــح 

ــتفاده از  ــر از اس ــاده ت ــیار س ــدوده بس ــم در آن مح ــرا عبــور از چش ــود زی ــی ش ــتفاده م ــر( اس ــالای س ــای در ب ه

روش wall-eyed اســت - شــما در حــال مشــاهده دیــوار هســتید. در VMD، ایــن روش بــه عنــوان اســتریو 

"CrossEyes" گفتــه مــی شــود. ایــن حالــت توســط همــه GPU پشــتیبانی مــی شــود.

HDTV Side-by-side Stereo 7.3.3
ایــن حالــت اســتریو همــان حالــت اســتریوی جانبــی بــه طــور منظــم اســت بــه جــز اینکــه نســبت ابعــاد تصویــر 

نمایش داده شــده برای کار صحیح روی HDTV ها و نمایشــگرهای صفحه صاف اســتریو مانند نمایشــگرهای 

LCD DTI autostereoscopic تنظیــم شــده اســت. ایــن حالــت توســط همــه GPU پشــتیبانی مــی شــود.

Checkerboard Stereo 7.3.4
اســتریو Checkerboard بــا الحــاق نمایــش چشــم چــپ و راســت روی هــر پیکســل دیگــر در صفحــه نمایــش، 

در یــک الگــوی checkerboard کار مــی کنــد. ایــن نــوع حالــت نمایــش استریوســکوپی بــا طیــف وســیعی از 

پروژکتورهــای DLP و تلویزیــون در کنــار شیشــه هــای دیافراگــم ســازگار اســت. تنهــا مورد نیــاز ویژه برای شــتاب 

دهنــده گرافیــک ایــن اســت کــه بافــر استنســیل را ایجاد مــی کند که بــرای تولید ســتون هــای متنــاوب در تصویر 

نهایــی اســتفاده مــی شــود. ایــن حالــت معمــولاً توســط GPU هــای بــازی ارزان قیمــت پشــتیبانی مــی شــود.

Column Interleaved Stereo 7.3.5
اســتریو Interleaved Stereo بــا درهــم ریختــن نماهــای چشــم چــپ و راســت در هــر ســتون عمــودی دیگــر 

در صفحــه نمایــش کار مــی کنــد. ســخت افــزار اســتریو آنهــا را بــه دو نمایشــگر جداگانــه تقســیم مــی کنــد یــا 

ســتون هــای یکنواخــت یــا عجیــب را در همــگام ســازی بــا شیشــه هــای دیافراگــم جــدا مــی کنــد، یــا در غیــر ایــن 

صــورت باعــث مــی شــود کــه در صــورت نمایشــگرهای اتوستروســکوپی، آنهــا فقــط در یــک یــا چشــم دیگــر قابــل 

مشــاهده باشــند. تنهــا مــورد نیــاز ویــژه بــرای شــتاب دهنــده گرافیــک ایــن اســت کــه بافــر استنســیل را ایجــاد 

ــر نهایــی اســتفاده مــی شــود. ایــن حالــت معمــولاً  ــاوب در تصوی ــرای تولیــد ســتون هــای متن ــد کــه ب مــی کن

توســط GPU هــای بــازی ارزان قیمــت پشــتیبانی مــی شــود.
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Row Interleaved Stereo 7.3.6
اســتریو Row Interleaved Stereo، همچنیــن بــه عنــوان اســتریو لایــه لایــه شــده یــا اســتریو خالــی کــردن 

خــط نیــز گفتــه مــی شــود، بــا درهــم آمیختــن نماهــای چــپ و راســت چشــم هــر نمایشــگر دیگــری را در صفحــه 

نمایــش کار مــی کنــد. ســپس ســخت افــزار اســتریو ســیگنال درهــم تنیــده را رمزگشــایی مــی کنــد و یــا آنهــا را 

بــه دو نمایشــگر جداگانــه تقســیم مــی کنــد و یــا اســکن هــای یکنواخــت یــا عجیــب را خالــی مــی کنــد تــا فقــط 

تصویــر چشــم چــپ یــا راســت را همزمــان نمایــش دهــد کــه عدســی دیافراگــم بــه روش مناســب قطبــی شــود. 

تنهــا مــورد نیــاز ویــژه بــرای شــتاب دهنــده گرافیــک ایــن اســت کــه بافــر استنســیل را ایجــاد مــی کنــد کــه بــرای 

تولیــد اســکن هــای متنــاوب در تصویــر نهایــی اســتفاده مــی شــود. ایــن حالــت معمــولاً توســط GPU هــای 

بــازی ارزان قیمــت پشــتیبانی مــی شــود.

Anaglyph Stereo 7.3.7
اســتریو آناگلیــف بــه اســتفاده از رنــگ هــا بــرای جــدا کــردن چشــم چــپ و راســت از یکدیگــر اشــاره دارد. کاربــر 

بایــد عینــک هایــی بــا لنزهــای رنگــی ماننــد عینــک هــای قرمــز مایــل بــه آبــی کــه در بعضــی از نمایشــگاه هــای 

quad- فیلمهــای علمــی تخیلــی و وحشــت پیــدا مــی کنــد را بپوشــد. اســتریو آناگلیــف در مقایســه بــا اســتریوی

buffered یــک نقطــه ضعــف اساســی دارد، ایــن اســت کــه ارائــه رنــگ آن بــه شــدت محــدود مــی شــود. ایــن 

یــک محدودیــت غیرقابــل اجتنــاب از اســتریو آناگلیــف اســت، و ایــن وظیفــه کاربــر را دارد کــه از مولکــول هــای 

خــود از طــح هــای رنگــی اســتفاده کنــد کــه هنــوز هــم در ایــن حالــت از نظــر بصــری خوشــایند بــه نظــر مــی 

رســند. ایــن حالــت توســط همــه GPU پشــتیبانی مــی شــود.

Stereo Parameters 7.3.8
یــک تصویــر اســتریو بــا ترســیم دو تصویــر از دو منظــر متفــاوت، یکــی از چشــم چــپ و دیگــری از چشــم راســت. 

تصاویــر بــا پیــدا کــردن منظره ای که توســط شــخصی کــه در صحنه واقع شــده اســت دیــده می شــود. این روش 

از دو پارامتــر بــرای یافتــن نمــای اســتفاده مــی کنــد. جداســازی چشــم و فاصلــه کانونــی. حالــت اول فاصلــه بین 

چشــم هــا را مشــخص مــی کنــد و جلــوی اختلاف منظــر را می دهــد. تنظیــم جداســازی در 0 منجر به یــک تصویر 

2D مســطح خواهــد شــد، در حالــی کــه تنظیــم آن بــه بســیار بــزرگ باعــث ســردرد بیشــتر افــراد خواهــد شــد.

مــدل گرافیکــی اســتفاده شــده توســط VMD چشــم هایــی را در جلــوی بیننــده فرض می کنــد و در همــان نقطه 

فاصلــه کانونــی را بــه دور خــود متمرکــز مــی کنــد. اگــر فاصلــه کانونــی 0 باشــد، چشــم بیننــده متقاطــع شــده و به 

یکدیگــر نــگاه مــی کننــد. فاصلــه کانونــی بزرگتــر اغلــب در ایجــاد یــک تصویــر قابــل مشــاهده کمــک مــی کنــد.

ــتفاده از  ــا اس ــا ب ــی display focallength و display eyesep, ی ــتورات متن ــا دس ــوان ب ــی ت ــر را م دو پارامت

پنجــره Display Settings ]5.4.6[تغییــر داد.

ــه بیننــده انجــام شــود و  ــا حــد ممکــن بــدون ایجــاد میگــرن ب ــه طــور کلــی، ســعی کنیــد جداســازی چشــم ت ب

ــه تفســیر  ــه تغییــر دهیــد. ممکــن اســت اغلــب ب ــی را بــرای کاهــش تصاویــر دوگان ــه کانون ســعی کنیــد فاصل

مولکــول بــه جلــو یــا عقــب و همچنیــن تنظیــم مقیــاس کمــک کنــد، زیــرا بــه طــور معمــول بــرای یــک مجموعــه 

معیــن از پارامترهــای اســتریو موقعیــت بهینــه بــرای یــک مولکــول وجــود دارد.
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Export the project

Chapter 8

ــروژه ــن از پـ ــی گرفت خروجــ
فصـــــــل هشتـــــم

یكــی از متــداول تریــن كارهایــی كــه توســط كاربــران VMD انجــام مــی شــود، تولیــد تصاویــری اســت كــه مــی توانــد در برنامــه هــای 

ــا در اســناد چــاپ شــده، پوســترها، اســایدها و شــفافیت هــا اســتفاده شــود. پنجــره Render یــک مکانیــزم  دیگــر بارگــذاری شــود ی

ــدر  ــای رن ــه ه ــتفاده از برنام ــق اس ــی VMD و از طری ــره گرافیک ــای فــوری از پنج ــس ه ــری از عک ــای تصوی ــل ه ــد فای ــرای تولی ــاده ب س

خارجــی و ردیابــی اشــعه فراهــم مــی کنــد.

   Screen Capture Using Snapshot    8.1   

ســاده تریــن روش بــرای تولیــد فایــل هــای تصویــری raster در VMD اســتفاده از ویژگــی "Snapshot" اســت. ویژگــی عکــس فــوری، 

ــای  ــتم ه ــد. در سیس ــی کن ــره م ــری raster ذخی ــل تصوی ــک فای ــا را در ی ــد، و آنه ــی کن ــط م ــی VMD را ضب ــره گرافیک ــات پنج محتوی

یونیکــس، تصویــر گرفتــه شــده بــه پرونــده Truevision بــا رنــگ 24 بیتــی "Targa" نوشــته شــده اســت. در سیســتم هــای وینــدوز، 

تصویــر گرفتــه شــده بــه صــورت Bitmap وینــدوز بــا رنــگ 24 بیتــی یــا پرونــده "BMP" نوشــته شــده اســت. بــرای اســتفاده از ویژگــی 

عکــس فــوری، فقــط پنجــره Render]§ 5.4.11[ را بــاز کنیــد و گزینــه عکــس فــوری را انتخــاب کنیــد. VMD محتویــات پنجــره گرافیکــی 

را ضبــط مــی کنــد، و ســعی مــی کنــد تصویــر حاصــل را بــا نــام فایــل در پنجــره Render ذخیــره کنــد. ممکــن اســت بدانیــد کــه هنــگام 

اســتفاده از عکــس فــوری، مهــم نیســت کــه دیگــر Windows یــا مــکان نمــا را در جلــوی صفحــه نمایــش گرافیکــی VMD قــرار ندهیــد، 

زیــرا تصاویــر حاصــل ممکــن اســت شــامل پنجــره هــای مبهــم یــا مــکان نمــا باشــند. ایــن یــک رفتــار وابســته بــه پلتفــرم اســت، بنابرایــن 

شــما نیــاز داریــد کــه سیســتم خــود ایــن کار را انجــام دهــد یــا خیــر.

   Higher Quality Rendering 8.2   

ــا  ــدازه کافــی خــوب نیســتند؛ ممکــن اســت شــما یــک تصویــر بســیار بــزرگ، ب ــه ان بعضــی اوقــات تصاویــر حاصــل از ضبــط صفحــه ب

کیفیــت بــالا یــا تصویــر بــا ســایه هــا، بازتــاب هــا یــا ارائــه کیفیــت بــالای ســطوح شــفاف بخواهیــد. در حالــی کــه VMD بــه طــور کلــی آن 

تصاویــر زیبــا را در پنجــره گرافیکــی خــود بــه نمایــش مــی گــذارد، امــا بــرای بــه حداکثــر رســاندن تعامــل، تصاویــر خــود را بســیار ســریع 

تولیــد مــی کنــد، کــه ایــن امــر مانــع از اســتفاده از تکنیــک هــای رندرینــگ نــوری اســت کــه باعــث کنــد شــدن عملکــرد کل برنامــه مــی 

شــود. بــه جــای تولیــد تصاویــر بــا کیفیــت بــالا بــه طــور مســتقیم، VMD پرونــده هــای توصیــف صحنــه را مــی نویســد کــه مــی توانــد 

بــه عنــوان ورودی چندیــن برنامــه ردیابــی پویــش معــروف و ردیابــی پرتــو مــورد اســتفاده قــرار گیــرد. جــداول 8.1 فرمــت هــای خروجــی 

پشــتیبانی شــده در حــال حاضــر را لیســت مــی کنــد، و در صــورت امــکان نــرم افــزار رنــدر مناســب بدســت مــی آیــد.

 TachyonInternal، تهیــه تصویــر راســتری معمــولاً یــک فرآینــد دو مرحله اســت، به عنوان مثــال به اســتثنای رندرهــای داخلــی ماننــد

TachyonLOptiXInternal و TachyonLOSPRayInternal یــا انــواع تعاملــی مربوطــه. ابتــدا بایــد یــک فایــل توصیــف صحنــه 

را بــرای برنامــه رنــدر انتخــاب شــده مناســب تهیــه کنیــد و ســپس برنامــه را بــا اســتفاده از فایــل جدیــد بــه عنــوان ورودی بــرای تولیــد 

خروجــی تصویــر راســتری اجــرا کنیــد. برنامــه هــای رنــدر خارجــی معمــولاً از فرمــت هــای فایــل خروجــی مختلــف پشــتیبانی مــی کننــد، 

کــه ممکــن اســت نیــاز باشــد بــه چیــزی مناســب تــر بــرای شــما تبدیــل شــود. پیــش بینــی اینکــه چــه چیــزی ممکــن باشــد غیرممکــن 

اســت، بنابرایــن مــا نحــوه تبدیــل انــواع فایــل هــای مختلــف بــه Targa را توضیــح خواهیــم داد و بــه شــما ایــن امــکان را مــی دهیــم تــا 

 POV-ray و Raster3D، Tachyon .از ابزارهــای ذکــر شــده در جــدول 8.1 بــرای بــه دســت آوردن آنچــه نیــاز داریــد اســتفاده کنیــد
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مــی تواننــد فایــل هــای Targa را تولیــد کننــد، بنابرایــن شــما نیــازی بــه انجــام هیــچ کاری نداریــد امــا ایــن فرمــت خروجــی را مشــخص 

 Radiance .قابــل تبدیــل هســتند ImageMagick ایجــاد مــی کنــد، کــه بــا اســتفاده از RLE فایلهــای تصویــری Rayshade .کنیــد

یــک فایــل oct. تولیــد مــی کنــد، کــه مــی توانــد بــا دســتورات rview و rpict موجــود در توزیــع Radiance تبدیــل شــود.

برنامــه رایــگان display از ImageMagick - بــه http://www.imagemagick.org/ مراجعــه کنیــد - بایــد بتوانــد بیــن همــه 

ایــن قالــب هــا را بخوانــد و تبدیــل کنــد.

پیشــنهاد مــی کنیــم از Tachyon یــا Raster3D اســتفاده کنیــد زیــرا آنهــا بــه طــور کلــی ســریعترین برنامــه هــا هســتند. ایــن برنامــه 

هــا بــه راحتــی قابــل فهــم هســتند، و حتــی هنــگام ارائــه مولکــول هــای بســیار پیچیــده ســریع هســتند.

فایــل هــای صحنــه تولیــد شــده متنــی ســاده هســتند، بنابرایــن اصــاح آنهــا بســیار آســان اســت. ایــن کار اغلــب بــرای ایجــاد یــک فایــل 

رســتری بزرگتــر انجــام مــی شــود، اگرچــه برخــی از آنهــا گزینــه هــای جهانــی دیگــری دارنــد کــه ممکــن اســت بخواهیــد آنهــا را تغییــر 

دهیــد. بــه عنــوان مثــال، بــه طــور مثــال پرونــده Raster3D ســایه هــا را روشــن مــی کنــد. پیشــنهاد مــی کنیــم بــرای تعییــن آنچــه در 

فایــل اصــاح مــی شــود، بــه مســتندات ارائــه دهنــده مربوطــه مراجعــه کنیــد.

بــرای ارائــه تصویــر واقعــی در یــک فایــل خروجــی، ابتــدا گرافیــک را در VMD درســت کنیــد همانطــور کــه مــی خواهیــد خروجــی ظاهــر 

شــود. ســپس از پنجــره Render ]§5.4.11[ یــا دســتور متن زیر اســتفاده کنید تا فایــل ورودی را ایجاد کــرده و برنامه اجرا را شــروع کنید:

render method filename [render command]

ــکریپت  ــج اس ــاوی نتای ــه ح ــت ک ــی اس ــام فایل ــت و filename ن ــدول 8.1 اس ــتون اول ج ــده در س ــر ش ــای ذک ــی از نامه method یک

برنامــه پــردازش تصویــر حاصــل خواهــد بــود. از متــن پیــرو ایــن، بــه عنــوان دســتوری کــه بــرای اجــرای پــردازش فایــل اســتفاده خواهد 

شــد. اگــر%s در رشــته فرمــان ظاهــر شــود، آنهــا را بــا نــام فایــل اســکریپت جایگزیــن خواهدشــد.

   Caveats 8.3   

هنگامــی کــه VMD فایــل خروجــی را ایجــاد می کند، ســعی خواهــد کرد که نمــای فعلی و انــدازه صفحه مطابقــت انجام دهد. در بیشــتر 

قســمت هــا ایــن کار خــوب را انجــام مــی دهــد امــا ممکــن اســت مشــکلاتی بــه وجــود بیایــد. رنگهــای موجــود در تصویــر راســتر نهایــی 

ممکــن اســت متفــاوت از آنچــه در پنجــره گرافیکــی VMD اســت دیــده شــود. ایــن امر بــه این دلیل اســت کــه برنامــه های رنــدر خارجی 

از معــادلات ســایه زنــی و الگوریتــم هــای مختلــف از آنچــه VMD اســتفاده مــی کنــد اســتفاده مــی کننــد. اختلافــات بالقــوه رندر شــامل:

 S چنــد ضلعــی شــده VMD هندســه ممکــن اســت کمــی متفــاوت بــه نظــر برســد. در ســطح خمیــده

و بــا اســتفاده از تعــدادی اشــکال چنــد ضلعــی ترســیم شــده، ممکــن اســت ســطوح خمیــده در خروجــی 

نهایــی کامــاً یکنواخــت ارائــه شــود )کــه عمومــاً بــه عنــوان یــک پیشــرفت مــورد توجــه اســت(.

 S ــا ــا ی ــر گام ــف، مقادی ــای مختل ــه رنگه ــه ب ــا توج ــت ب ــن اس ــده ممک ــه ش ــئ ارائ ــدت ش ــا ش ــگ ی رن

مدلهــای روشــنایی کمــی متفــاوت باشــد. ایــن خصوصــاً در مــورد خصوصیــات مــاده ای کــه بــرای انجام 

ســایه هــای پیچیــده اســتفاده مــی شــود صــادق اســت. ارائــه VMD real-time از ایــن خصوصیــات 

ــدود  ــا مح ــت ی ــاده اس ــیار س ــتی بس ــار فوتورئالیس ــام عی ــای تم ــا رندره ــه ب ــولاً در مقایس ــواد معم م

اســت، بنابرایــن بــه طــور بالقــوه مــی توانیــد تفــاوت هــای بزرگــی بیــن اجــرای شــفافیت، هایلایــت هــای 

برجســته و غیــره وجــود داشــته باشــد.

 S بســیاری از رندرهــای خارجــی از ارائــه واقعــی ارتوگرافــی پشــتیبانی نمــی کننــد. بــا برگردانــدن دوربیــن

بســیار دور از مولکــول، مــی تــوان آن را "faked" کــرد و بــه دنبــال آن زوم کــردن دوربیــن بــه طــوری کــه 

ــاره قابــل قبــول باشــد. ایــن بــه طــور چشــمگیری اثــر چشــم انــداز را کاهــش مــی  انــدازه تصویــر دوب

دهــد، امــا یــک طــح نویســی واقعــی نیســت.

 S دســتورات رنــدر در حــال حاضــر از خروجــی اســتریو پشــتیبانی نمــی کننــد، بنابرایــن حتی اگــر صفحه

ــکریپت  ــرای اس ــتریو ب ــر اس ــداز غی ــم ان ــک چش ــد، از ی ــتریو باش ــت اس ــر در حال ــال حاض ــش در ح نمای

ورودی برنامــه رنــدر اســتفاده مــی شــود. ارائــه در اســتریو بــا تنظیــم حالــت نمایــش در "ســمت چــپ"، 

ســپس دادن تصویــر، بــه دنبــال "ســمت راســت"، و دوبــاره ارائــه مجــدد انجــام مــی شــود. ایــن کار بــا 

یــک برنامــه رنــدر خارجــی یــک جفــت اســتریو را بــه بهتریــن وجــه از VMD ارائــه مــی دهــد.

 S.صفحات قطع نزدیک و دور توسط کلیه رندرهای خارجی نادیده گرفته می شوند

 S ــدر موجــود نیســت، بنابرایــن متــن ــه عنــوان گرافیکــی در زبانهــای صحنــه رن ــه طــور کلــی ب متــن ب

برچســب دار ظاهــر نمــی شــود، اگرچــه خطــوط برچســب، بانــد، زاویــه و غیــره ترســیم مــی شــوند. تنهــا 

اســتثناء در خروجــی Postscript اســت کــه از خروجــی متــن پشــتیبانی مــی کنــد.

 S.حوزه های نقطه دار با نقاط ترسیم نمی شوند

 S رنــگ پــس زمینــه ممکــن اســت ســیاه باشــد، زیــرا همــه قالــب هــای خروجــی از رنــگ پــس زمینــه ای

بــه غیــر از رنــگ ســیاه پشــتیبانی نمــی کننــد.
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   One Step Printing 8.4   

یــک ســوال متــداول ایــن اســت کــه "چگونــه مــی توانــم بــه ســرعت چــاپ صفحــه نمایــش VMD را بدســت آورم؟" چندیــن راه حــل یک 

مرحلــه بــرای ایــن مشــکل وجــود دارد، چنــد مــورد در زیــر ذکــر شــده اســت:

 S یــا ابزارهــای مشــابه، تصویــر ImageMagick را انتخــاب کــرده و بــا اســتفاده از snapshot گزینــه

حاصــل را بــه فرمــت تصویــر دلخــواه خــود تبدیــل کنیــد.

 S ابزارهــای یــا   ImageMagick از اســتفاده  بــا  و  کنیــد  انتخــاب  را   TachyonInternal گزینــه 

مشــابه، تصویــر حاصــل را بــه فرمــت تصویــر دلخــواه خــود تبدیــل کنیــد.

   Making Stereo Images 8.5   

تصاویــر استریوســکوپی را مــی تــوان بــا یــک توالــی ســاده از دســتورات متــن، چرخــه ی بیــن حالــت هــای اســتریو مونوســکوپی چــپ و 

راســت و اجــرای یــک صحنــه بــرای هــر چشــم ارائــه کــرد:

display stereo left
render TachyonInternal left.tga
display stereo right
render TachyonInternal right.tga

ارائــه دهنــده هــای خارجــی همیشــه از توانایــی ترســیم تصاویــر اســتریو پشــتیبانی نمــی کننــد. در اصــل، مــی تــوان صحنــه را بــر روی 

پرونــده دو بــار بــا تحــولات مناســب اعمــال كــرد تــا منظــره بــرای هــر چشــم درســت شــود، امــا پــس از آن ســایه هــا نادرســت خواهنــد 

بــود. در عــوض، مــا پیشــنهاد مــی کنیــم یــک تصویــر از صحنــه فعلــی بســازید، ســپس مولکــول هــا را بــه ســمت چــپ )یا راســت( بکشــید 

تــا تصویــر دیگــر ایجــاد شــود. دســتورات متنــی بــرای ایــن چیزهایــی ماننــد:

display stereo off
render Raster3D left.r3d
trans by -.1 0 0
render Raster3D right.r3d

بــرای تولیــد فایــل rgb بایــد دو پرونــده ارائــه شــود. همانطــور کــه مشــخص اســت، ایــن روش تولیــد تصاویــر اســتریو از پرونــده هــای 

معمولــی Raster3D را آســان مــی کنــد. از آنجــا کــه VMD مــی توانــد فرمــت Raster3D را بخوانــد، تنهــا کاری کــه بایــد انجــام دهیــد 

ــا راســت نیــز در  خوانــدن پرونــده و ســپس اجــرای دســتورات ذکــر شــده در بــالا اســت. دســتورات متنــی بــرای تولیــد نماهــای چــپ ی

GUI تحــت گزینــه Stereo از پنجــره Display معــادل هایــی دارنــد.

   Making a Movie 8.6   

 VMD بــا  همــراه   "vmdmovie" پســوند  یــا   Python یــا   Tcl هــای  اســکریپت  از  اســتفاده  طریــق  از   ،VMD بــا  فیلــم  تهیــه 

شــده  ارائــه   VMD اصلــی  صفحــه  در   VMD اســکریپت  کتابخانــه  در  فیلــم  ســاخت  اســکریپت  چندیــن  اســت.  پذیــر  امــکان 

اســت. از ایــن اســکریپت هــا مــی تــوان بــه صــورت اصلــی اســتفاده کــرد، یــا مــی تــوان آنهــا را بــرای انجــام کارهــای پیچیــده 

انیمیشــن فراتــر از محــدوده ایــن راهنمــای کاربــر تنظیــم کــرد. بــه طــور کلــی، فیلــم هــا بــا وارد کــردن دســتورات رنــدر بــا یــک 

اســکریپت ســاخته مــی شــوند، دنبالــه ای از پرونــده هــای تصویــری مجــزا را تولیــد مــی کننــد. وقتــی اســکریپت ارائــه تمــام 

فریــم هــای انفــرادی را بــه پایــان رســاند، تصاویــر بــرای وارد کــردن بــه یــک بســته انیمیشــن آمــاده هســتند یــا مــی تواننــد بــا 

بــا   "vmdmovie" بــه یکــی از چندیــن قالــب محبــوب فیلــم فشــرده شــده تبدیــل شــوند. برنامــه افزودنــی پــردازش بیشــتر 

VMD کامــاً خــودکار مراحــل ســاخت فیلــم را فراهــم مــی کنــد، اگرچــه بــرای انجــام کار نیــاز بــه نصــب تعــدادی بســته نــرم 

ببینیــد.  VMD اســکریپت  کتابخانــه  در  را   "vmdmovie" و  هــا  فیلمنامــه  مــورد  در  جداگانــه  مســتندات  لطفــا  دارد.  افــزاری 
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 Description Name

Simple VORT ray tracer

NVIDIA Gelato PYG Format

Simple Vector PostScript Output

POV-Ray 3.x ray tracer

Radiosity ray tracer

Fast raster file generator

Rayshade ray tracer

PIXAR RenderMan RIB Format, render with Aqsis, Pixie, 

PRMan, RenderDotC

Stereolithography format, triangles only

High quality parallel ray tracer

Fast, built-in Tachyon engine that generates images di-

rectly from VMD internal data structures with no interme-

diate step

Fast, built-in GPU-accelerated Tachyon 

for NVIDIA GPUs (available on supported 

platforms)

Interactive, built-in, GPU-accelerated version of Tachyon 

for NVIDIA GPUs (available on supported platforms)

Fast, built-in OSPRay ray tracer for Intel CPUs (available 

on supported platforms)

Interactive, built-in, OSPRay ray tracer for Intel CPUs 

(available on supported platforms)

Virtual Reality Markup Language V1.0

Virtual Reality Markup Language V2.0

Wavefront .OBJ/.MTL scene format, loads into 3DS Max-

,Blender, Maya, and others

X3D declarative scene format

Open source HTML5-based X3D viewing system

ART1 

Gelato

PostScript

POV32

Radiance3

Raster3D4

Rayshade5

RenderMan

STL

Tachyon6

TachyonInternal6

TachyonLOptiXInternal

TachyonLOptiXInteractive

TachyonLOSPRayInternal

TachyonLOSPRayInteractive

VRML-1

VRML-2

Wavefront

X3D7

X3DOM8

جدول ۸.۱:گزینه های  گوناگون رندرینگ
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Tcl text interface

Chapter 9

Tcl متــن  رابــط 
فصـــــــل نهــــــم

ــا  ــد ب ــی توان ــود م ــام ش ــا انج ــه از منوه ــر کاری ک ــد. ه ــی کن ــم م ــتورات VMD فراه ــه دس ــه کلی ــی ب ــی کامل ــن Tcl دسترس ــط مت راب

ــود. ــام ش ــن VMD انج ــتورات مت دس

   Using text commands 9.1   

دستورات متنی را می توان به چندین روش وارد VMD کرد:

 S در پنجــره کنســول متــن وارد کــرد. ایــن VMD prompt دســتورات را مــی تــوان بــا تایــپ کــردن آنهــا در

ــاب  ــال، از انتخ ــوان مث ــه عن ــر )ب ــن دیگ ــه مت ــی ک ــت. هنگام ــر >  vmd اس ــاوی  کاراکت ــولاً ح ــره معم پنج

مــاوس( روی صفحــه نمایــش داده مــی شــود، صفحــه را بــه ســمت بــالا مــی چرخانیــد تــا کاراکتــر در آخریــن 

خــط صفحــه نباشــد. بــرای ظاهــر شــدن مجــدد آن، Enter را فشــار دهیــد. هنــگام وارد کــردن دســتورات 

چنــد خطــی، یــک اعــان متنــاوب ظاهــر مــی شــود،؟، و تــا زمــان تمــام شــدن فرمــان ناپدیــد نمــی شــوند. 

بعضــی مواقــع منتظــر بســته شــدن بــا  نشــانه دوتایــی، آکــولاد بــاز یــا کروشــه بــاز اســت، در حالــی کــه در 

زمــان هــای دیگــر در انتظــار یــک خــط اســت کــه بــه حالــت برگشــتی ختــم نمــی شــود.

 S از آنجــا کــه ممکــن اســت شــما بخواهیــد در هــر زمــان همــه داده هــا را مجــدداً بارگیــری کنیــد، دو روش

بــرای خوانــدن داده هــا از یــک فایــل متنــی وجــود دارد. روش اول وارد کــردن دســتور اســت. ایــن یــک خــط 

از فایــل را مــی خوانــد، آن را اجــرا مــی کنــد، ســپس صفحــه را بــه روز مــی کنــد و هرگونــه تغییــر در ورودی 

مــاوس یــا پنجــره را بررســی مــی کنــد، تــا VMD در حیــن اجــرای متــن تعاملــی بمانــد. راه دوم منبــع فرمــان 

Tcl اســت. ایــن قبــل از اینکــه بــه مــاوس و وینــدوز اجــازه ورود بــه ورودی جدیــد را بدهــد، کل فایــل را مــی 

خوانــد. ایــن کار اغلــب وقتــی کارآمدتــر اســت کــه متــن شــما خطــوط زیــادی داشــته باشــد.

 S بخــش 14.3.3 را ببینیــد( در( vmdrc. در سیســتم عامــل هــای یونیکــس / لینوکــس، اگــر فایــل

ــد،  ــل .vmdrc نداری ــر فای ــود. اگ ــی ش ــرا م ــدازی VMD اج ــگام راه ان ــود دارد، در هن ــما وج ــوری ش دایرکت

VMD از یــک اســکریپت پیــش فــرض در فهرســت نصــب VMD اســتفاده مــی کنــد. بــه طــور مشــابه، در 

ــس از  ــل ورودی پ ــک فای ــردن ی ــخص ک ــرای مش ــان e- ب ــط فرم ــانه خ ــوان از نش ــی ت ــدازی م ــگام راه ان هن

خوانــدن فایــل vmdrc. اســتفاده کــرد. نســخه وینــدوز VMD بــه طــور مشــابه کار مــی کنــد، اگرچــه فایــل 

راه انــداز  vmd.rc نامیــده می‌شــود.

یــک اســتفاده خــوب از پرونــده .vmdrc مشــخص کــردن منوهــای VMD اســت کــه مــی خواهیــد هنــگام شــروع VMD بــاز شــوند و 

آنهــا در جایــی کــه میخواهیــد قــرار گیرنــد. بــرای اطلاعــات در مــورد اســتفاده بــه بخــش 9.3.19 مراجعــه نماییــد.

   Tcl / Tk 9.2   
توزیــع اســتاندارد بــا Tcl تهیــه شــده اســت، کــه یــک زبــان برنامــه نویســی کامــل شــامل متغیرهــا، حلقــه هــا و شــروط را بــه همــراه یــک 

روش اســتاندارد بــرای برقــراری ارتبــاط بــا ســایر برنامــه هــا از طریــق ســوکت هــای اســتاندارد TCP / IP اضافه می کند. نســخه هــای 1.2 

و بعــد از آن همچنیــن شــامل جعبــه ابــزار Tk، بــرای ایجــاد منوهایــی بــا دکمــه هایی کــه مرتبط بــا اقدامات مورد علاقه شــخص اســت.

Tcl )مختصــر Tool Command Language, ســاخته جــان اوســتروت( یــک زبــان برنامــه نویســی جاســازی شــده و قابــل توســعه 
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اســت. بــه عبــارت دیگــر، Tcl در داخــل VMD بــه عنــوان یــک مترجــم زبــان قــرار دارد کــه مــی توانــد دســتورات زبــان اســتاندارد خــود یــا 

برنامــه هــای افزودنــی مختلــف VMD را اجــرا کنــد.VMD از Tcl و Tk نســخه 8.4.1 اســتفاده مــی کنــد. 

ما شما را برای کسب اطلاعات بیشتر در مورد Tcl به آدرس http://www.tcl.tk/ ارجاع می دهیم.

   Tcl Text Commands 9.3   

ــارت جــدا شــده توســط فضــای ســفید تشــکیل شــده و توســط یــک خــط  ــا عب ــد کلمــه ی ــا چن تمــام دســتورات Tcl در VMD از یــک ی

جدیــد خاتمــه مــی یابــد. در Tcl، »عبــارت« متنــی اســت کــه بــا اقتبــاس هــای مضاعــف یــا مجموعــه ای از آکــولاد هــای بــاز و بســته 

احاطــه شــده اســت. کلمــه اول هــر دســتور، هــدف کلــی دســتور را مشــخص مــی کنــد و کلمــات زیــر نــوع دقیــق دســتور را بــرای اجــرای 

آن مشــخص مــی کننــد. جــدول 9.1 دســتورالعمل هــای متــن را در VMD بــا ذکــر اولیــن کلمــات و توصیــف هــدف کلــی بــرای دســتورات 

شــروع بــا آن کلمــات خلاصــه مــی کنــد.

دســتورات در بخــش هــای زیــر بــا نــام ذکــر شــده و در ادامه توســط لیســتی از شناســه های موجــود شــح داده می شــوند. اگر یک نشــانه 

اختیــاری باشــد، در ][ هــا ضمیمــه می شــود. اگر فقط به یک لیســت از نشــانه ها نیاز باشــد، لیســت در >< ها ضمیمه می شــود و موارد 

بــا  | از هــم جــدا مــی شــوند. کلمــات  درحالــت ایتالیــک یــک رشــته یــا مقــدار را مشــخص مــی کنند کــه باید توســط کاربر مشــخص شــوند.

animate 9.3.1
ایــن دســتورات پویــا نمایــی یــک مســیر مولکولــی را کنتــرل مــی کننــد و بــرای خوانــدن و نوشــتن فریــم هــای 

ــا Play/Pause/Rewind یــک مســیر مولکولــی اســتفاده مــی شــوند. ــا از یــک فایــل ی ــه ی انیمیشــن ب

 S از مولکــول )»now« قالــب داده شــده )پیــش فــرض : dup [ frame frame number ] molId

molId را دوبرابــر کنیــد و قالــب جدیــد را بــه ایــن مولکــول اضافــه کنیــد.

 S.انیمیشن را  به جلو اجرا می کند : forward

 S.عمل می کند forward همانند دستور : for

 S.انیمیشن را به عقب اجرا می کند : reverse

 S.عمل می کند reverse همانند دستور : rev

 S.انیمیشن را متوقف می کند : pause

 S.به فریم قبلی می روید : prev

 S.به فریم بعدی می روید : next

 S.1 را قید کنید+n فریم های : skip n

 S.همه فریم ها را از حافظه پاک می کند : delete all

First Word Description

animate
atomselect
axes
color
colorinfo
display
exit, quit
gettimestep
help
imd
label
light
logfile
material
mdffi
measure
menu
molecule or mol
molinfo
mouse
parallel
play
render
rock
rotate
scale
stage
tool
translate
user
vmdinfo
volmap
wait
sleep

Play/Pause/Rewind a molecular trajectory.

Create atom selection objects for analysis.

Position a set of XYZ axes on the screen.

Change the color assigned to molecules, or edit the colormap.

(Tcl) Obtain color properties for various objects

Change various aspects of the graphical display window.

Quit VMD.

Retrieve a timestep as a binary Tcl array (use for plugins)

Display an on-line help file with an HTML viewer.

Control the connection to a remote simulation.

Turn on/off labels for atoms, bonds, angles, dihedral angles, or springs.

Control the light sources used to illuminate graphical objects.

Turn on/off logging a VMD session to a file or the console.

Create new material definitions and modify their settings.

MDFF density map synthesis and cross correlation commands

Measure properties of moleculear structures.

Control or query the on-screen GUI windows.

Load, modify, or delete a molecule.

Get information about a molecule or loaded file.

Change the current state (mode) of the mouse.

Execute commands in parallel on clusters or supercomputers.

Start executing text commands from a specified file.

Output the currently displayed image (scene) to a file.

Rotate the current scene continually at a specified rate.

Rotate the current scene around a given axis by a certain angle.

Scale the current scene up or down.

Position a checkerboard stage on the screen.

Initialize and control external spatial tracking devices.

Translate the objects in the current scene.

Add new keyboard commands.

(Tcl) Get information about this version of VMD

Create volumetric data based on molecular information

Wait a number of seconds before reading another command. Animation continues.

Sleep a number of seconds before reading another command. Animation is frozen.

VMD جدول ۹.۱: خلاصه هسته دستورات متنی در
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 S.تنظیم کنید n سرعت انیمیشن را روی : speed n

 S.تنظیم به منظور اینکه یک بار انیمیشن را پخش کنید : style once

 S.تنظیم به منظور اینکه به طور مداوم از طریق انیمیشن حلقه ایجاد کنید : style loop

 S.تنظیم کنید تا انیمیشن را به صورت مداوم و به جلو و عقب برگردانید : style rock

 S.به اولین فریم می روید : goto start

 S.به آخرین فریم می روید : goto end

 S.می روید n به فریم : goto n

 @ read file_type filename [beg nb] [end ne ] [skip ns] [waitfor nw] [molecule_ number] :

 اطلاعــات مربــوط بــه molecule_number را از filename نــوع file_type، شــروع شــونده  بــا قــاب nb، پایــان بــا فریــم ne، بــا یــک 

گام از ns بخوانیــد. تعــداد فریــم هــای خوانــده شــده از ایــن فایــل را برگردانیــد. اگــر فایــل حــاوی بیشــتر از ایــن تعــداد باشــد، فریــم 

هــای باقــی مانــده در بــه روزرســانی هــای بعــدی نمایشــگر VMD بارگیــری مــی شــوند. بــه طــور پیــش فــرض، قبــل از بازگشــت فرمــان، 

ــر  ــد. پارامت ــم را بارگــذاری کنی ــد فری ــه شــما امــکان مــی دهــد قبــل از بازگشــت چن ــه waitfor ب ــم بارگــذاری مــی شــود. گزین یــک فری

waitfor، nw مــی توانــد عــدد صحیحــی یــا همــه باشــد. انتخــاب nw کمتــر از صفــر همــان انتخــاب all اســت. اگــر فریــم هــا از دیگــر 

فایل‌هــا هنــوز هنــگام صــدور دســتور animate بارگیــری می‌شــوند، ابتــدا ایــن فریــم هــا بارگــذاری خواهنــد شــوند.

 @ write file_type filename [beg nb] [end ne ] [skip ns] [waitfor nw] [sel selection] 

[molecule_number] :

 . ns بــا یــک گام از ،ne پایــان دادن بــه فریــم بــا ،nb داده هــا را از شــماره مولکــول بنویســید تــا نــام پرونــده نــوع پرونــده، شــروع بــا قــاب

تعــداد فریــم هــای نوشــته شــده بــه ایــن پرونــده را برگردانیــد. اگــر فریــم بیشــتری از ایــن عــدد مشــخص شــده باشــد، فریــم هــای باقــی 

ــه روزرســانی هــای بعــدی نمایشــگر VMD نوشــته مــی شــوند. بــه طــور پیــش فــرض، قبــل از بازگشــت فرمــان، یــک  مانــده در طــی ب

فریــم نوشــته مــی شــود. گزینــه waitfor بــه شــما امــکان مــی دهــد قبــل از بازگشــت چنــد فریــم را بــرای نوشــتن تعییــن کنیــد. پارامتــر 

waitfor، nw مــی توانــد عــدد صحیحــی یــا همــه باشــد. انتخــاب nw کمتــر از صفــر همــان انتخــاب همــه اســت. نــام یــک اتــم را بــه 

عنــوان انتخــاب گــذر کنیــد تــا فقــط اتمهــای انتخــاب شــده در پرونــده بنویســید.

 @ delete [beg nb] [end ne] [skip ns] [molecule_number] :

حــذف داده هــای مربــوط بــه molecule_number را کــه ابتــدا بــا فریــم nb شــروع مــی شــود، و بــا فریــم ne تمــام می‌شــود، و فریــم 

هــا را بــا اســتفاده از ns نگــه داریــد )یــک گام ۱- بــه معنــی نگــه داشــتن تمــام فریــم هــا( اســت.

atomselect 9.3.2
انتخــاب اتــم روش اصلــی دسترســی بــه اطلاعــات مربــوط بــه اتــم هــای موجــود در یــک مولکــول اســت. در دو 

ــه متــن انتخــاب، شناســه مولکــول و تعــداد  ــا توجــه ب ــه اول ایجــاد یــک انتخــاب ب ــه کار مــی کنــد. مرحل مرحل

ــم  ــاب ات ــام انتخ ــه ن ــود ک ــی ش ــام م ــام atomselect انج ــه ن ــردی ب ــا عملک ــن کار ب ــت. ای ــاری اس ــم اختی فری

جدیــد را برمــی گردانــد. مرحلــه دوم اســتفاده از گزینــه ایجــاد شــده بــرای دسترســی بــه اطلاعــات مربــوط بــه 

اتمهــای موجــود در انتخــاب هــا اســت.

 S.لیستی از همه انتخاب های اتمی حذف نشده را برگردانید : list

 S.لیستی از کلمات کلیدی شناخته شده را در متن انتخاب اتم برگردانید : keywords

 S یــک انتخــاب اتمــی تــک کلمــه جدیــد را از انتخــاب هــای موجــود اتــم : macro name selection

ایجــاد کنیــد. name بایــد یــک کلمــه واحــد باشــد کــه از یــک کاراکتــر غیــر عــددی شــروع شــده و فاقــد 

فاصلــه یــا کاراکترهــای خاصــی باشــد. انتخــاب مــی توانــد هــر انتخــاب اتمــی معتبــر باشــد و حتــی مــی 

توانــد ماکروهــای دیگــری نیــز داشــته باشــد. بایــد اطمینــان حاصــل کنیــد کــه ماکروهــای شــما، چــه 

مســتقیم و چــه از طریــق زنجیــره ای از ســایر ماکروهــا، خــود را شــامل نمــی شــوند. اگــر VMD ایــن 

وضعیــت را تشــخیص دهــد، ارزیابــی انتخــاب اتــم را متوقــف مــی کنــد.

 S.در صورت عدم انتخاب، ماکرو برای نام داده شده بازگردانده می شود

 S.برمی گردد macro اگر هیچ نامی داده نشود، لیستی از تمام نامهای

 S ــا ــی ب ــاب قدیم ــد، انتخ ــته باش ــود داش ــده وج ــام داده ش ــرای ن ــک macro ب ــر ی ــال حاض ــر در ح اگ

ــه عنــوان ماکــرو تعریــف نمــی شــوند، ماننــد  ــد جایگزیــن مــی شــود. تــک کلمــات کــه ب انتخــاب جدی

ــتند. ــف نیس ــل تعری ــرو قاب ــتور ماک ــا دس ــن و آب، ب پروتئی

 S ــرو ــوان ماک ــه عن ــه ب ــات ک ــک کلم ــد. ت ــذف کنی ــام را ح ــه ن ــوط ب ــرو مرب delmacro name : ماک

ــوند. ــذف ش ــد ح ــی توانن ــد نم ــده ان ــف نش تعری

 S ایجــاد جدیــدی  اتمــی  انتخــاب   : Molecule_id selection_text [frame frame_number[

مــی کنــد و نــام خــود را برمــی گردانــد. بــرای دســتیابی بــه انتخــاب اتــم مــی تــوان از نــام برگردانــده شــده 

 ]§ 5.4.7[ Graphics ــره ــه در پنج ــت ک ــی اس ــان زبان ــاب هم ــن انتخ ــرد. مت ــتفاده ک ــوان Tcl اس ــه عن ب

ــم  ــن ات ــه معی ــر مجموع ــاب زی ــرای انتخ ــت. ب ــده اس ــح داده ش ــل 6.3 ش ــود و در فص ــی ش ــتفاده م اس

اســتفاده مــی شــود. پــس از انجــام انتخــاب، متــن قابــل تغییــر نیســت. برخــی از شــرایط انتخــاب بســتگی 

بــه داده هایــی دارد کــه در طــی یــک مســیر تغییــر مــی کننــد )تاکنــون فقــط کلمــات کلیــدی »x”، “y« و 

»z« مــی تواننــد بــا گذشــت زمــان تغییــر کننــد(. بــرای اینهــا،  ‘frame value’ اختیــاری بــرای تعییــن اینکه 

از چــه قــاب خاصــی اســتفاده مــی شــود اســتفاده مــی شــود. عــدد فریــم مــی توانــد یــک عــدد صحیــح غیــر 

منفــی باشــد، کلمــه اکنــون )قــاب فعلــی(، کلمــه اول )بــرای فریــم 0( و آخریــن )بــرای آخریــن فریــم( اســت.

چند نمونه از این موارد است:
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vmd> atomselect top “name CA”
atomselect0
vmd> atomselect 3 “resid 25” frame last
atomselect1
vmd> atomselect top “within 5 of resname LYR” frame 23

atomselect2

انتخاب اتمی که به تازگی ایجاد شده است یک روش Tcl است که گزینه های زیر را انتخاب می کند:

 S.تعدادی از اتم ها را در انتخاب برگردانید : num

 S.)ایــن همــان شــاخص دریافت اســت ،BTW( لیســتی از شــاخصهای اتــم را در انتخــاب برگردانیــد : list

 S.متن مورد استفاده برای ایجاد این انتخاب را برگردانید : text

 S.بازگرداندن مولکول برای ایجاد این انتخاب استفاده می شود : molid

 S فریــم انیمیشــن مرتبــط بــا ایــن انتخــاب را برمــی گردانــد. نتیجــه اکنــون یــا آخــر، عــدد صحیــح : frame

مربــوط بــه فریــم خواهــد بــود. وقتــی قــاب اکنــون باشــد، انتخــاب اتــم از مختصــات اتمــی از قــاب فعلــی 

بــرای مولکــول همــراه خــود اســتفاده مــی کنــد. اگر قــاب آخریــن باشــد، انتخاب اتــم همیشــه از مختصات 

آخریــن فریــم اســتفاده مــی کنــد. اگــر قــاب عــدد صحیح خاصــی باشــد، انتخــاب همیشــه از مختصــات آن 

قــاب اســتفاده مــی کنــد، حتــی اگــر فریــم انیمیشــن فعلــی تغییــر کنــد. توجــه داشــته باشــید کــه اگــر یــک 

فریــم وجــودی مشــخص نشــده باشــد، مختصــات اتمــی آخریــن فریــم را ارجــاع مــی دهنــد.

 S فریــم را بــرای انتخــاب تنظیــم کنیــد. فریــم بایــد یــا در حــال حاضــر، حــالا یــا آخرین عدد : frame frame

صحیح باشــد

 S.)این شی را حذف کنید )عملکرد را حذف می کند : delete

 S Tcl جســم را بــه فضــای نــام کــروی منتقــل مــی کنــد. انتخــاب هــای اتمــی ایجــاد شــده در یــک : global

Proc کــه کــروی نشــده انــد، هنــگام خــروج محصــول حــذف مــی شــوند.

 S ــا ــابه ب ــد. مش ــی کن ــل م ــته منتق ــام انباش ــای ن ــدی در فض ــطح جدی ــه س ــم را ب uplevel level : جس

عملکــرد uplevel  در Tcl کار می‌کنــد.

 S.با توجــه بــه یــک ویژگــی یــا لیســتی از صفــات، مقادیــر ویژگــی را برمــی گردانــد : get attribute_list

اگــر فقــط یــک ویژگــی واحــد داده شــود، لیســتی از مقادیــر مشــخصه هــای مربوطــه بازگردانــده مــی شــود. 

اگــر لیســتی از ویژگــی هــا داده شــود، لیســتی از زیــر فهرســت هــا بازگردانــده مــی شــوند. هــر زیــر فهرســت 

مقادیــری را بــرای ویژگــی هــای مربوطــه درج مــی کنــد. بــرای کلمــات کلیــدی ویژگــی هــای شــناخته شــده، 

بــه جــداول 6.5، 6.6 و 6.8 مراجعــه کنیــد.

 S مقادیر در لیســت ارزش ها gven صفات را در لیســت ویژگی ها با : set attribute_list values_lists

تنظیــم کنیــد. اگــر فقــط یک ویژگــی وجود داشــته باشــد، آنــگاه لیســت هــای مقادیر مــی توانند یــک مقدار 

واحــد یــا یــک لیســت از مقادیــر باشــند، یکــی بــرای هــر اتــم انتخاب‌شــده. اگــر بیــش از یــک ویژگــی وجــود 

داشــته باشــد، لیســت مقادیــر باید لیســتی اززیر لیســت‌ها باشــند. تعــداد زیر فهرســت هــا باید با تعــداد اتم 

هــای انتخــاب شــده برابــر باشــد، و تعداد مــوارد موجــود در هــر زیر نویــس باید بــا تعداد صفــات برابر باشــد.

مثال: 
set sel [atomselect top all]
set mass [$sel get mass]
set xyz [$sel get {x y z}]
$sel set beta 0 # all values are set to zero
$sel set beta $mass # copy mass to beta
# set occupancy to x, mass to y, beta to z
$sel set {occupancy mass beta} $xyz

 S واژه هــای کلیــدی عــدد صحیح یا ممیز شــناور با اســتفاده از مقادیر غیــر عددی خطا اســت. اگر مقادیر

ممیــز شــناور بــه کلمات کلیدی صحیــح منتقل شــوند، آنها به عــدد صحیح تبدیــل می شــوند و بالعکس.

 S دســتور مجموعــه بلافاصلــه تمــام بازنمودهــای مولکــول انتخــاب شــده را بــه روز مــی کنــد. اگر ســرعت

مهــم اســت، قبــل از تنظیــم مقادیــر، تمــام نمایش‌هــای مولکولــی را حــذف کنیــد.

 S ــه ــامل شناس ــد ش ــت پیون ــر لیس ــد. ه ــی گردان ــوط را برم ــای مرب ــت ه ــتی از لیس getbonds : لیس

ــت. ــاب اس ــه در انتخ ــم مربوط ــه ات ــه ب ــد یافت ــای پیون اتمه

 S پیوندهــای مربــوط بــه اتمهــا را در انتخــاب تنظیــم کنیــد. اســتدلال دوم بایــد لیســتی از : setbonds

لیســتهای مربــوط، یــک لیســت پیونــدی بــرای هــر اتــم انتخــاب شــده باشــد.

 S.ماتریس تحول داده شــده را در مختصات هر اتم در یک انتخاب اعمال می کند : move 4x4 matrix

 S.تمام اتمها را با یک جابجا سازی معین حرکت دهید : moveby offset

 S.حرکت هر اتم توسط یک جابجایی داده شده در لیست : lmoveby offset_list

 S.همه اتمها را به یک مکان معین منتقل کنید : moveto position

 S حرکــت هــر اتــم بــه نقطــه‌ای که توســط عنصر لیســت مناســب داده شــده : lmoveto position_list

است.

 S بنویســید؛ بــه عنــوان XXX اتــم هــای انتخــاب شــده را در پرونــده ای از نــوع : writeXXX filename

.pdb، dcd ،مثــال

 S را به PDB یــک نــام فایــل نیــاز دارد. حذف نام فایل دیگــر داده هــای pdb نوشــتن :  VMD 1.8جدیــد در

صــورت رشــته بــر نمــی گردانــد. بــرای بــه دســت آوردن داده هــای PDB بــه عنــوان یــک رشــته، ابتــدا بــه یــک 

;]set fd [open filename r]; set s [read $fd :پرونــده بنویســید، ســپس دســتورات زیــر را وارد کنیــد 

close $fd. متن در متغیر s موجود خواهد بود.

 S انتخــاب اتــم را بــر اســاس فریــم بــرای انتخــاب بــه روز کنیــد )فریــم را مــی تــوان بــا اســتفاده از : update

گزینــه فریــم همانطــور کــه در بــالا توضیــح داده شــد مشــخص کــرد(.

ــن  ــت و همچنی ــازی و منفع ــرای ب ــی ب ــای اتم ــاب ه ــتفاده از انتخ ــورد اس ــتر در م ــات بیش ــب اطلاع ــرای کس ب

ــد. ــه کنی ــش 12.2 مراجع ــه بخ ــل، ب ــه و تحلی ــای تجزی ــکریپت ه ــرعت اس ــه س ــات مربــوط ب موضوع
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axes 9.3.3
ــا  محورهــا )بردارهــای متعامــد حــاوی جهــت y ،x و z( مــی تواننــد در هــر 5 مــکان روی صفحــه قــرار بگیرنــد ی

خامــوش شــوند.

 S.لیستی از مکانهای ممکن را برگردانید : Locations

 S.موقعیت مکانی فعلی را دریافت کنید : Location

 S محورهــای : > location < off | origin | lowerleft | lowerright | upperleft | upperright

موقعیــت.

همچنیــن، اگرچــه ممکــن اســت ایــن یــک دســتور احتمالــی بــرای تغییــر رنــگ محورهــا باشــد، امــا ایــن عملکرد 

فقــط از پنجــره Colors یــا بــا دســتور رنــگ قابــل انجــام اســت )شــکل زیــر را ببینیــد(. پیــاده ســازی هــای آینــده 

VMD ممکــن اســت ایــن موضــوع را تغییــر دهــد.

color 9.3.4
رنــگ اختصــاص داده شــده بــه مولکــول هــا را تغییــر داده و یــا مقیــاس رنــگ را ویرایــش کنیــد. تمــام مقادیــر 

ــه بخــش  ــد. بــرای توضیحــات کامــل در مــورد گزینــه هــای مختلــف، لطفــاً ب رنــگ در محــدوده 0. .. 1 قــرار دارن

رنــگ آمیــزی ]6.2 §[ مراجعــه کنیــد.

 S رنــگ جســم مشــخص شــده بــر اســاس طبقــه بنــدی و نــام را بــر روی رنــگ : category name color

ــم کنید. تنظی

 S.رنگ جسم مشخص شده بر اساس طبقه بندی و نام را بدست آورید : category name

 S ــر ــیاء ب ــزی اش ــگ آمی ــرای رن ــتفاده ب ــرای اس ــاس را ب ــوع مقی scale method < scale_name < : ن

اســاس مقادیــر تنظیــم کنیــد. آنهــا هســتند:

– RGB – قرمز تا سبز تا آبی

– BGR – آبی تا سبز تا قرمز

– RWB – قرمز تا سفید تا آبی

– BWR – آبی تا سفید تا قرمز

– RWG – قرمز تا سفید تا سبز

– GWR – سبز تا سفید تا قرمز

– GWB – سبز تا سفید تا آبی

– BWG – قرمز تا سفید تا سبز

– BlkW – سیاه تا سفید

– WBlk – سفید تا سیاه

 S.حد وسط مقیاس رنگ را در محدوده 0 . . . 1 قرار دهید : scale midpoint x

 S.در دامنه 0 . . . 1 تنظیم کنید ،x حداقل مقیاس رنگ را در : scale min x

 S.در دامنه 0 . . . 1 تنظیم کنید ،x حداکثر مقیاس رنگ را در : scale max x

 S.رنگ را به مقدار پیش فرض بازنشانی کنید change rgb color : rgb

 S.تنظیم کنید r g b رنگ را روی change rgb color r g b : RGB

 S نــوع رزیــدورا بــرای تغییــر نــام مجــدد تنظیــم کنیــد. اگــر پارامتــر : ] restype resname [ restype

restype حــذف شــود، نــوع رزیدوفعلــی بازگردانــده مــی شــود.

 S ــته ــای دس ــگ ه ــگ colorname، رن ــتفاده از رن ــا اس add item category name colorname : ب

بنــدی شــده، نــام مــورد را اضافــه مــی کنــد.

 9.3.5 info ــه فرمــان اطلاعــات رنــگ ــرای اطلاعــات بیشــتر در مــورد جســتجوی تنظیمــات رنگــی VMD، ب ب

مراجعــه کنیــد. بــرای تغییــر رنــگ یــک شــی گرافیکــی تعریــف شــده توســط کاربــر، بــه دســتور گرافیکــی 9.3.9 

مراجعــه کنیــد.

colorinfo 9.3.5
)Tcl( ایــن دســتور دسترســی بــه تعاریــف رنــگ را فراهــم مــی کنــد. بــرای اطلاعــات در مــورد خصوصیــات رنــگ، 

بــه فصــل رنــگ آمیــزی مراجعــه کنیــد ]6.2[.

 S.لیستی از دسته های موجود را برمی گرداند : colorinfo categories

 S.لیستی از نامها را برای گروه داده شده برمی گرداند : colorinfo category category

 S)33( تعداد رنگهای جامد پایه را برمی گرداند : colorinfo num

 S.تعداد کل رنگ های موجود )1057( را برمی گرداند : colorinfo max

 S.لیستی از رنگهای جامد نامیده شده را برمی گرداند : colorinfo colors

 S از نــام داده شــده یــا شناســه رنگــی rgb شــاخص یــا :  > colorinfo [ index | rgb ] < name | value

را بــر گردانیــد.

 S اطلاعــات مربــوط بــه : > colorinfo scale < method | methods | midpoint | min | max

ــد. ــگ را برگردانی ــای رن ــاس ه مقی

مثالها:
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# find out what color corresponds to which id:
set i 0
foreach color [colorinfo colors] {
puts “$i $color”
incr i
}
# also get a list of RGB values
set i 0
foreach color [colorinfo colors] {
lassign [colorinfo rgb $color] r g b
puts “$i $color \{$r $g $b\}”
incr i
}

display 9.3.6
جنبــه هــای مختلــف پنجــره نمایــش گرافیکــی را تغییــر دهیــد. بــرای اطلاعــات در مــورد گزینــه هــا، بــه بخــش 

توصیــف پنجــره نمایــش ]5.4.6 .6[ مراجعــه کنیــد.

 S| get < backgroundgradient | eyesep | focallength | height | distance | antialias

| depthcue | culling | rendermode | size | stereo | projection | nearclip | farclip

-cuestart | cueend | cuedensity | cuemode shadows | ambientocclusion | aoambi

 :ent | aodirect | dof | dof fnumber | dof focaldist | backgroundgradient < مقــدار فعلــی 

گزینــه درخواســت شــده را برگردانیــد.

 S لیســتی از مقادیــر موجــود را بــرای گزینــه : | get < rendermodes | stereomodes | projections

هــای داده شــده برگردانیــد. )بــرای اطلاعــات بیشــتر به بخــش 5.4.6 و فصــل 7 مراجعــه کنید.(

 S.را خاموش یا روشن کنید antialias < on | off > : antialiasing

 S ــن ــد. ای ــوش کنی ــا خام ــن ی ــط را روش ــداد محی ــنایی انس > ambientocclusion < on | off  : روش

تنهــا در ارائــه دهنــده هایــی کــه از روشــنایی انســداد محیــط پشــتیبانی مــی کننــد تأثیــر مــی گــذارد. ایــن 

اثــر قابــل مشــاهده در صفحــه نمایــش تعاملــی VMD یــا ارائــه دهنــده هایــی کــه از آن پشــتیبانی نمــی 

کننــد، خواهــد شــد. در حــال حاضــر، فقــط رندرهــای Tachyon و TachyonInternal قــادر بــه روشــنایی 

انســداد محیــط هســتند.

 S 0.7 ضریــب روشــنایی انســداد محیــط را بــه مقــدار تنظیــم کنید. مقادیر مفیــد از : aoambient value

تــا 1.0 متغیــر اســت. در حــال حاضــر، فقــط رندرهــای Tachyon و TachyonInternal قــادر بــه روشــنایی 

انســداد محیط هســتند.

 S ضریــب صرفــه جویــی در روشــنایی مســتقیم انســداد محیــط را بــه مقــدار :  aodirect value

ــای Tachyon و  ــط رندره ــر، فق ــال حاض ــت. در ح ــر اس ــا 0.4 متغی ــد از 0.0 ت ــر مفی ــد. مقادی ــم کنی تنظی

TachyonInternal قــادر بــه روشــنایی انســداد محیــط هســتند.

 S عمــق تــاری کانونــی میــدان را روشــن یــا خامــوش کنیــد. ایــن فقــط در ارائــه دهنــده :  dof < on | off <

هــا تأثیــر مــی گــذارد.

 S یــا ارائــه دهنــده VMD عمــق میــدان پشــتیبانی ایــن اثــر قابــل مشــاهده در صفحــه نمایــش تعاملــی

هایــی کــه از آن پشــتیبانی نمــی کننــد، خواهــد شــد. در حــال حاضــر، تنهــا رندرهــای مختلــف Tachyon و 

POV-Ray قــادر بــه عمــق میــدان هســتند.

 S ــر ــد. مقادی ــم کنی ــدار تنظی ــدد را روی مق ــه f / stop ع ــم زمین ــق دیافراگ dof fnumber value : عم

ــاری، بیــش از یــک  ــه روابــط متقابــل بیــن عــدد f / stop و در نتیجــه انــدازه دیافراگــم ت ــا توجــه ب مفیــد ب

طیــف گســترده از f / 30 تــا f / 1000 بــه دســت مــی آیــد، قــرار مــی گیرنــد. دیافراگــم تــاری بــه طــور مســتقیم 

بــه انــدازه جلــوه هــای فوکــوس bokeh در تصویــر ارائــه شــده نهایــی مربــوط مــی شــود. در حــال حاضــر، 

تنهــا رندرهــای مختلــف Tachyon و POV-Ray قــادر بــه عمــق میــدان هســتند.

 S عمــق فاصلــه صفحــه فاصلــه کانونــی را بــا مقــدار تنظیــم کنیــد. مقادیــر : dof focaldist value

مفیــد در بیــن دامنــه وســیعی از f / 30 تــا f / 1000 قــرار مــی گیرنــد. در حــال حاضــر، تنهــا رندرهــای مختلــف 

ــتند. ــدان هس ــق می ــه عم ــادر ب Tachyon و POV-Ray ق

 S.پیش زمینه گرادیان را فعال یا غیرفعال کنید :  backgroundgradient < on | off <

 S.را خاموش یا روشن کنید culling < on | off > : backface culling

 S. روشن یا خاموش کنید depthcue < on | off > : depth cueing

 S.جداسازی چشم را به مقدار تنظیم کنید : eyesep value

 S.نشانگر فریم در ثانیه را روشن یا خاموش کنید :  fps < on | off <

 S.طول کانونی را به مقدار تنظیم کنید : focallength value

 S.ارتفاع صفحه نمایش را به مقدار تنظیم کنید : height value

 S.فاصله صفحه را به مقدار تنظیم کنید : distance value

 S.مقدار صفحه را نزدیک به موقعیت برش اضافه یا تنظیم کنید : nearclip < set | add > value

 S.مقدار صفحه را نزدیک به موقعیت برش اضافه یا تنظیم کنید : farclip < set | add > value

 S.تنظیم کنید mode  حالت طرح ریزی را روی :  projection < perspective | orthographic <

 S حالــت ارائــه را روی حالــت تنظیــم کنیــد. ایــن :  rendermode < Normal | GLSL | Acrobat3D <

پارامتــر امــکان اســتفاده از پســوندهای مختلــف OpenGL را بــرای پیــاده ســازی شــفافیت آلفــا مخلــوط 

یــا ســایه قابــل برنامــه ریــزی بــرای گرافیــک هــای مولکولــی بــا کیفیــت بالاتــر فراهــم مــی آورد. حالــت رنــدر 

پیــش فــرض ایــن ویژگــی هــا را فعــال نمــی کنــد زیــرا در هنــگام فعــال شــدن، ویژگــی هــای رنــدر و عملکــرد 

VMD را بــه طــور قابــل توجهــی تغییــر مــی دهنــد. از حالــت Acrobat3D اســتفاده مــی شــود تــا امــکان 

ضبــط موفقیــت آمیــز هندســه مولکولــی بــه Acrobat3D فراهــم شــود.

 S.تنظیم مجدد نمایه : resetview

 S.تنظیم کنید Set اندازه پنجره صفحه را روی مقدار مقدار : resize valueX valueY

 S موقعیــت گوشــه ســمت چــپ بــالای پنجــره نمایــش را روی آن : reposition valueX valueY

ــد. ــم کنی ــش تنظی ــه نمای ــن صفح ــپ پایی ــمت چ ــه س ــدار from از گوش ــای مق ــل ه پیکس

 S ــا ــده ه ــه دهن ــط در ارائ ــن فق ــد. ای ــوش کنی ــا خام ــن ی ــایه را روش ــدر س shadows < on | off < : رن
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ــی  ــل مشــاهده در صفحــه نمایــش تعامل ــر قاب ــه ســایه تأثیــر مــی گــذارد. ایــن اث کنتــرل پشــتیبانی از ارائ

VMD یــا ارائــه دهنــده هایــی کــه از آن پشــتیبانی نمــی کننــد، خواهــد شــد. در حــال حاضــر، فقــط رندرهای 

ــتند. ــایه هس ــدر س ــت رن ــرل حال ــه کنت ــادر ب Tachyon و TachyonInternal ق

 S.تنظیم کنید mode  حالت استریو را روی : stereo mode

 S بــه روزرســانی صفحــه نمایــش را اعمــال کنیــد. در صورت خامــوش بودن بروزرســانی صفحه : Update

نمایــش یــا اعمــال کــردن مجــدد دوبــاره اســتفاده مــی شــود. ایــن کار لزومــاً از تغییــر انــدازه پنجــره صفحه یا 

اســتفاده از GUI در هنــگام خامــوش بــودن بروزرســانی صفحه محافظــت نمی کند.

 S.بروزرسانی صفحه نمایش را روشن کنید : update on

 S ،VMD بروزرســانی صفحــه نمایــش را خامــوش کنیــد. بــه صــورت پیــش فــرض : update off

نمایشــگر را مرتبــاً بــه روز مــی کنــد. بعضــی اوقــات خامــوش کــردن بــه روزرســانی صفحــه نمایــش مفیــد 

اســت. ایــن مانــع از طراحــی مجــدد VMD در صحنــه بــه عنــوان پاســخی بــرای هــر تغییــر مــی شــود، در 

نتیجــه باعــث صرفــه جویــی در وقــت هنــگام انجــام تغییــرات نمایــه مــی شــود. بــرای مطالعــه بیشــتر از 

کتابخانــه اســکریپت VMD دیــدن کنیــد.

 S.وضعیت بروزرسانی صفحه نمایش )روشن یا خاموش( را برگردانید : update status

 S را نیــز اعمــال مــی GUI مشــابه بروزرســانی نمایــش، بلکــه بــه روزرســانی هــای وینــدوز : update ui

ــه روزرســانی صفحــه نمایــش خامــوش باشــد و  ــر اســت: اگــر ب ــدوز در معــرض اقــدام زی ــط وین ــد. راب کن

اقدامــات )بــرای مثــال iconify / deiconify( بــه وینــدوز انجــام شــود، وینــدوز فقط با اســتفاده از دســتور 

بــه روز رســانی نمایــش نمــی یابــد، در حالــی کــه بــه روزرســانی UI، هــر دو بروزرســانی را مجبــور مــی کنــد تــا 

اتفــاق بیفتــد. بــه نظــر نمــی رســد Tk ایــن مشــکل را داشــته باشــد، بنابرایــن ایــن گزینــه پــس از جابجایــی 

بــه رابــط کاربــری گرافیکــی Tk منســوخ خواهــد شــد.

draw 9.3.7
ــد نقــاط،  ــه مانن ــر ایجــاد شــده از گرافیــک اولی ــرای نمایــش اشــیاء تعریــف شــده توســط کارب VMD روشــی ب

خطــوط، ســیلندرها، مخــروط هــا، کــره هــا، مثلــث هــا و متــن ارائــه مــی دهــد. از آنجــا کــه ایــن مــوارد دقیقــاً 

ماننــد ســایر گرافیــک هــا در صحنــه نمایــش داده مــی شــوند، مــی تــوان آنهــا را بــه قالــب هــای مختلــف ردیابــی 

ــرار  ــا ق ــی از فض ــی را در جای ــب متن ــم، برچس ــن دو ات ــرد. بی ــادر ک ــز ص ــره نی ــدی و غی ــای 3 بع ــعه، چاپگره اش

دهیــد، یــا یــک روش جدیــد را بــرای تجســم یــک مولکــول آزمایــش کنیــد.

دســتور Draw یــک تابــع مســتقیم Tcl اســت کــه بــه معنــای ســاده کــردن رابــط کاربــری بــا گرافیــک و همچنیــن 

فراهــم کــردن پایــه ای بــرای پســوند هــای اولیــه بــه گرافیــک هــای اســتاندارد اســت.فرمت فرمان ترســیم:

 Sdraw command [arguments[

دســتور رســم معــادل )در اکثــر مــوارد( بــا دســتور گرافیکــی بــالا command [arguments[ اســت، بــه ایــن 

معنــی کــه ابتــدای گرافیــک را بــه مولکــول بــالا اضافــه مــی کنــد، و مشــکل تایــپ یــک آرگومــان اضافــی را بــرای 

شــما بــه همــراه مــی آورد. بــا ایــن حــال، رســم گرافیــک را از دو طریــق گســترش مــی دهــد. در مرحلــه اول، اگــر 

ــدارد، ترســیم بطــور خــودکار یکــی را بــرای شــما ایجــاد مــی کنــد. دوم، draw را مــی  ــی وجــود ن هیــچ مولکول

ــا تعریــف عملکــردی از فــرم دســتوری  ــا دســتورات طراحــی شــده توســط کاربــر تعریــف کــرد. ایــن کار ب تــوان ب

vmd_draw_$ انجــام مــی شــود. اگــر ایــن تابــع وجــود داشــته باشــد، بــا اولیــن پارامتــر بــه عنــوان شــاخص 

مولکــول و بقیــه بــه عنــوان آرگومــان هــای اصلــی ترســیم فراخوانــی مــی شــوند. در اینجــا مثالــی وجــود دارد کــه 

فرمــان کشــیدن را شــامل مــی شــود کــه یــک »پیــکان« بــدوی را شــامل شــود.

proc vmd_draw_arrow {mol start end} {
# an arrow is made of a cylinder and a cone
set middle [vecadd $start [vecscale 0.9 [vecsub $end $start]]]
graphics $mol cylinder $start $middle radius 0.15
graphics $mol cone $middle $end radius 0.25
}

پــس از وارد کــردن ایــن دســتور بــه VMD، مــی توانیــد از یــک دســتورالعمل ماننــد پیــکان رســم }0 0 0{ }1 1 1{ 

بــرای ترســیم پیــکان اســتفاده کنیــد. عــاوه بــر تعریــف دســتورات جدیــد، از دســتورات ترســیم تعریــف شــده 

ــوزه  ــر ح ــال، اگ ــوان مث ــه عن ــرد. ب ــتفاده ک ــود اس ــتورات موج ــردن دس ــرای رد ک ــوان ب ــی ت ــز م ــر نی ــط کارب توس

ــه صــورت معمــول کــره خــود  vmd_draw_sphere را تعریــف کنیــد، ســپس کــره draw sphere }0 0 0{ را ب

ــا. ــی از گرافیک‌ه ــه یک ــد، ن ــد ش ــده خواه نامی

در اینجــا راهــی ســریع بــرای اضافــه کــردن برچســب خــود در انتخــاب اتــم وجــود دارد ]6.3[. ایــن تابــع متــن را 

انتخــاب و آن اتــم را برچســب  )در مولکــول بــالا( بــا رشــته داده شــده برچســب می‌زنــد. اگــر بیــش از یــک اتــم 

انتخــاب شــود، بــا خطــا برمــی گــردد.

proc label_atom {selection_string label_string} {
set sel [atomselect top $selection_string]
if {[$sel num] != 1} {
error “label_atom: ’$selection_string’ must select 1 atom”
}	
# get the coordinates of the atom
lassign [$sel get {x y z}] coord
# and draw the text
draw text $coord $label_string
}
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exit 9.3.8
از VMD خارج می شوید.

graphics 9.3.9
ــرای  ــوان ب ــی ت ــا م ــی ه ــن ابتدای ــد. از ای ــی کن ــیم م ــن را ترس ــطح پایی ــی س ــک ابتدای ــی، گرافی ــان گرافیک فرم

کشــیدن یــک جعبــه بــه دور یــک مولکــول یــا یــک فلــش بیــن دو اتــم اســتفاده کــرد یــا یــک برچســب متنــی را در 

جایــی از فضــا قــرار داد. نحــو فرمــان گرافیکــی >molid> <cmd< اســت، جایــی کــه >molid< یــک شناســه 

ــک  ــاد ی ــرای ایج ــت. ب ــده اس ــر ش ــر ذک ــه در زی ــت ک ــتوراتی اس ــی از دس ــت و >cmd< یک ــر اس ــول معتب مولک

ــتور  ــر، دس ــت ت ــالاً راح ــط احتم ــک راب ــرای ی ــد. ب ــتفاده کنی ــد اس ــتور Tcl mol جدی ــی«، از دس ــول »خال مولک

]draw ]§ 9.3.7 را ببینیــد. همچنیــن بــرای بعضــی از نمونــه هــای اســکریپت هــای گرافیکــی تعریــف شــده 

ــد. ــه VMD مراجعــه کنی ــه کتابخان ــر، ب توســط کارب

ــش و  ــال افزای ــه در ح ــک شناس ــوند، ی ــی ش ــه م ــت اضاف ــه لیس ــی ب ــه گرافیک ــتورات( اولی ــه )دس همانطورک

منحصــر بــه فــرد بــه آنهــا اختصــاص مــی یابــد. دســتور اول کــه اضافــه مــی شــود 0، دوم بــه 1 اختصــاص مــی 

ــد. ــی گردان ــدار آن را برم ــد مق ــی کنن ــه م ــورد را اضاف ــک م ــه ی ــتوراتی ک ــره. دس ــد و غی یاب

 S.نقطه‌ای را در موقعیت معین ترسیم می کند : point {x y z {

 S یــک خــط توپــر یــا متراکــم از :  >line {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} [width w] [style <solid|dashed[

عــرض داده شــده را از نقطــه اول بــه نقطــه دوم رســم مــی کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، ایــن یــک خــط توپــر 

از عــرض 1 اســت.

 S ــیلندر ــک س ]cylinder {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} [radius r] [resolution n] [filled <yes|no< : ی

شــعاع داده شــده )پیــش فــرض r = 1( را از نقطــه اول بــه دوم مــی کشــد. اســتوانه در واقــع بــه عنــوان یــک 

چنــد ضلعــی n یــک طــرف ترســیم مــی شــود. اگــر گزینــه پــر شــده صحیــح باشــد، انتهــای آن بــا دیســک 

هــای مســطح پوشــانده مــی شــود، در غیــر این صــورت اســتوانه توخالــی )پیش فــرض( اســت. عــرض پایه. 

پارامتــر وضــوح )پیــش فــرض n = 6( تعــداد چنــد ضلعــی مــورد اســتفاده در تقریــب را تعییــن مــی کنــد.

 S یــک اســتوانه بــا :cone {basex basey basez} {tipz tipy tipz} [radius r] [resolution n[

شــعاع داده شــده )پیــش فــرض r = 1( را از نقطــه اول بــه دوم مــی کشــد. اســتوانه در واقــع بــه عنــوان یــک 

چنــد ضلعــی n یــک طــرف ترســیم مــی شــود. اگــر گزینــه پــر شــده صحیــح باشــد، انتهــای آن بــا دیســک 

هــای مســطح پوشــانده مــی شــود، در غیــر این صــورت اســتوانه توخالــی )پیش فــرض( اســت. عــرض پایه. 

پارامتــر وضــوح )پیــش فــرض n = 6( تعــداد چنــد ضلعــی مــورد اســتفاده در تقریــب را تعییــن مــی کنــد.

 Sمثلثی با نقاط انتهایی در هر سه راس ترسیم می کند : triangle {x1 y1 z1} {x2 y2 z3} {x3 y3 z3{ 

 S یک : trinorm {x1 y1 z1} {x2 y2 z3} {x3 y3 z3} {nx1 y1 z1} {nx2 ny2 nz3} {nx3 ny3 nz3{

مثلــث را بــا نقــاط انتهایــی در هــر یــک از ســه نقطــه اول ترســیم مــی کنــد. گــروه دوم از ســه مقــدار عــادی را 

بــرای ســه امتیــاز مشــخص مــی کنــد. این مــورد بــرای ایجــاد ســایه صــاف در مثلث اســتفاده می شــود. 

بــرای نمایــش مناســب بایــد عــادی هــا بــه طــول واحــد نرمال شــوند.

 S:tricolor{x1 y1 z1}{x2 y2 z3}{x3 y3 z3}{nx1 y1 z1}{nx2 ny2 nz3}{nx3 ny3 nz3}c1 c2 c3

ــا نقــاط انتهایــی در هــر یــک از ســه نقطــه اول ترســیم مــی کنــد. گــروه دوم از ســه مقــدار  یــک مثلــث را ب

عــادی را بــرای ســه امتیــاز مشــخص مــی کنــد. ســه عــدد صحیــح آخــر رنگهایــی را نشــان مــی دهد کــه برای 

هــر راس اعمــال مــی شــود. ایــن مــورد بــرای ایجــاد ســایه صــاف در مثلــث اســتفاده مــی شــود. بــرای 

نمایــش مناســب بایــد عــادی هــا بــه طــول واحــد نرمــال شــوند.

 S )1 = r ــرض ــش ف ــده را )پی ــعاع داده ش ــوزه ای از ش  ]sphere {x y z} [radius r] [resolution n : ح

بــا محــور راس ترســیم مــی کنــد. وضــوح تصویــر )پیــش فــرض n = 6( تعییــن مــی کنــد کــه چنــد ضلعــی در 

تقریــب یــک کــره اســتفاده مــی شــود.

 S ــا پاییــن ســمت چــپ رشــته ]text {x y z} “text string” [size s] [thickness t : رشــته متــن را ب

بــا شــروع در مختصــات داده شــده نشــان مــی دهــد، بــا انــدازه قلــم توســط پارامتــر انــدازه اختیــاری، و بــا 

ضخامــت خــط تعییــن شــده توســط پارامتــر ضخامــت اختیــاری، ترســیم مــی کنــد.  

 Scolor colorId

 Scolor name

 S هــر یــک از اشــیاء هندســی فــوق بــا اســتفاده از رنــگ فعلــی ترســیم مــی  :color trans name

شــوند. در ابتــدا، آن رنــگ آبــی اســت، کــه رنــگ آن 0 اســت. فرمــان رنــگ، رنــگ فعلــی را تغییــر مــی دهــد 

و تــا دســتور رنــگ بعــدی اثــر اطلاعــات را نگــه مــی دارد. بنابرایــن، بــرای ترســیم یــک اســتوانه قرمــز و 

ســپس یــک کــره قرمــز، ابتــدا از دســتور قرمــز رنــگ دســتور اســتفاده کنیــد تــا رنــگ تغییــر یابــد، ســپس از 

دســتورات اســتوانه و کــره اســتفاده کنیــد.

 S )از خــواص مــواد بــرای ســاختن اشــیاء گرافیکــی )خطوط،اســتوانه هــا و غیره : materials <on|off<

تحــت تأثیــر منابــع نــوری قــرار مــی گیرنــد. اینهــا باعــث می شــوند کــه اشــیاء واقع بینانــه تر بــه نظر برســند، 

امــا در دســتگاههایی کــه مــواد را در ســخت افــزار اجــرا نمــی کننــد کندتــر هســتند )بــه فصــل 6.2 و بخــش 

هــای مربــوط بــه رنــگ ]9.3.4 § مراجعــه کنیــد[ و دســتورات colorinfo ]9.3.5 §[ بــرای اطلاعــات در 

مــورد نحــوه ویژگــی هــای مــواد را برای همــه اشــیاء در VMD خامــوش کنید(. یک اثــر شــگفت آور از ویژگی 

هــای مــواد ایــن اســت کــه خطــوط تحــت تأثیــر قــرار مــی گیرنــد. در برخــی شــرایط روشــنایی، خطــوط حتی 

مــی تواننــد ناپدیــد شــوند. بنابرایــن، ممکن اســت بخواهید مــواد را قبــل از ترســیم خطوط خامــوش کنید.

 S مــواد را بــرای اســتفاده بــرای مولکــول گرافیکــی مربوطــه تنظیــم مــی کنــد. نــام : material <name<

بایــد یــک نــام مــواد معتبــر باشــد، همانطــور کــه در فهرســت مــواد نشــان داده شــده اســت.

 S.گرافیک اولیه را با شناسه داده شده حذف می کند : delete id

 S.همه ابتدای گرافیک را حذف می کند : delete all

 S بعلــت اینکــه جایگزینــی تصویــر بــا شناســه داده شــده، باعــث ایجــاد گرافیــک بعــدی مــی : replace id

شــود. )دســتورات(بدوی بعــدی گرافیکــی طبــق معمــول بــه انتهــای لیســت اضافــه مــی شــوند.

 S.اینکه آیا بدوی با شناسه داده شده وجود داشته باشد یا خیر برمی گردد : exists id

 S.لیستی از شناسه های معتبر گرافیکی را برمی گرداند : list
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 S.را که با شناسه داده شده گرافیکی از نو می سازد را،  برمی گرداند Tcl متن یک دستور : info id

gettimestep 9.3.10
ــرای  ــد ب ــی توان ــه م ــد ک ــی کنی ــت Tcl بازیاب ــه بای ــک آرای ــوان ی ــه عن ــده را ب ــخص ش ــول مش ــدی مولک زمانبن

ــود. ــتفاده ش ــده اس ــرد آوری ش ــای Tcl گ ــن ه ــط پلاگی ــالا توس ــان ب ــز راندم ــبات آنالی محاس

 S بــرای اســتفاده در Tcl بازیابــی زمان‌بنــدی بــه عنــوان یــک آرایــه بایــت : > molid> < timestep <

ــه و تحلیــل گــردآوری پلاگیــن هــا. تجزی

help 9.3.11
فایــل راهنمــای آنلایــن را بــا یــک نمایشــگر HTML نمایــش دهیــد. بــرای اطــاع از نحــوه تغییــر بیننــده پیــش 

فــرض )کــه Netscape اســت( بــه فصــل 14 مراجعــه کنیــد.

 S.پرش برای کمک به متناسب با موضوع : ]subject [

در حــال حاضــر، "موضــوع" مــی توانــد هــر یــک از کلمــات زیــر باشــد، کــه URL مرتبــط را راه انــدازی مــی کنــد. 

بــرای اطمینــان از عملکــرد صحیــح سیســتم کمــک، احتمــالاً مــی خواهیــد قبــل از انتخــاب یکــی از ایــن گزینــه 

هــا، مرورگــر وب خــود را راه انــدازی کنیــد. بعــد از انجــام ایــن کار، VMD بــه درســتی مرورگــر را بــه صفحــات ذکــر 

شــده در زیــر هدایــت مــی کنــد.

imd 9.3.12
اتصال به یک شبیه سازی از راه دور را کنترل می کند.

 S ــان ــام میزب ــه ن ــتگاه ب ــر روی دس ــرا ب ــال اج ــازی MD در ح ــبیه س ــک ش ــه ی connect host port : ب

متصــل و بــه port گــوش دهیــد. اگــر ارتبــاط قبلــی کــه هنــوز برقــرار نشــده اســت قطــع نشــده باشــد، ایــن 

فرمــان شکســت خواهــد خــورد.

 S.قطع از شبیه سازی. شبیه سازی ادامه خواهد داشت : detach

 S.از شبیه سازی جدا شوید و همچنین باعث متوقف شدن آن شوید : Kill

 S مکــث، حالــت مکــث یــا تغییــر وضعیــت متوقــف شــده از راه دور :  pause < on | off | toggle<

شــبیه ســازی.

 S ارســال VMD میزانــی را کــه در آن مختصــات جدید توســط شــبیه ســازی از راه دور به : transfer rate

مــی شــوند بــرای مقدار مشــخص شــده تنظیــم کنید.

Associated URL Source

http://www.bmsc.washington.edu/Raster3D/

http://www.scripps.edu/pub/olson-web/people/sanner/html/msms home.html

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/allversions/vmd faq.html

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

http://www.photonlimited.com/~johns/tachyon/

http://www.eyesopen.com/babel/

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

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

http://radsite.lbl.gov/radiance/HOME.html

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

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

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

http://www.web3d.org/

http://www-graphics.stanford.edu/~cek/rayshade/rayshade.html http://www.

povray.org

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

http://www.python.org/

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/allversions/related programs.html

http://www.tcl.tk/ 

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/vmd-1.8.1/ug/ug.html
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جدول ۹.۲: منابع کمک کننده‌ی آنلاین

 S ــازی را در ــبیه س ــای ش ــم ه ــه در آن VMD فری ــس ک ــی فرکان ــتن، یعن ــه داش ــزان نگ keep rate : می

ــه مقــدار مشــخص شــده تنظیــم کنــد. حافظــه ذخیــره مــی کنــد، ب

 S فعــال کــردن یــا غیرفعــال کــردن اطلاعــات ســلول واحــد کپــی کــردن از : > copyunitcell < on | off

قبلــی فریــم هنــگام بــه روزرســانی یــا ذخیــره فریــم از طریــق IMD. ایــن مــی توانــد در اســتفاده از نمایشــگر 

دوره ای بــا IMD مفیــد باشــد زیــرا پروتــکل IMD در حــال حاضــر از برقــراری ارتبــاط بــا اطلاعــات غیرقابــل 

پشــتیبانی یــا در هنــگام اســتفاده از مشــتری IMD کــه پــس از تمدیــد پروتــکل ایــن اطلاعــات را ارائــه نمــی 

دهــد پشــتیبانی نمــی کنــد.

http://www.bmsc.washington.edu/raster3d/
http://www.scripps.edu/pub/olson-web/people/sanner/html/msms
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/allversions/vmd%20faq.html
http://www.ks.uiuc.edu/Research/biocore/
http://www.photonlimited.com/~johns/tachyon/
http://www.eyesopen.com/babel/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/vmd%20help.html
http://radsite.lbl.gov/radiance/HOME.html
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/mailing%20list/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/script%20library/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/
http://www.web3d.org/
http://www-graphics.stanford.edu/~cek/rayshade/rayshade.html
http://www.povray.org
http://www.povray.org
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/plugins/
http://www.python.org/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/allversions/related%20programs.html
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 S ــات ــروه NPT، اطلاع ــازی در گ ــبیه س ــا ش ــتفاده از imd copyunitcell ب ــگام اس WARNING : هن

مربــوط بــه واحــد نادرســت خواهــد بــود. 

تنظیم پیش فرض خاموش است.

label 9.3.13
برچســب هــا را بــرای چهــار دســته روشــن یــا خامــوش کنیــد: اتــم، پیونــد، زاویــه یــا dihedral angles. چشــمه 

هــای شــبیه ســازی شــده را ایجــاد و از بیــن ببریــد. پــس از ایجــاد یــک برچســب )بــا توجــه بــه لیســت اتــم هــای 

مرتبــط( مــی تــوان آن را روشــن یــا خامــوش کــرد تــا حــذف شــود. همچنیــن مقــدار برچســب در طــول مســیر را 

مــی تــوان در یــک پرونــده ذخیــره کــرد و بــا یــک برنامــه خارجــی ماننــد xmgrace مشــاهده کــرد. در زیــر، طبقــه 

بنــدی یکــی از ]اتــم هــا — پیوندهــا — زاویــه هــا —دی هدرال‌هــا[ را نشــان مــی دهــد.

 S.لیستی از دسته های موجود را برگردانید :  list

 S.تمام برچسب ها را در گروه داده شده ذکر کنید : list category

 S )برچســب مربــوط بــه اتــم )هــا : ...add category molID1/atomID1 [ molID2/atomID2 [ 

atomID مولکــول مولکــول را بــه دســته معیــن اضافــه کنیــد.

 S.برچسب ها را در گروه مشخص شده روشن کنید : show category < all | label number <

 S.برچســب هــا را در گــروه مشــخص شــده خامــوش کنیــد :  hide category < all | label number <

 S.برچســب هــا را در گــروه مشــخص شــده حــذف کنیــد : delete category < all |label number <

 S مقادیــر برچســب هــا را بــرای همــه زمان‌هــا : graph category label number [filename[ 

ــده نوشــته مــی شــوند. در  ــرای آن پرون ــاری داده شــده باشــد، داده هــا ب ــام اختی ــد. اگــر ن بازیابــی کنی

غیــر ایــن صــورت بــه عنــوان لیســت برگردانــده مــی شــود. بــرای ترســیم داده هــا در صــورت تمایــل مــی 

توانیــد از دســتور Tcl exec بــرای راه انــدازی یــک برنامــه گرافیکــی خارجــی اســتفاده کنیــد.

 S و atomID )فنــری را اضافــه کنیــد کــه اتــم )هــا : addspring molID1 atomID1 atomID2 k

ــت دارد. ــر ثاب ــر k فن ــه فن ــد. ب ــه هــم وصــل مــی کن atomID2 مولکــول molID را ب

 S ــه ــا تنظیــم کنیــد، کــه ب  ]textsize [newsize: انــدازه متــن را بــرای همــه برچســب هــا دریافــت ی

طــور پیــش فــرض 1.0 اســت. انــدازه جدیــد بایــد مقــدار اعشــاری بیشــتر از صفــر باشــد.

 S ــت ــا دریاف ــب ه ــه برچس ــرای هم ــن را ب ــط مت ــت خ  ]textthickness [newthickness : ضخام

ــاری  ــدار اعش ــک مق ــد ی ــرض newthickness بای ــش ف ــت. پی ــه 1.0 در آن اس ــد ک ــم کنی ــد، تنظی کنی

ــد. ــر باش ــتر از صف بیش

light 9.3.14
چهــار منبــع نــور بــا شــماره 0 تــا 3 وجــود دارد کــه بــرای روشــنایی اشــیاء گرافیکــی اســتفاده مــی شــوند. آنهــا 

منابــع نقــاط واقــع در بینهایــت هســتند، بنابرایــن بــا قــرار دادن موقعیــت هــای خــود، آنهــا را در امتــداد پرتــوی 

از مبــدا از طریــق نقطــه مشــخص قــرار مــی دهنــد.

 S.تعداد نورهای موجود را برگردانید : num

 S.نورها را روشن کنید : light number on

 S.نورها را خاموش کنید : light number off

 S.را غیرفعال کنید highlight/unhighlight جفت خاموش / روشن : light number status

 S یــک درجــه زاویــه نــوری )در بینهایــت( را در حــدود یــک : light number rot < x | y | z > angle

ــد. ــخص بچرخانی ــور مش مح

 S.موقعیت فعلی را برگردانید : light numer pos

 S.وضعیت پیش فرض را برگردانید : light numer pos default

 S.موقعیت نور را تنظیم کنید : light numer pos { x y z{ 

logfile 9.3.15
روشــن کــردن یــا خامــوش کــردن ورود بــه جلســه VMD بــه یــک پرونــده log. بــا ایــن کار بــرای همــه اقدامــات 

انجــام شــده در طــول جلســه، یــک فایــل log بــا دســتورات ایجــاد مــی شــود. پرونــده log ممکــن اســت بعــداً 

ــواردی  ــده م ــط ش ــات ضب ــا اقدام ــود. تنه ــش ش ــع Tcl« پخ ــتور »منب ــا دس ــتور »play« ی ــتفاده از دس ــا اس ب

اســت کــه وضعیــت صفحــه نمایــش VMD را تغییــر مــی دهــد، بنابرایــن دســتورات مســتقیم Tcl ذخیــره نمــی 

شــوند. همــه دســتورات اصلــی VMD روی ســیاهه نامــه مــی نویســند.

 S.ورود به سیستم را برای نام پرونده روشن کنید : Filename

 S.هدایت کنید VMD ورود به سیستم را روشن کنید و آن را به پنجره کنسول متن : Console

 S.ورود به سیستم را خاموش کنید : Off

برای نوشتن اطلاعات ورود به پرونده »خاموش«، از نام پرونده »./off« استفاده کنید.

material 9.3.16
این مجموعه دستورات برای ایجاد تعاریف جدید مواد و اصلاح دستورات موجود استفاده می شود.

 S.لیستی از مطالب موجود را برگردانید : List

 S .ــام داده شــده را بازگردانیــد ــال و ن ــال بــرای متری settings name : لیســتی از پنــج تنظیمــات متری

ایــن تنظیمــات مقادیــر نقــطating شــناور را بیــن 0 و 1 بــه دســت مــی آورنــد. مقادیــر بــه ترتیــب زیــر 
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برمــی گردنــد: محیــط، دایــره ای، پراکندگــی، درخشــندگی، آینــه، کــدورت. اگــر مــاده مشــخص شــده 

تعریــف نشــده باشــد، هیــچ چیــزی بازگردانــده نمــی شــود.

 S Opaque ــات ــا تنظیم ــد ب ــواد جدی ــد. م ــاد کنی ــد ایج ــاده جدی ــک م ــن ی ــام معی ــا ن add name : ب

ــدی ایجــاد نمــی شــود. ــام از قبــل وجــود داشــته باشــد، هیــچ مــاده جدی شــروع مــی شــود. اگــر ایــن ن

 S.ماده جدیدی را که از نام مواد انتخاب شده کپی شده است، ایجاد کنید : add copy name

 S مــاده داده شــده را تغییــر نــام دهیــد. دســتور ناموفــق خواهــد : rename oldname newname

بــود اگــر قبــاً اســتفاده شــده باشــد.

 S یــک خاصیــت مــادی از نــام مــاده را بــه آن تغییــر دهیــد مقــدار : change property name value

ارزش خاصیــت بایــد یکــی از مــوارد زیــر باشــد: 

ambient-specular-shininess-mirror-opacity

 S.متریال داده شده را حذف کنید : delete name

mdffi 9.3.17
دســتور mdffi پیــاده ســازی ســریع داخلــی از الگوریتــم هــای ســنتز نقشــه همبســتگی متقابــل و تراکــم نقشــه 

اســتفاده شــده بــرای شــبیه ســازی، تجزیــه و تحلیــل و تجســم انعطــاف پذیــر دینامیــک مولکولــی )MDFF( را 

ارائــه مــی دهــد ]26[.

 S c selection [–allframes] [-i input density map] [-mol molid | -vol volume ID] 

[-thresholddensity 

threshold value] :

 همبســتگی MDFF را بیــن یــک انتخــاب از یــک ســاختار مولکولی آلاتــوم و یک نقشــه تراکم محاســبه می کند.

 S sim selection [-o output density map] [-res target resolution in °A] [-spacing grid 

spacing]:

 نقشــه تراکــم شــبیه ســازی شــده را از یــک انتخــاب اتــم بــر روی یــک ســاختار مولکولــی همــه 

اتــم محاســبه کنیــد.

measure 9.3.18
ــد. در  ــی ده ــه م ــی ارائ ــاختارهای مولکول ــل س ــه و تحلی ــرای تجزی ــم ب ــن الگوریت ــری چندی ــدازه گی ــتور ان دس

گزینــه هــای زیــر، انتخــاب بــه انتخــاب اتــم گفتــه مــی شــود، همانطــور کــه توســط دســتور atomselect کــه 

ــد یکــی باشــد، یــک کلمــه  ــاری بای ــده شــده اســت. وزن اختی در بخــش 9.3.2 شــح داده شــده اســت برگردان

کلیــدی انتخــاب اتــم ماننــد جــرم، یــا لیســتی از مقادیــر، یــک بــرای هــر اتــم در انتخــاب، بــه عنــوان وزن اســتفاده 

شــود. اگــر وزن از دســت رفتــه باشــد و یــا هیــچ باشــد، تمــام وزنهــا برابــر بــا 1 گرفتــه مــی شــوند. وقتــی از کلمــه 

کلیــدی انتخــاب اتــم اســتفاده مــی شــود، وزن هــا از انتخــاب1 گرفتــه مــی شــوند.

 S میانگیــن موقعیــت هــر یــک از اتمهــای : ]avpos selection [first first] [last last] [step step

ــه  ــه ارائ ــا مرحل ــر ی ــر اول، آخ ــر مقادی ــد. اگ ــی گردان ــده برم ــاب ش ــای انتخ ــرای قابه ــده را ب ــاب ش انتخ

نشــود، محاســبه بــرای همــه فریــم هــا انجــام مــی شــود.

 S بــا اســتفاده از وزن معیــن، مرکــز هندســی اتمهــا را در : ]center selection [weight weight

انتخــاب برمــی گردانــد.

 S cluster selection [num numclusters] [distfunc flag] [cutoff cutoff] [first first]

][last last

 S ــی ــام م ــه ای را انج ــل خوش ــه و تحلی ]step step] [selupdate bool] [weight weight : تجزی

دهــد )خوشــه هــای زمــان ســنج را کــه بــا توجــه بــه یــک عملکــرد از راه دور مشــابه هســتند( بــرای اتــم 

 )QT( هــای انتخــاب بــا اســتفاده از وزن معیــن پیــدا کنیــد. اجــرای براســاس الگوریتــم آســتانه کیفیــت

 9.11.1106.gr/10.1101/http://dx.doi.org اســت. بــرای اطلاعــات بیشــتر در مــورد ایــن الگوریتــم بــه

ــی از  ــداد کم ــط تع ــول، فق ــور معم ــه ط ــد. ب ــه کنی ــا مراجع ــی پدی ــه ای در ویک ــل خوش ــه و تحلی و تجزی

بزرگتریــن خوشــه هــا مــورد توجــه هســتند. ایــن پیــاده ســازی ایــن امــر را در نظــر مــی گیــرد و مصــرف 

ــادی را بــرای تعییــن ســریع خوشــه هــای متعــدد  ــم هــای زی ــا فری کــم حافظــه در مجموعــه داده هــا ب

معاملــه مــی کنــد. بــا اســتفاده از کلیــد واژه num بــرای تنظیــم چنــد خوشــه بــرای تعییــن )پیــش فــرض 

 »rmsd« عملکــرد فاصلــه« را انتخــاب مــی کنــد. گزینــه هــای موجــود« distfunc 5 اســت(. پرچــم

ــه  ــم ب ــه ات ــع فاصل ــه مرب ــن ریش ــم(، »fitrmsd« )میانگی ــه ات ــم ب ــه ات ــع فاصل ــه مرب ــن ریش )میانگی

ــه  ــر فاصل ــم cutoff، حداکث ــت. پرچ ــعاع gyration( اس ــاوت ش ــراز( و »rgyrd« )تف ــد از ت ــم بع ات

ــی  ــن م ــت( تعیی ــرض 1.0 اس ــش ف ــدار پی ــوند )مق ــی ش ــه م ــر گرفت ــابه در نظ ــه مش ــم را ک ــن دو فری بی

کنــد. پرچــم weight اجــازه مــی دهــد تــا از یــک ویژگــی اتــم اســتفاده شــود، بــه عنــوان مثــال جــرم یــا 

شــعاع، بــه عنــوان فاکتــور وزنــی اســتفاده مــی شــود )پیــش فــرض هیــچ گونــه وزنــی نیســت(. در ایــن 

لیســت لیســتی از لیســتهای numcluster + 1 کــه هــر یــک حــاوی لیســت شــاخص هــای قــاب مســیر 

متعلــق بــه یــک خوشــه در کاهــش انــدازه اســت، برمــی گردانــد. لیســت آخــر شــامل شــاخصهای فریــم 

باقیمانــده و در عیــن حــال نامشــخص اســت.

 S تمــام اتــم هــا را در انتخــاب 1 پیــدا کنیــد کــه : ]contacts cutoff selection1 [selection2

در قطــع هــر اتــم در انتخــاب2 قــرار دارنــد و بــه آن پیونــد ندارنــد. اگــر انتخــاب2 حــذف شــود، همــان 

انتخــاب 1 گرفتــه مــی شــود. انتخــاب2 و انتخــاب 1 یــا مــی توانــد از همــان مولکولهــای مختلــف باشــد. 

دو لیســت از شــاخصهای اتمــی را نشــان مــی دهــد، اولیــن حــاوی اولیــن شــاخص از هــر جفــت )گرفتــه 

شــده از انتخــاب 1( و دوم حــاوی شــاخص دوم )گرفتــه شــده از انتخــاب2(. توجــه داشــته باشــید کــه 

ایــن شــاخص، شــاخص جهانــی اتــم بــا توجــه بــه مولکــول اصلــی آن اســت، بــر خــاف شــاخص موجــود 
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در انتخــاب اتمــی کــه حــاوی آن اســت.

 Sdipole selection [-elementary—-debye] [-geocenter—-masscenter—-origin-

center[ : بــردار لحظــه ای دو قطبــی اتــم هــا را در انتخــاب موقعیــت هــای مربوطــه و مقادیــر بــار آنهــا 

محاســبه کنیــد. نتیجــه بــه طــور پیــش فــرض فرضــی را در واحدهــای دارای یــک بــار ابتدایــی و مســافت 

در آنگســتروم تحمــل مــی کنــد. بــه طــور پیــش فــرض نتیجــه در همــان واحدهــا )همــان اســتفاده از 

 Debye خروجــی را بــه واحدهــای ،debye- داده مــی شــود، بــا تنظیــم پرچــم )elementary- پرچــم

تبدیــل مــی کنــد. بــرای انتخــاب هایــی کــه پــس از جمــع کــردن تمــام هزینــه هــای فــردی بــار پســماند 

دارنــد، بــردار دو قطبــی حاصــل بــه انتخــاب مرکــز توزیــع بــار بســتگی دارد. بــه طــور پیــش فــرض، مرکــز 

هندســی انتخــاب خواهــد بــود )نــام هایــی کــه از پرچــم مرکــز اســتفاده مــی کننــد(، امــا بــا اســتفاده از 

مرکــز جــرم انتخــاب از طریــق پرچــم -masscenter در دســترس اســت، و همچنیــن اســتفاده از مبــدا 

از طریــق پرچــم -origincenter. اســتفاده از -masscenter توصیــه مــی شــود، امــا بــه طــور پیــش 

فــرض ســاخته نمــی شــود زیــرا بســتگی بــه مقــدار جــرم بــه درســتی بــرای همــه اتــم هــا دارد.

 S 4x4 یــک ماتریــس تحــول : ]fit selection1 selection2 [weight weight] [order index list

را نشــان مــی دهــد کــه وقتــی در انتخــاب 1 بــه اتــم هــا اعمــال مــی شــود، RMSD وزنــی بیــن انتخــاب 1 

و انتخــاب2 را بــه حداقــل مــی رســاند. بــرای اطلاعــات بیشــتر در مــورد تــراز RMSD بــه بخــش 12.4.2 

ــر 0 را نشــان مــی دهــد کــه  ــی ب ــاری لیســتی از شــاخص هــای مبتن ــد. ترتیــب پرچــم اختی ــه کنی مراجع

ــردن  ــوس ک ــرای معک ــال: ب ــد )مث ــی کن ــخص م ــاب 2 را مش ــا در انتخ ــم ه ــدد ات ــب مج ــی ترتی چگونگ

ترتیــب اتــم هــا در یــک انتخــاب شــامل 10 اتــم یکــی از دســتورات 9 }7 6 5 4 3 2 1 0(.

 Sgofr selection1 selection2 [delta value] [rmax value] [usepbc boolean] [selup-

]date boolean

 S integral و عــدد )g (r تابــع توزیــع جفــت شــعاعی اتمــی : ]first first] [last last] [step step[

ρg (r) r2dr 0 R r را بــرای همــه جفــت اتمهــا در دو انتخــاب محاســبه مــی کنــد. هــر دو انتخــاب بایــد بــه 

همــان مولکــول مراجعــه کننــد و ممکــن اســت یکســان باشــند. در صورتــي كــه يكــي از گزينــه هــا بــراي 

يــك مرحلــه زمانــي مشــخص بــه يــك فهرســت خالــي برگــردد، و آرایــه خالــي بــه هيســتوگرام هــا اضافــه 

شــود. دســتور یــک لیســت از پنــج لیســت حــاوی ρg (r) r2dr 0 r، g (r)، R r، هیســتوگرام غیــر عــادی 

و یــک لیســت از شــمارنده هــای فریــم را شــامل مــی کنــد کــه در حــال حاضــر 3 عنصــر دارد: تعــداد کل 

فریــم هــای پــردازش شــده، تعــداد رد شــده فریــم هــا و تعــداد فریــم هــای مــورد اســتفاده بــا الگوریتــم 

ــان  ــا آرگوم ــا دلت ــود(. ب ــی ش ــه م ــده اضاف ــه در آین ــت مربوط ــتر و لیس ــم بیش ــد )الگوریت ــلول متعام س

ــدار  ــر مق ــن و حداکث ــوان رزولوش ــی ت ــرض 10.0( م ــش ف ــرض 0.1( و rmax )پی ــش ف ــاری )پی ــای اختی ه

ــا  ــرد. ب ــن ک ــرزی دوره ای را روش ــرایط م ــوان ش ــی ت ــم usepbc م ــتفاده از پرچ ــا اس ــرد. ب ــم ک r را تنظی

فعــال کــردن پرچــم selupdate، هــر دو انتخــاب اتــم بــا پــردازش هــر فریــم بــه روز مــی شــوند و امــکان 

ــد در پرونــده مســیر ذخیــره شــود  ــدازه unitcell بای ــد از "درون" را فراهــم مــی کننــد. ان اســتفاده مول

یــا بــرای همــه فریــم هــا بــا دســتور molinfo بایــد بصــورت دســتی تنظیــم شــود. ایــن فرمــان بــه طــور 

پیــش فــرض فقــط از قــاب فعــال فعلــی بــرای هــر دو گزینــه اســتفاده مــی کنــد. اســتفاده از محــدوده 

فریــم اکتشــافی از طریــق مرحلــه اول، آخــر و مرحلــه بــرای بیشــتر مــوارد توصیــه مــی شــود.

 S هندســی معیارهــای  از  اســتفاده  بــا   :  ]hbonds cutoff angle selection1 [selection2

ــده  ــده و پذیرن ــدا کنن ــد. اه ــدا کنی ــن پی ــای( معی ــاب )ه ــدروژن را در انتخ ــای هی ــام پیونده ــاده، تم س

ــه 180 درجــه  ــد از زاوی ــده بای ــدروژن و پذیرن ــده، هی ــه تشــکیل دهن ــه قطــع باشــند و زاوی ــد در فاصل بای

ــر  ــر ه ــوند. اگ ــی ش ــه م ــر گرفت ــاب در نظ ــر دو انتخ ــدروژن در ه ــر هی ــای غی ــط اتمه ــد. فق ــر باش کمت

دو انتخــاب 1 و انتخــاب2 داده شــود، انتخــاب 1 اهــدا کننــده در نظــر گرفتــه مــی شــود و انتخــاب2 

ــده در نظــر گرفتــه مــی شــود. اگــر تنهــا یــک انتخــاب داده شــود، تمــام اتمهــای غیــر هیــدروژن  پذیرن

ــد از  موجــود در ایــن انتخــاب، اهــدا کننــده و پذیرنــده در نظــر گرفتــه مــی شــوند. ایــن دو انتخــاب بای

یــک مولکــول یکســان باشــند. ایــن تابــع ســه لیســت را برمــی گردانــد. هــر عنصــر در هــر لیســت بــا یــک 

ــامل  ــته دوم ش ــدگان، دس ــاخصهای اهداکنن ــاوی ش ــت اول ح ــت دارد. لیس ــدروژن مطابق ــد هی پیون

شــاخصهای پذیرنــدگان اســت و دســته ســوم شــامل شــاخص اتــم هیــدروژن در پیوند هیدروژن اســت.

 S ــه ــا را ب ــم ه ــترکی از ات ــه مش ــده مجموع ــاب گیرن ــده و انتخ ــدا کنن ــر اه ــده: اگ ــناخته ش ــماره ش ش

ــت. ــر گرف ــق در نظ ــد دقی ــوان 100 درص ــی ت ــد، نم ــتراک بگذارن اش

 S.4 را برمی گرداندx4 معکوس ماتریس داده شده : inverse matrix

 S از z و x، y ــات ــل مختص ــاوی حداق ــن ح ــد، اولی ــی ده ــان م ــردار را نش minmax selection : دو ب

همــه اتــم هــا در انتخــاب، و دوم حــاوی حداکثــر مربوطــه.

 S بــا اســتفاده از وزن معیــن، شــعاع چرخــش اتمهــا را در : ]rgyr selection [weight weights

ــوان ــه عن ــود ب ــی ش ــبه م ــش محاس ــعاع چرخ ــد. ش ــی گردان ــاب برم انتخ

 S مرکــز وزنــی بــه عنــوان محاســبه کننــده توســط مرکــز r¯ اســت و ith موقعیــت اتــم )r (i جایــی کــه

انــدازه گیــری اســت.

 S ــم ــن ات ــه بی ــع ریش ــه مرب ــن فاصل rmsd selection1 selection2 [weight weights[ : میانگی

ــاب2  ــاب 1 و انتخ ــرد. انتخ ــی گی ــن آن وزن م ــد و وزن معی ــی گردان ــاب برم ــه را در دو انتخ ــای مربوط ه

بایــد دارای تعــداد اتــم هــای یکســانی باشــد )انتخــاب هــا ممکــن اســت از مولکــول هــای مختلفــی باشــد 

کــه تعــداد اتــم هــای متفاوتــی دارنــد(.

 S میانگیــن نوســانات موقعیــت مربــع : ]rmsf selection [first first] [last last] [step step

ریشــه را بــرای هــر اتــم انتخــاب شــده در قــاب هــای انتخــاب شــده برمــی گردانــد. اگــر مقادیــر اول، آخــر 

یــا مرحلــه ارائــه نشــود، محاســبه بــرای همــه فریــم هــا انجــام مــی شــود.

 Ssasa srad selection [-points varname] [-restrict restrictedsel] [-samples num-

samples[ : بــا اســتفاده از شــعاع اختصــاص یافتــه بــرای هــر اتــم، ســطح دسترســی اتــم هــای حــال 

را برمــی گردانــد و هــر شــعاع را توســط srad امتــداد مــی دهــد تــا نقاطــی را در کــره کــه در معــرض حــال 
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ــال در  ــا ح ــی ب ــل دسترس ــاط قاب ــط نق ــدود، فق ــاب مح ــتفاده از انتخ ــورت اس ــد. در ص ــدا کن ــت پی اس

نزدیکــی آن انتخــاب در نظــر گرفتــه مــی شــود. از گزینــه محــدود مــی تــوان بــرای جلوگیــری از تاثیــری 

پروتئیــن هــای داخلــی یــا جیــب در نتایــج ســطح اســتفاده کــرد. از گزینــه نقــاط مــی تــوان بــرای دیــدن 

ــذف  ــرای ح ــدود ب ــم مح ــوان از پرچ ــی ت ــپس م ــد و س ــی کن ــتفاده م ــا اس ــه از کج ــای منطق ــکان ه م

هرگونــه کمــک ناخواســته پــس از تجســم در آنهــا اســتفاده کــرد. پارامتــر varname را مــی تــوان بــرای 

جمــع آوری امتیازهایــی کــه مشــخص مــی شــود در دســترس بــا حــال اســت، اســتفاده کــرد.

 S بــرای داده  فیلــد  )یــا  وزنهــا  لیســت  sumweights selection weight weights : مجمــوع 

اســتفاده از وزنهــا( را بــرای همــه اتمهــای موجــود در انتخــاب برمــی گردانــد.

 S فاصلــه دو اتــم مشــخص شــده را برمــی گردانــد. اتــم هــا بــه صــورت : ]bond atom list [options

ــخص را  ــول مش ــک مولک ــه ی ــواردی ک ــر در م ــوند. مگ ــی ش ــخص م ــم مش ــای ات ــاخص ه ــتی از ش لیس

از طریــق »molid molecule number« مشــخص کنیــد، ایــن شــاخص هــا بــه مولکــول بــالای 

 atomid1{{ فعلــی اشــاره دارنــد. اگــر اتــم هــا در مولکــول هــای مختلــف هســتند مــی توانیــد از فــرم

]use ... }]molid2[ atomid2{{ ]molid1 اســتفاده کنیــد کــه مــی توانیــد شناســه مولکــول را بــرای 

اتمهــای فــرد تنظیــم کنیــد. توجــه داشــته باشــید کــه پیونــد انــدازه گیــری بــه پیوندهایــی کــه در یــک 

پرونــده psf مشــخص شــده انــد یــا در VMD کشــیده شــده اهمیتــی نمــی دهــد، فقــط فاصلــه را برمــی 

ــتند. ــادق هس ــز ص ــت نی ــدن و ضخام ــق ش ــری، رقی ــدازه گی ــه ان ــرای زاوی ــابه ب ــای مش ــد! چیزه گردان

گزینه های زیر قابل تعیین است:

ــق دارد  ــه آن تعل ــم ب ــک ات ــه ی ــرض ک ــش ف ــول پی  >molid <default molid: مولک

ــا  ــم ه ــت ات ــم در لیس ــن ات ــرای ای ــح ب ــور صری ــه ط ــول ب ــداد مولک ــک تع ــه ی ــر اینک مگ

مشــخص شــده باشــد. عــاوه بــر ایــن، تمــام مشــخصات قــاب بــه ایــن مولکــول اشــاره 

ــر فعلــی اســت.( دارد. )پیــش فــرض مولکــول برت

 >frame <frame : بــه طــور پیــش فــرض مقــدار بــرای فریــم فعلــی بازگردانــده مــی 

شــود امــا یــک فریــم خــاص را مــی تــوان از طریــق ایــن گزینــه انتخــاب کــرد. بــه منظــور 

ــی  ــاب، م ــن ق ــط آخری ــا فق ــا ی ــم ه ــه فری ــرای هم ــر ب ــتی از مقادی ــت آوردن لیس بدس

ــا آخریــن را مشــخص کنیــد. ــم، همــه ی ــه جــای عــدد فری ــد ب توانی

 >first <frame : بــرای مشــخص کــردن اولیــن فریــم از یــک قــاب از ایــن گزینــه 

ــت(. ــی اس ــم فعل ــرض فری ــش ف ــد. )پی ــتفاده کنی اس

ــن  ــاب از ای ــدوده ق ــک مح ــم ی ــن فری ــردن آخری ــخص ک ــرای مش  >last <frame : ب

ــت(. ــول اس ــاب مولک ــن ق ــرض آخری ــش ف ــد. )پی ــتفاده کنی ــه اس گزین

در صورتــی کــه شناســه هــای مولکــول را در لیســت اتــم مشــخص کــرده باشــید، 

مشــخصات کلیــه فریــم هــا بــه مولکــول برتــر فعلــی اشــاره خواهــد کــرد مگــر اینکــه یــک 

مولکــول پیــش فــرض بــا اســتفاده از گزینــه »molid« تنظیــم نشــده باشــد. از آنجــا کــه 

مولکــول بــالا مــی توانــد متفــاوت از مولکولهــای موجــود در اتمهــای منتخــب باشــد، بــه 

طــور کلــی ایــده خوبــی اســت بــرای تعییــن یــک مولکــول پیــش فــرض.

در اینجا چند مثال از استفاده ذکر شده است:

پیونــد انــدازه گیــری }3 5{ - فاصلــه بیــن اتــم هــای 3 و 5 از فریــم فعلــی مولکــول بــالا 

را نشــان مــی دهــد - پیونــد انــدازه گیــری }frame all 1 molid  }5 3- فاصلــه بیــن اتــم 

هــای 3 و 5 مولکــول 1 را بــرای همــه فریــم هــا بازمــی گردانــد.

پیونــد انــدازه گیــری  }first 0 molid }3}1 5 7 - فاصلــه بیــن اتــم 3 مولکــول 0 و اتــم 5 

مولکــول را برمــی گردانــد. مقادیــر بــرای همــه فریــم هــا بیــن هفتمیــن و آخریــن فریــم 

از مولکــول 0 محاســبه مــی شــود.

 S .زاویــه ای را مــی پوشــاند کــه توســط ســه اتم پوشــیده شــده اســت : angle atom_list [options[

هماننــد قالــب ورودی دســتور پیونــد انــدازه گیری.

 S .زاویــه دیافراگــم تعریــف شــده توســط چهــار اتــم را برمــی گردانــد : dihed atom list [options[

هماننــد قالــب ورودی دســتور انــدازه گیــری پیونــد.

 S زاویــه دو ســطحی نادرســت تعریــف شــده توســط چهــار اتــم را : imprp atom list [options[

ــد. ــری پیون ــدازه گی ــتور ان ــب ورودی دس ــد قال ــد. همانن ــی گردان برم

 S: energy energy_term atom_list [parameters] [options[

ــاح  ــد. اصط ــی گردان ــا برم ــم ه ــخصی از ات ــه مش ــرای مجموع ــده را ب ــخص ش ــرژی مش ــاح ان  اصط

انــرژی بایــد یکــی bond, angle, dihed, imprp, vdw  یــا elect باشــد، جاییکــه کــه vdw مخفــف 

ــدان  ــع می ــاس تواب ــر اس ــرژی ب ــت. ان ــتاتیک اس ــرژی الکترواس ــرای ان »van der Waals« و elect ب

ــه  ــه گزین ــود. هم ــی ش ــبه م ــی محاس ــات فعل ــده و مختص ــای داده ش ــروی CHARMM، پارامتره نی

ــه  هــای مربــوط بــه دســتور انــدازه گیــری bond بــرای انــدازه گیــری انــرژی نیــز هســتند. بنابرایــن، ب

عنــوان مثــال مــی توانیــد انــرژی بــرای طیــف وســیعی از قــاب هــای یــک تراژکتــوری درخواســت کنیــد. 

ــوان مشــخص کــرد: ــر را مــی ت همچنیــن قالــب لیســت اتمهــا یکســان اســت. پارامترهــای زی

>k <value : نیــروی ثابــت بــرای انرژی‌هــای پیونــد، زاویــه، dihed و imprp  بــه 

ترتیــب در kcal / mol / A2 یــا kcal / mol / rad2 اســت.

مقــدار تعــادل بــرای طــول بانــد، زاویــه، زاویــه دوســطحی و زاویــه   : >value< x0

یــا درجــه اســت. آنگســتروم  نامناســب17 در  دوســطحی 

>kub <value : نیروی اوری برادلی برای زاویه هایی در kcal / mol / A2 ثابت است.

value< s0< : فاصله تعادل اوری - بردلی برای زاوایا در آنگستروم.

>n <value : تناوب دی هدرال.

>delta <value : تغییر فاز دی هدرال در درجه )معمولاً 0.0 یا 180.0(.

value< rmin1< : فاصله تعادل VDW برای اتم 1 در آنگستروم.

value< rmin2< : فاصله تعادل VDW برای اتم 2 در آنگستروم.

17  . Improper dihedrals
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value< eps1< : عمــق چاه انرژی VDW )اپســیلون( برای اتــم 1 در کیلو کالری / مول.

value< eps2< : عمق چاه انرژی VDW )اپسیلون( برای اتم 2 در کیلو کالری / مول.

value< q1< : بار اتم 1.

value< q2< : بار اتم 2.

>cutoff <value :فاصله کات آف غیرمتصل.

>switchdist <value : فاصله سوئیچینگ غیرمتصل.

بــرای همــه پارامترهــای حذف شــده مقــدار پیش فــرض 0.0 فرض می شــود. بــرای انرژی 

الکترواســتاتیک، بارهــای پیش فــرض از میدان مبتنی بــر اتم مولکول گرفته می شــوند. 

اگــر بــرش تنظیــم نشــده یــا صفــر باشــد، از هیــچ عملکــرد قطــع اســتفاده نمــی شــود.

 S لیســتی از شــاخصهای اتمــی را کــه شــامل ســطح : surface selection gridsize radius depth

ــه  ــا فاصل ــبکه ب ــک ش ــاختن ی ــطح، س ــن س ــد. روش تعیی ــی گردان ــت، برم ــده اس ــاب ش ــای انتخ اتمه

تقریبــاً برابــر بــا gridsize اســت، جایــی کــه هــر نقطــه از شــبکه کامــاً یــا خالــی مشــخص شــده اســت، 

بســته بــه اینکــه آیــا اتمهــای انتخابــی در فاصلــه شــعاعی از نقطــه شــبکه قــرار دارنــد. اگــر پارامترهــای 

ســلولی دوره ای در VMD تعریــف می‌شــود، ایــن مولکــول دوره ای در نظــر گرفتــه مــی شــود و شــبکه 

ــدازه شــبکه ممکــن اســت از آنچــه  منعکــس کننــده مختصــات تصاویــر دوره ای از انتخــاب اســت. ان

بــه روال منتقــل مــی شــود تغییــر کنــد تــا یــک بعــد شــبکه عــدد صحیــح ابعــاد جعبــه حــاوی مولکــول 

متناســب باشــد. ســرانجام، هــر اتمــی کــه در فاصلــه عمــق یــک نقطــه شــبکه خالــی قــرار داشــته باشــد، 

یــک اتــم ســطح در نظــر گرفتــه مــی شــود و دســتور لیســتی از شــاخص هــای اتــم را بــرای همــه ایــن اتــم 

هــا برمــی گردانــد.

 S ــات ــه مختص ــد ک ــی کن ــبه م ــول را محاس ــس تح pbc2onc center [frame frame|last[ : ماتری

را از یــک ســلول PBC دلخــواه تبدیــل مــی کنــد. از آنجــا کــه مرکــز ســلول توســط VMD ذخیــره نمــی 

شــود، بایــد آن را مشــخص کنیــد.

 S ناقلهای جابجایی هســتند B و A :غیر متعامــد وجــود دارد PBC 2 از یک ســلولD در اینجــا یــک نمونــه

کــه بــرای ایجــاد تصاویــر همســایه مــورد نیــاز هســتند. مــوازی مشــخصه ســلول PBC بــا منشــا O در 

مرکــز آن اســت. مربــع در ســمت راســت ســلول واحــد ارتونومــی یعنــی منطقــه ای را کــه در آن اتــم هــا 

بــا تغییــر T پیچیــده مــی شــوند نشــان مــی دهــد.

 S از A pbcneighbors center cutoff [options[ : تمــام اتمهــای تصویــری را کــه در کات آف 

unBCell PBC قــرار دارنــد بــه شــکل دو لیســت برمــی گردانــد. لیســت اول مختصــات اتــم را در خــود 

 unitcell اتــم هــای تصویــر را بــه اتــم هــای موجــود در Indexlist جــای مــی دهــد، و دومــی نقشــه‌ی

ترســیم مــی کنــد. از آنجــا کــه مرکــز ســلول هــای PBC در DCD هــا ذخیــره نمــی شــود و نمــی توانــد در 

VMD تنظیــم شــود، بایــد بــه عنــوان اولیــن آرگومــان توســط کاربــر فراهــم شــود.

اســتدلال دوم )cutoff( حداکثــر فاصلــه )در درجــه‌ی آنگســتروم( از ســلول واحــد PBC بــرای اتمهــا 

در نظــر گرفتــه شــده اســت. بــه عبــارت دیگــر، بــردار قطــع منطقــه اطــراف ســلول pbc را مشــخص مــی 

کنــد کــه بــرای آن بایــد اتــم هــای تصویــر ســاخته شــوند )یعنــی }6 8 0 { بــه معنــی 6 آنگســتروم بــرای 

جهــت A، 8 آنگســتروم بــرای B و هیــچ تصویــری در جهــت C نیســت. (

گزینه های زیر قابل تعیین است:

ــق  ــه آن تعل ــم ب ــک ات ــه ی ــش فــرض ک >molid <molecule number : مولکــول پی

ــم  ــت ات ــم در لیس ــن ات ــرای ای ــح ب ــور صری ــه ط ــداد مولکــول ب ــک تع ــه ی ــر اینک دارد مگ

هــا مشــخص شــده باشــد. عــاوه بــر ایــن، تمــام مشــخصات فریــم بــه ایــن مولکــول 

ــت.( ــی اس ــر فعل ــش فــرض مولکــول برت ــاره دارد. )پی اش

ــده مــی  ــی بازگردان ــم فعل ــرای فری ــه طــور پیــش فــرض مقــدار ب >frame <frame : ب

شــود امــا یــک فریــم خــاص را مــی تــوان از طریــق ایــن گزینــه انتخــاب کــرد. بــه منظــور 

بدســت آوردن لیســتی از مقادیــر بــرای همــه فریــم هــا یــا فقــط آخریــن فریــم بــه ترتیــب 

مــی توانیــد بــه جــای شــماره فریــم، همــه یــا آخریــن را مشــخص کنیــد.

ــر  ــای تصوی ــط آن اتمه ــس فق ــود، پ ــه ش ــی ارائ ــاب اتم ــر انتخ >sel <selection : اگ

برگردانــده شــده در کات آف اتمهــای منتخــب ســلول اصلــی هســتند. در مــورد کات اف 

بــردار بیشــترین مقــدار اســتفاده خواهــد شــد.

>align <matrix : در صــورت تــراز شــدن مولکــول مــی توانیــد ماتریــس تــراز را تهیــه 

کنیــد کــه ســپس بــرای اصــاح چرخــش و تغییــر ســلول pbc اســتفاده مــی شــود.

ــه، اتمهــا  ــا ایــن گزین }boundingbox PBC|{<mincoord> <maxcoord< : ب

در یــک جعبــه اتصــال مســتطیل پیچیــده مــی شــوند. اگــر »PBC« را بــه عنــوان 

اســتدلال ارائــه دهیــد، جعبــه محــدوده جعبــه PBC را محصــور مــی کنــد، امــا ســپس 

کات آف بــه جعبــه محــدود کننــده اضافــه مــی شــود. مقادیــر منفــی بــرای ابعــاد کات 

آف مجــاز اســت و بــه یــک جعبــه کوچکتــر منتهــی مــی شــود. درعــوض شــما مــی 

ــه  ــات minmax تهی ــب مختص ــز در قال ــی را نی ــت سفارش ــه محدودی ــک جعب ــد ی توانی

ــری  ــدازه گی ــتور ان ــا دس ــت ب ــد بازگش ــات مانن ــردار مختص ــامل دو ب ــتی ش ــد )لیس کنی

ــود. ــی ش ــه م ــده اضاف ــه محدودکنن ــه جعب ــاره، کات آف ب ــا، دوب minmax(. در اینج

 S را اینرســی  تــوده و محورهــای اصولــی  inertia selection [moments] [eigenvals[ : مرکــز 
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بــرای اتمهــای انتخــاب شــده برمــی گردانــد. اگــر moments تنظیــم شــده باشــد، ممان‌هــای کشــش 

اینرســی نیــز برمــی گــردد. بــا گزینــه eigenvals، مقادیــر ویــژه مربوطــه نیــز بازگردانــده مــی شــوند. اگــر 

هــر دو پرچــم تنظیــم شــود، مقادیــر ویــژه پــس از ممان‌هــا ذکــر مــی شــوند.

 Ssymmetry selection [plane|I|Cn|Sn [vector]] [tol value] [nobonds] [verbose lev-

el[ : ایــن عملکــرد تقــارن مولکولــی یــک اتــم انتخابــی را ارزیابــی مــی کنــد. الگوریتــم زیربنایــی عناصــر 

تقــارن ماننــد مرکــز وارونگــی، صفحــات آینــه، محــور چرخشــی و بازتــاب هــای چرخشــی را پیــدا مــی کنــد. 

بــر اســاس عناصــر تقــارن یافــت شــده، آن گــروه اصلــی را حــدس مــی زنــد . حــدس نســبتاً قــوی اســت 

ــا حــدی از تقــارن ایــده آل منحــرف مــی  و مــی توانــد مولکولهایــی را کنتــرل کنــد کــه مختصــات آنهــا ت

شــوند. نزدیکتریــن تطابــق بــا بالاتریــن تقــارن برمــی گــردد.

گزینه ها:

>tol <value : بــه شــخص اجــازه مــی دهــد هنــگام بررســی اینکــه آیــا چیــزی متقــارن 

اســت یــا خیــر، تحمــل الگوریتــم را کنتــرل کنــد. مقــدار کمتــری تحمــل کمتــری را نشــان 

مــی دهــد، پیــش فــرض آن 0.1 اســت.

nobonds : اگــر ایــن پرچــم تنظیــم شــده باشــد، هنــگام مقایســه ســاختارها، ترتیــب 

و جهــت گیــری بانــد در نظــر گرفتــه نمــی شــود.

>verbose <level : میــزان خروجــی کنســول را کنتــرل مــی کنــد. ســطح 0 بــه معنــی 

خروجــی نیســت، برخــی از آمــاری را در انتهــای جســتجو )پیــش فــرض( ارائــه مــی دهــد. 

ســطح 2 اطلاعــات تکمیلــی در مــورد هــر مرحلــه ارائــه مــی دهــد، و 2، 3، 4 اطلاعــات 

بیشــتری را بــرای هــر تکــرار ارائــه مــی دهــد.

ــود  ــی ش ــام م ــم انج ــاب منظ ــارن روی انتخ ــتجوی تق >idealsel <selection : جس

امــا ســپس عناصــر تقــارن یافــت شــده بــا انتخــاب گزینــه انتخــاب شــده بــا ایــن گزینــه 

تحمیــل مــی شــوند و جســتجو بــا ایــن انتخــاب دوم تکــرار مــی شــود. بــه عنــوان مثــال، 

ــام  ــدروژن انج ــدون هی ــاب ب ــك انتخ ــر روی ی ــارن را ب ــدس تق ــد ح ــی توان ــن روش م ای

دهــد )كــه ممكــن اســت بــرای گــروه هــای قابــل چرخــش در جهــات تصادفــی باشــد( 

ــاختار  ــرای كل س ــرد را ب ــه ف ــر ب ــای منحص ــم ه ــده آل و ات ــات ای ــم مختص ــوز ه ــا هن ام

بدســت مــی آورد. انتخــاب مشــخص شــده در اینجــا بایــد یــک مجموعــه انتخابــی باشــد 

کــه بــرای جســتجوی تقــارن اســتفاده مــی شــود.

I : بــه جــای حــدس زدن گــروه نقطــه تقــارن انتخــاب، تعییــن کنیــد آیــا مرکــز خامــوش 

ــن 0 و 1  ــره ای بی ــازده نم ــدار ب ــت. مق ــی اس ــز وارونگ ــک مرک ــر ی ــز نمایانگ ــاب مرک انتخ

اســت کــه در آن 1 مطابقــت کامــل را نشــان مــی دهــد.

>plane <vector : بــه جــای حــدس زدن گــروه نقطــه تقــارن انتخــاب، مشــخص کنید 

که آیا صفحات مشــخص شــده توســط بردار عادی آن، صفحه آینه ای از انتخاب اســت. 

مقــدار بــازده نمــره ای بیــن 0 و 1 اســت کــه در آن 1 مطابقــت کامــل را نشــان مــی دهــد.

>Cn|Sn <vector: بــه جــای حــدس زدن گــروه نقطــه تقــارن انتخــاب، مشــخص 

ــا ترتیــب n تعریــف شــده  ــاب چرخشــی Cn / Sn ب ــا بازت ــا محــور چرخــش ی کنیــد کــه آی

ــال، اگــر مــی خواهیــد  ــه عنــوان مث ــا خیــر. ب توســط بــردار بــرای انتخــاب وجــود دارد ی

 C3 ــخصا ــما مش ــت، ش ــی C3 اس ــارن چرخش ــور Y دارای تق ــا مح ــه آی ــد  ک ــوال کنی س

ــه در آن 1  ــت ک ــن 0 و 1 اس ــازی بی ــتی امتی ــدار بازگش ــد. مق ــی کنی ــخص م }0 1 0 {  را مش

مطابقــت کامــل را نشــان مــی دهــد.

Imposeinversion : یک مرکز وارونگی را روی سازه وارد کنید.

]} ...imposeplanes {<vector> [<vector< : صفحــات داده شــده توســط یــک 

لیســت از بردارهــای عــادی را بــر روی ســاختار وارد کنیــد.

 :imposeaxes|imposerotref {<vector> order [<vector> order...{[

محورهــای دوار یــا بازتابهــای چرخشــی را بــر روی ســاختار مشــخص شــده توســط 

لیســتی از جفــت هــای بــردار و یــک عــدد صحیــح تحمیــل کنیــد. هــر جفــت یــک محــور 

ــد. ــی کن ــخص م ــب آن را مش و ترتی

امتیــازات عناصــر تقــارن تکــی بســتگی بــه تحمــل مشــخص دارد. تحمیــل عناصــر 

تقــارن بــر روی یــک ســاختار، اتمهــا را در اطــراف ایــن عناصــر پیچیــده و بــه طــور متوســط 

مختصــات اتمهــا و تصاویــر آن را مــی ســازد. اتمهایــی کــه هیــچ تصویــری بــرای آنهــا 

یافــت نمــی شــود )بــا توجــه بــه آن تحــول( پیچیــده نمــی شــوند. یعنــی، اگــر محــوری را 

ــه مولکولــی تحمیــل کنیــد کــه چنیــن تقــارن دوار در تحمــل معیــن نداشــته باشــد،  ب

هیــچ اتفاقــی نخواهــد افتــاد.

نتایج:

مقــدار بــازده، یــک لیســت جفــت TCL اســت کــه از یــک رشــته برچســب و یــک مقــدار 

ــح  ــر ش ــر آن در زی ــای زی ــب داده ه ــر برچس ــرای ه ــت. ب ــده اس ــکیل ش ــت تش ــا لیس ی

داده شــده اســت:

Pointgroup گــروه نقطــه حــدس زده. بــرای گــروه هــای نقطــه ای کــه نظــم مربــوط 

بــه آن را دارنــد، ماننــد C3v یــا D2، ســفارش بــا »n« جایگزیــن مــی شــود و مــا Cnv یــا 

Dn داریــم. ترتیــب بــه صــورت جداگانــه اعمــال مــی شــود )در زیــر مراجعــه کنیــد(

Order  ترتیــب گــروه نقطــه، یعنــی مرتبــه بالاتریــن محور )در صــورت عدم اســتفاده 0(.

ــای  ــی، محوره ــز وارونگ ــی مرک ــده، یعن ــت ش ــارن یاف ــر تق ــه عناص Elements  خلاص

 * 3 )S6( )C2( * 3 )i) (C3(« :ــال ــه. مث ــای آین ــی، هواپیماه ــای چرخش دوار، بازتابه

.D3d ــروه ــرای گ )sigma(« ب

Missing  عناصــر مربــوط بــه مجموعــه ایــده آل هــا از عناصــر موجــود نیســت )همــان 

قالــب بــالا(. اگــر ایــن یــک لیســت خالــی نباشــد، بــا الگوریتــم یافتــن تقــارن، چیــزی بــه 

طــرز وحشــتناکی پیــش آمــده اســت.

ــان  ــی رود )هم ــار نم ــه انتظ ــروه نقط ــن گ ــرای ای ــه ب ــی ک ــر اضاف Additional  عناص
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قالــب بــالا(. اگــر ایــن یــک لیســت خالــی نباشــد، بــا الگوریتــم یافتــن تقــارن، چیــزی بــه 

طــرز وحشــتناکی پیــش آمــده اســت.

ــده آل«  ــه »ای ــر ب ــده آل )در زی ــات ای ــاس مختص ــر اس ــاب ب ــوده انتخ ــز ت Com  مرک

مراجعــه کنیــد(.

Inertia  لیســت ســه محــور اینرســی، مقادیــر ویــژه لحظــات تانســور اینرســی و لیســتی 

از ســه پرچــم 1/0 کــه مشــخص مــی کنــد بــرای هــر محــور بــی نظیــر اســت یــا خیــر.

Inversion  پرچم 1/0 را نشان می دهد که یک مرکز وارونگی وجود دارد.

Axes  بردارهای عادی تعیین محورهای دوار 

Rotreflect  بردارهای عادی تعیین بازتابهای دوار 

Planes  بردارهای عادی تعیین صفحات آینه

Ideal  مختصــات متقــارن ایــده آل بــرای همــه اتــم هــای انتخــاب. مختصــات بــه 

ــط  ــه توس ــه ای ک ــان مرتب ــد )هم ــده ان ــر ش ــی ذک ــای اتم ــاخص ه ــش ش ــب افزای ترتی

دســتور atomselect “get x y z« برگردانــده شــده اســت(. بنابرایــن مــی توانیــد از 

ــا اتــم هــای انتخــاب خــود را بــر روی مختصــات ایــده آل قــرار  لیســت اســتفاده کنیــد ت

ــد(. ــر مراجعــه کنی ــال زی ــه مث ــد )ب دهی

Unique  فهرست مجموعه ای از اتم ها با مختصات منحصر به فرد.

Orient  ماتریســی کــه مولکــول را با جهــت گیری اســتاندارد GAMESS تــراز می کند.

اگــر مــورد خاصــی موجــود نباشــد )بــه عنــوان مثــال بــدون صفحــات یــا بــدون محــور(، 

مقــدار مربوطــه یــک لیســت خالــی اســت. قالــب جفــت اجــازه مــی دهــد تــا از نتیجــه بــه 

عنــوان یــک آرایــه TCL بــرای دسترســی راحــت بــه مــوارد مختلــف بازگشــت اســتفاده 

کنیــد.

مثال:

menu 9.3.19
فرمان منو، ویندوزهای GUI روی صفحه را کنترل یا پرس و جو می کند.

 S.لیستی از منوهای موجود را برگردانید :  list

 S.منو را روشن کنید : menu name on

 S.منو را خاموش کنید : menu name off

 S.اگر روشن است روشن، اگر خاموش است خاموش کنید : menu name status

 S.را برگردانید x y محل : menu name loc

 S.منتقل کنید )x، y( یک منو را به مکان داده شده : menu name move x y

نــام فهرســت پارامترهــا یکــی از نامهــای زیــر اســت: رنــگ، صفحــه نمایــش، پرونــده هــا، گرافیــک، برچســب هــا، 

اصلــی، مــواد، ramaplot. ارائــه، ذخیــره، دنبالــه، شــبیه ســازی یــا ابــزار.

mol 9.3.20
ــه  ــت ک ــته ای اس ــه، molecule_number رش ــول در VMD. در ادام ــک مولک ــذف ی ــا ح ــاح ی ــری، اص بارگی

توصیــف مــی کنــد مولکــول هــا توســط دســتورات تحــت تأثیر قــرار بگیرنــد. ایــن یکــی از مــوارد زیر اســت: همه، 

ــایی  ــای شناس ــی از کده ــا یک ــگان ی ــت، رای ــوش، ثاب ــن، خام ــده، روش ــش داده ش ــال، نمای ــال، غیرفع ــالا، فع ب

منحصــر بــه فــرد عــدد صحیــح کــه بــه هنــگام بارگیــری بــه مولکــول هــا اختصــاص داده شــده اســت )بــا شــروع 

0(. پــس از حــذف یــک مولکــول، کدهــا )molID( مــورد اســتفاده مجــدد قــرار نمــی گیرنــد، بنابرایــن اگــر بــه 

عنــوان مثــال شــما ســه مولکــول را بارگــذاری کــرده ایــد )شــماره 0، 1، 2(، مولکــول را بــا molID برابــر بــا 0 حــذف 

کــرده و ســپس بارگــذاری یــک مولکــول دیگــر، مولکــول جدیــد  molID 3 خواهنــد داشــت. بنابرایــن، لیســت 

ــه  ــت، از جمل ــن لیس ــود در ای ــول موج ــاخص مولك ــود. ش ــی ش ــول )1 2 3( م ــود در مولک ــای موج ــه ه شناس

ــال،  ــوان مث ــه عن ــالا، ب ــل دسترســی اســت ]9.3.22[. در مــورد ب مــوارد دیگــر، از طریــق دســتور molinfo قاب

مولکولــی کــه آخریــن بــار بارگــذاری شــده اســت، molID برابــر بــا 3 اســت، بــا ایــن حــال، در لیســت مولکــول 

هــا ســوم اســت، بنابرایــن دارای ایــن شــاخص برابــر بــا 2 اســت )از آنجــا کــه مــا از 0 شــروع بــه کار مــی کنیــم(.

ــر  ــرای ه ــروع از 0 ب ــا ش ــوند )ب ــی ش ــاص داده م ــح اختص ــدد صحی ــماره ع ــه ش ــا( ب ــول )نماه ــی مولک بازنمای

ــا را  ــی ه ــود. بازنمای ــی ش ــر م ــره appear 5.4.7[ Graphics[ ظاه ــت در پنج ــن فهرس ــه در ای ــول(، ک مولک

مــی تــوان بــا فرمــان mol اضافــه یــا حــذف کــرد یــا تغییــر داد. همچنیــن بــه روشــهای بیشــتر در مــورد بازیابــی 

ــد. ــه کنی ــتور molinfo ]9.3.22[ مراجع ــه دس ــای مربــوط ب ــش ه ــه بخ ــا ب ــی ه ــورد بازنمای ــات در م اطلاع

 S:  new [ filename ] [ options[

 S:  addfile < filename > [ options[

ــام خانوادگــی  ــر ن ــد از یــک پرونــده اســتفاده مــی شــود. اگــر پارامت mol new بــرای ایجــاد یــک مولکــول جدی

اختیــاری حــذف شــود، یــک مولکــول ســاده و »خالــی« بــدون اتــم ایجــاد مــی شــود )ایــن مــی توانــد بــرای ایجــاد 

ــد  ــد mol جدی ــود(. addfile mol مانن ــتفاده ش ــر اس ــط کارب ــده توس ــف ش ــه تعری ــیم هندس ــرای ترس ــوم ب ب
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اســت بــه جــز اینکــه ســاختار و داده هــای مختصــات بــه جــای ایجــاد یــک مولکــول جدیــد در مولکــول بــالا )هــر 

 new mol و mol کــدام از مولکــول هــا آخریــن بــار بارگــذاری شــده باشــد( بارگــذاری مــی شــوند. افزودنیهــای

هــر دو مجموعــه زیــر را قبــول دارندگزینــه هــا:

ــن  ــر ای ــد اگ ــی کن ــخص م ــره( را مش ــده )psf، pdb، و غی ــوع پرون >type <type : ن

گزینــه حــذف شــود، از پســوند نــام پرونده بــرای حــدس زدن پرونده اســتفاده می شــود. 

در غیــر ایــن صــورت، آنچــه را کــه از نــام پرونــده مــی تــوان حــدس زد، لغــو مــی کنــد.

: first <frame<

 : last <frame<

>step <frame : بــرای پرونــده هــای حــاوی فریــم مختصــات، مشــخص مــی کنــد کــه 

فریــم هــا را بارگیــری کنیــد. فریــم هــا بــا شــروع از 0 فهرســت مــی شــوند. یــک مرحلــه 1 

بدیــن معنــی اســت کــه تمــام فریــم هــای موجــود در آن بارگیــری مــی شــوند. مرحلــه 2 

بــه معنــی بارگــذاری هــر فریــم دیگــر اســت.

>waitfor <frames : بــرای فایل‌هــای هــای حــاوی فریــم مختصــات، تعــداد بارهــا 

را بــرای بارگیــری قبــل از بازگشــت مشــخص مــی کنــد، پیش‌فــرض ۱ اســت. اگــر فریــم 

هــا کمتــر از تعــداد فریــم هــای موجــود در فایــل باشــند، بقیــه فریــم هــا در پــس زمینــه 

بــه روزرســانی هــای بعــدی نمایشــگر VMD بارگــذاری مــی شــوند. اگــر فریــم هــا برابــر 

ــا all باشــند، قبــل از بازگشــت فرمــان تمــام فریــم هــا در کلیــه پرونــده هایــی  ــا ۱- و ی ب

کــه هنــوز در دســت هســتند بــه طــور همزمــان بارگیــری مــی شــوند. قــاب هایــی کــه بــه 

ایــن روش بارگــذاری مــی شــوند ســریعتر از زمانــی کــه در پــس زمینــه بارگــذاری شــوند 

بارگیــری مــی شــوند. اگــر هنــگام ارســال دســتور افزودنــی، پرونــده هــا هنــوز در پــس 

زمینــه بارگیــری مــی شــوند، ابتــدا فریــم های موجــود در پرونــده هــا بارگیری می شــوند.

>volsets <set ids : بــرای پرونــده هــای حــاوی داده هــای حجمــی، مجموعــه داده 

هــا را بــرای بارگــذاری مشــخص مــی کنــد. >set ids< بایــد لیســتی از شــاخصهای 

مبتنــی بــر صفــر باشــد.

>autobonds <on|off : اتوماتیــک روشــن و خامــوش شــدن محاســبه پیونــد را 

ــول  ــی غیرمعم ــر مولکول ــات غی ــذاری مختص ــرای بارگ ــد ب ــی توان ــن م ــد. ای ــال کنی فع

ــر  ــاً اگ ــد )مث ــد باش ــی کن ــد VMD خیل ــردن پیون ــدا ک ــم پی ــه الگوریت ــد ک ــد باش مفی

ــت. ــن اس ــرض روش ــش ف ــد(. پی ــاد باش ــیار زی ــه بس ــی نقط چگال

ــد در  ــده بای ــه پرون ــی ک ــول مولکول ــه مولک ــل شناس ــزودن فای ــرای اف ــط ب Molid : فق

آن بارگــذاری شــود ممکــن اســت مشــخص شــود. ایــن بایــد آخریــن گزینــه مشــخص 

شــده باشــد. در صــورت حــذف، پیــش فــرض مولکــول بالاتــر اســت.

 S بــا  : ]load structure file type structure file [coordinate file type coordinate file

ــده بارگیــری کنیــد. اگــر یــک  ــام )هــای( پرون ــد را از ن اســتفاده از قالــب داده شــده، یــک مولکــول جدی

 :1.8 VMD فایــل مختصــات اضافــی مشــخص شــده اســت، ایــن پرونــده را بارگیــری کنیــد. جدیــد در

کلیــه فریــم هــای موجــود در پرونــده مختصــات قبــل از بازگشــت فرمــان بارگیــری مــی شــود. اگــر ایــن 

 animate مطلــوب نیســت، بــرای کنتــرل دقیــق تــر نحــوه بارگیــری پرونــده هــای مختصــات از دســتور

read اســتفاده کنیــد. نســخه قبلــی VMD فقــط یــک قــاب را قبــل از بازگشــت بارگــذاری مــی کــرد. ایــن 

ــا در صــورت عــدم موفقیــت خطایــی را  ــد ی ــازه ایجــاد شــده را برمــی گردان عملکــرد شناســه مولکــول ت

برمــی گردانــد.

 S داده شــده بارگیــری URL یــک مولکــول از نــوع پرونــده را از آدرس : >urlload <file type> <URL

کنیــد. شناســه مولکــول تــازه ایجــاد شــده یــا خطــا در صــورت عــدم موفقیــت را برگردانیــد. 

 S را بــا کــد الحــاق مشــخص شــده از وب PDB فایــل : >pdbload <four letter accession id

ســایت RCSB بازیابــی کنیــد. شناســه مولکــول تــازه ایجــاد شــده یــا خطــا در صــورت عــدم موفقیــت را 

برمــی گردانــد.

 S.خلاصه وضعیت یک خط را برای هر مولکول چاپ کنید : List

 S ــداد ــا تع ــق ب ــول مطاب ــر مولک ــرای ه ــط را ب ــک خ ــت ی ــه وضعی list molecule_number : خلاص

ــا تعــداد مولکــول مطابقــت داشــته باشــد، وضعیــت  مولکــول چــاپ کنیــد. اگــر فقــط یــک مولکــول ب

ــی،  ــداد بازنمای ــن تع ــا و همچنی ــش ه ــداد نمای ــی تع ــد، یعن ــاپ کنی ــز چ ــول را نی ــن مولک ــی ای بازنمای

ــا. ــک از نمایش‌ه ــر ی ــرای ه ــاب ب ــته انتخ ــی و رش ــبک بازنمای ــزی، س ــگ آمی روش رن

 S.تنظیم روش پیش فرض رنگ آمیزی اتم را تغییر دهید : color coloring_method

 S.تنظیم پیش فرض مواد را تغییر دهید : material material name

 S.تنظیم روش پیش فرض رندر را تغییر دهید : representation rep style

 S.تنظیم پیش فرض انتخاب اتم را تغییر دهید : selection select method

 S] clipplane center clipplane_id rep_number molecule_number [ vector

 S] clipplane color clipplane_id rep_number molecule_number [ vector

 S] clipplane normal clipplane_id rep_number molecule_number [ vector

 S] clipplane status clipplane_id rep_number molecule_number [ boolean

 S آمیــزی رنــگ  روش   :  modcolor rep_number molecule_number coloring_method

ــد. ــر دهی ــده تغیی ــخص ش ــول مش ــده در مولک ــش داده ش ــرای نمای ــی را ب فعل

 S بــرای را  modmaterial rep_number molecule_number material_name : مــاده فعلــی 

ــد. ــر دهی ــده تغیی ــخص ش ــول مش ــده در مولک ــش داده ش نمای

 S روش ارائــه دهــی فعلــی )ســبک( را : modstyle rep_number molecule_number rep_style

بــرای نمایــش داده شــده در مولکــول مشــخص شــده تغییــر دهیــد.

 S بــرای را  فعلــی  انتخــاب   : modselect rep_number molecule_number select_method

ــد. ــر دهی ــده تغیی ــخص ش ــول مش ــده در مولک ــش داده ش نمای
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 S ،ــا اســتفاده از تنظیمــات پیــش فــرض فعلــی بــرای انتخــاب اتــم addrep molecule_number : ب

رنــگ آمیــزی، و روشــهای ارائــه، نمایــه جدیــدی بــه مولکــول مشــخص شــده اضافــه کنیــد.

 S تنظیمــات پیــش فــرض مربــوط بــه رنــگ، ســبک، انتخــاب یــا مــواد را بــر : default category value

روی مقــدار عرضــه شــده تنظیــم کنید.

 S ــده ــخص ش ــده را از مولکــول مش ــش داده ش delrep rep_number molecule_number : نمای

حــذف مــی کنــد.

 S بــا اســتفاده از تنظیمــات پیــش فــرض فعلــی : modrep rep_number molecule_number

بــرای انتخــاب اتــم، رنــگ آمیــزی و روش هــای ارائــه، نمایــه داده شــده را بــه حالــت پیــش فــرض فعلــی 

تغییــر مــی دهــد. 

 S.مولکول ها را حذف کنید : delete molecule_number

 S.مولکول ها را فعال کنید : active molecule_number

 S.مولکول )ها( را غیرفعال کنید : inactive molecule_number

 S.)مولکول )ها( را روشن کنید )ترسیم کنید : on molecule_number

 S.)مولکول ها را خاموش کنید )مخفی کنید : off molecule_number

 S.)ثابت کردن مولکول )ها : fix molecule_number

 S.)رفع ثابت کردن مولکول )ها : free molecule_number

 S.مولکول بالا را تنظیم کنید : top molecule_number

 S.مسیر بارگیری را لغو کنید : cancel molecule_number

 S ســاختار را بعــد از پیونــد زدن و تغییــر نــام اتــم مجــددا تجزیــه : reanalyze molecule_number

و تحلیــل کنیــد.

 S.کنونی timestep بازمحاسبه پیوندها از مسافت برای : bondsrecalc molecule_number

 S.ساختار ثانویه را دوباره محاسبه کنید : ssrecalc molecule_number

 S.مولکول مشخص شده را تغییر نام دهید : rename molecule_number newname

 S ــام ــد. ایــن ن ــام rep داده شــده را برمــی گردان repname molecule_number rep_number : ن

تضمیــن شــده اســت کــه بــرای تمــام تکرارهــای موجــود در ایــن مولکــول بــی نظیــر اســت و حتــی اگــر 

rep_number تغییــر کننــد، در محــل تکــرار باقــی مــی ماننــد.

 S را بــرای نمایــش بــا نــام داده شــده repindex molecule_number name : rep_number

ــدارد.  ــود ن ــول وج ــام در آن مولک ــا آن ن ــی ب ــچ نمایش ــر هی ــا۱- اگ ــد، ی برگردانی

 S هــر زمــان کــه زمانبنــدی مولکــول : ]selupdate rep_number molecule_number [onoff

ــن18  ــوش/ روش ــر خام ــد. اگ ــه روز کنی ــده را ب ــخص ش ــه مش ــرای نمای ــاب ب ــه انتخ ــد، گزین ــر کن تغیی

ــد. ــی گردان ــی را برم ــانی فعل ــت بروزرس ــد، وضعی ــده باش ــخص نش ــودن مش ب

 S ــر ــول تغیی ــدی مولک ــار زمانبن ــر ب colupdate rep_number molecule_number [onoff[ : ه

می‌کنــد، رنــگ محاســبه شــده را بــرای نمایــه‌ی مشــخص شــده بــه روز کنیــد. اگــر خامــوش/ روشــن 

18  . Onoff

بــودن مشــخص نشــده باشــد، وضعیــت بروزرســانی فعلــی را برمــی گردانــد.

 S چندیــن فریــم : ]drawframes molecule_number rep_number [frame_specification

مســیر19 یــا مجموعــه مختصــات را همزمــان بکشــید. ایــن تنظیــم بــه کاربــر اجــازه مــی دهــد تــا یــک یــا 

چنــد محــدوده فریــم را بــرای نمایــش همزمــان انتخــاب کنــد. مشــخصات قــاب در خــال حاضــر یکــی از 

frame_ ــر ــا start:step:end. اگ ــرد: frame_number, start:end,  ی ــی گی ــر را م ــکل‌های زی ش

specification مشــخص نشــده باشــد، دســتور متــن انتخــاب فریــم فعــال فعلــی را بــاز مــی گردانــد.

 S انــدازه ی پنجــره را بــرای مســیرهای روان : ]smoothrep molecule_number rep_number [n

انتخــاب یــا تنظیــم کنیــد. بــه جــای ترســیم نمایــه مشــخص شــده از مختصــات فعلــی، VMD میانگیــن 

مختصــات را از زمــان هــای قبلــی و بعــدی محاســبه مــی کنــد. اگــر n صفــر باشــد، هیــچ هموارســازی 

ــب را  ــری برچس ــدازه گی ــه ان ــازی هیچگون ــن هموارس ــه ای ــید ک ــته باش ــه داش ــود. توج ــی ش ــام نم انج

ــه  ــا ارســال شــده ب ــم ی تحــت تأثیــر قــرار نمــی دهــد و مقادیــر مختصــات بازگشــتی توســط انتخــاب ات

پرونــده هــا را تغییــر نمــی دهــد. ایــن تنهــا در نحــوه رســم نمایــان تأثیــر مــی گــذارد. هموارســازی مــی 

توانــد بــه ویــژه در تجســم ســریع مولکــول هــا نوســان کننــده یــا ســاخت فیلــم مفیــد باشــد.

 S دامنــه مقیــاس رنــگ : ]scaleminmax molecule_number rep_number [min max | auto

را بــرای ایــن نمایــه دریافــت / تنظیــم کنیــد. بــه طــور معمــول مقیــاس رنــگ بــه طــور خــودکار بــه حداقل 

و حداکثــر دامنــه داده مربوطــه مــی رســد. ایــن دســتور مقادیــر بــه طــور اتوماتیــک متناســب شــده را بــا 

مقادیــری کــه تعییــن کــرده ایــد باطــل مــی کنــد. بــرای بــه دســت آوردن مقادیــر فعلــی، آرگومــان هــای 

min و max را کنــار بگذاریــد. بــه جــای حداقــل و حداکثــر از حالــت »خــودکار« اســتفاده کنیــد تــا دوبــاره 

مقیــاس رنــگ را بــه حداکثــر دامنــه تغییــر دهیــد.

 S اینکــه آیــا نمایــش نشــان داده شــده : ]showrep molecule_number rep_number [on | off

ــچ  ــرد و هی ــاب ک ــوان انتخ ــی ت ــان را نم ــای پنه ــد. نمایش‌ه ــم کنی ــا تنظی ــت ی ــود را دریاف ــی ش ــا مخف ی

گرافیکــی را نشــان نمــی دهــد.

 S volume molecule_number <volumeset name> <Origin> <a> <b> <c> #a #b #c

Data>< : یــک مجموعــه داده حجمــی را بــه مولکــول فعلــی اضافــه کنیــد. مبــدأ، a، b و c بردارهایــی 

ــبکه در  ــاط ش ــداد نق ــد. #a، #b و #c تع ــی کنن ــن م ــلولی را تعیی ــردار س ــه ب ــأ و س ــه منش ــتند ک هس

جهــت بــردار ســلول مربوطــه هســتند و در آخــر داده هــا بایــد بــه عنــوان یــک لیســت بــا داده هــای زیــر 

.a محــور و ســرانجام محــور -b ســریعترین، ســپس c نقــاط شــبکه در امتــداد محــور

molecule 9.3.21
مشابه با مول.

19  . trajectory
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molinfo 9.3.22
از دســتور molinfo بــرای بــه دســت آوردن اطلاعــات در مــورد یــک مولکــول )یــا فایــل بارگــذاری شــده( از جمله 

تعــداد اتــم هــای بارگــذاری شــده، نــام پرونــده، انتخــاب هــای گرافیکــی و ماتریس مشــاهده اســتفاده می شــود. 

همچنیــن مــی تــوان از آن بــرای بازگشــت اطلاعــات در مورد لیســت مولکــول های بارگذاری شــده اســتفاده کرد.

هــر مولکــول یــک شناســه منحصــر بــه فــرد دارد کــه هنــگام بارگــذاری بــرای اولیــن بــار بــه آن اختصــاص مــی 

ــد. وقتــی یــک مولکــول  ــد 1 عــدد افزایــش مــی یاب ــرای هــر مولکــول جدی ــد. اینهــا از صفــر شــروع شــده و ب یاب

حــذف شــود، دوبــاره از ایــن شــماره اســتفاده نمــی شــود. یــک مولکــول منحصــر بــه فــرد وجــود دارد، بــه نــام 

مولکــول بــالا ]5.4.2[[، کــه بــرای تعییــن برخــی پارامترهــا ماننــد مرکــز دیــد، داده هــای موجــود در کنتــرل هــای 

انیمیشــن و غیــره اســتفاده مــی شــود.

 S.لیستی از تمام شناسه های مولکول فعلی را برمی گرداند : List

 S.تعداد مولکولهای بارگذاری شده را برمی گرداند : Num

 S.شناسه مولکول بالاتر را برمی گرداند : Top

 S.مین مولکول را برمی گرداند n شناسه : index n

 S}molecule_id get {list of keywords

 S دسترســی و در بعضــی مــوارد اصــاح  : }molecule_id set {list of keywords} {list of values

اطلاعــات مربــوط بــه یــک مولکــول داده‌شــده . لیســت کلمــات کلیــدی شــناخته شــده در جــدول 9.3 

آورده شــده اســت.

مثال‌ها:

vmd > molinfo top get numatoms 
568 
molinfo 0 get {filetype filename} 
pdb /home/dalke/pdb/bpti.pdb 
vmd > molinfo 0 get { {rep 0} {color 0} {rep 1} {color 1} } 
{VDW 1.000000 8.000000} {ColorID 5} Lines 1.0000 SegName

DescriptionSetArgAliasesKeyword

molecular id
index on the molecule list
number of atoms
the name of the molecule (usually the name of the file)
list of filenames for all files loaded for this molecule
list of file types for this molecule
list of databases for this molecule
list of database accession codes for this molecule
list of freeform remarks for this molecule
is/make the molecule active
is/make the molecule drawn
is/make the molecule fixed
is/make the molecule top
get/set the coordinate used as the center
get/set the centering matrix
get/set the rotation matrix
get/set the scaling matrix
get/set the global (rotation/scaling) matrix
get/set the overall viewing matrix
the number of representations
the string for the i’th selection
the string for the i’th representation
the string for the i’th coloring method
number of animation frames
number of volumetric data sets
current frame number
number of elapsed timesteps in an interactive simulation
topology angle types and definitions {type a1 a2 a3 }
topology dihedral types and definitions {type a1 a2 a3 a4 }
topology improper types and definitions {type a1 a2 a3 a4 }
the bond energy (for the current frame)
the angle energy
the dihedral energy
the improper energy
the van der Waal energy
the electrostatic energy
the hydrogen bond energy
the total kinetic energy
the total potential energy
the total energy
the overall temperature
the simulation pressure
the simulation volume
efield
unit cell angle alpha in degrees (for the current frame)
unit cell angle beta in degrees (for the current frame)
unit cell angle gamma in degrees (for the current frame)
unit cell length a in Angstroms (for the current frame)
unit cell length b in Angstroms (for the current frame)
unit cell length c in Angstroms (for the current frame)

N
N
N
N
N
N
N
N
N
Y
Y
Y Y
Y
Y
Y
Y
Y
N
N
N
N
N
N
N
Y
Y
Y
Y
Y
N
N
N
N
N
N
N
N
N
N
N
Y
Y
Y
Y
Y
Y
Y
Y
Y

int 
int 
int
str 
str
str
str
str
str
bool 
bool
bool
bool
vector
matrix
matrix
matrix
matrix
matrix
int 
string
string
string
int
int
int
int
list
list
list
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float
float

dis-
played

colour

elec 

temp 

id
index
numatoms
name
filename
filetype
database
accession
remarks
active
drawn
fixed
top
center
center_matrix
rotate_matrix
scale_matrix
global_matrix
view_matrix
numreps
selection i
rep i
color i
numframes
numvolumedata
frame
timesteps
angles
dihedrals
impropers
bond
angle
dihedral
improper
vdw
electrostatic
hbond
kinetic
potential
energy
temperature
pressure
volume
efield
alpha
beta
gamma
a
b
c

molinfo جدول ۹.۳: کلمات کلیدی تنظیم یا دریافت شده
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mouse 9.3.23
حالت فعلی )mode( ماوس را تغییر دهید، به طور اختیاری تماس های  TCL را فعال کنید.

 S.حالت ماوس را روی چرخش تنظیم کنید : mode 0

 S.حالت ماوس را روی ترجمه تنظیم کنید : mode 1

 S.حالت ماوس را برای مقیاس گذاری تنظیم کنید : mode 2

 S.را بچرخاند N حالت ماوس را تنظیم کنید تا نور : mode 3 N

 S:یکی از موارد زیر اســت N تنظیم کنید، جایی که N حالــت مــاوس را روی حالــت چیدن : mode 4 N

	1 مورد پرسش.

	2 انتخاب مرکز.

	3 انتخاب اتم.

	4 انتخاب پیوند.

	5 انتخاب زاویه.

	6 انتخاب سطح.

	7 حرکت اتم.

	8 حرکت رزیدو.

	9 حرکت قطعه.

.	10 حرکت مولکول

.	11 نیروی روی اتم

.	12 نیروی روی رزیدو

.	13 نیروی روی قطعه

 S ،تمــاس هــا را روشــن یــا خامــوش کنیــد. بــرای اســتفاده از تمــاس هــای برگشــتی : callback on/off

متغیــر vmd_pick_atom_silent را ردیابــی کنیــد. بــرای اطلاعــات در مــورد ردیابــی بــه زیــر مراجعــه کنیــد.

 S.چرخش مداوم صحنه را با ماوس فعال یا غیرفعال کنید : rocking on/off

 S هرگونــه چرخــش صحنــه ای کــه از طریــق مــاوس شــروع شــده اســت و همچنیــن : Stoprotation

هــر گونــه لرزشــی کــه بــا دســتور »rock« شــروع شــود، متوقــف شــود.

parallel 9.3.24
 MPI بــا پشــتیبانی VMD فرمــان مــوازی، امــکان تهیــه اســکریپت مــوازی در مقیــاس بــزرگ را در هنــگام تهیــه

فراهــم مــی کنــد. در صــورت عــدم پشــتیبانی MPI، فرمــان مــوازی هنــوز در دســترس اســت، امــا همانطــور کــه 

مــی توانســت عملکــرد کنــد اگــر یــک VMD بــا قابلیــت MPI در هنــگام اجــرای تنهــا یــک گــره واحــد کار کنــد. 

دســتور مــوازی باعــث مــی شــود تــا اســکریپت هــای آنالیــز بــزرگ بــه راحتــی بــرای اجــرای بــر روی خوشــه هــای 

بــزرگ و ابــر رایانــه هــا پشــتیبانی شــود تــا از عملیــات شــبیه ســازی، تجزیــه و تحلیــل و تجســم پشــتیبانی کنــد 

کــه در غیــر ایــن صــورت بــرای ایســتگاه هــای کاری معمولــی بســیار محاســباتی مــی باشــد ]14، 35، 26، 40[.

 S.نام میزبان گره محاسباتی فعلی را برگردانید : Nodename

 S.گره محاسباتی فعلی را برگردانید MPI رتبه : Noderank

 S .برگردانید VMD را در حال حاضر در حال انجام کار MPI تعداد کل رتبه های : Nodecount

 S ــد، و ــام دهی ــای MPI انج ــام رده ه ــوازی را در تم ــل Allgather م ــک عم allgather object : ی

کاربــر را بــه عنــوان ورودی بــرای هــر تمــاس گیرنــده تعریــف کنیــد. تمــام رتبــه هــای VMD MPI بایــد 

ــد. ــرکت کنن ــات Allgather ش در عملی

 S ــا فراخوانــی رونــد کاهــش تأمیــن شــده allreduce user_reduction_procedure object : ب

 MPI توســط کاربــر، عبــور از یــک شــی تعریــف شــده توســط کاربــر، کاهــش مــوازی را در تمــام رده هــای

انجــام دهیــد. تمــام رتبــه هــای VMD MPI بایــد در عملیــات allreduce شــرکت کننــد.

 S .انجام دهید VMD در اجرای MPI همگام سازی سدی در همه رده های : Barrier

 S یــک اجــرای  بــرای   :  for startcount endcount user_worker_procedure object

ــز کار  ــه ری ــد. برنام ــی کنی ــوازی VMD فراخوان ــدی کار م ــای MPI، از زمانبن ــام رده ه ــبه در تم محاس

VMD از تعــادل بــار پویــا بــرای تعییــن شــاخص هــای کار بــه کارگــران اســتفاده مــی کنــد و روش تمــاس 

ــرای هــر مــورد کار فــرا مــی خوانــد. ــر را ب ــا کارگــر تعریــف شــده توســط کارب ب

 play 9.3.25
 VMD ،بــه جــای کنســول، اجــرای دســتورات متنــی را از یــک فایــل مشــخص شــروع کنیــد. بــا پایــان یافتــن فایــل

ــو باشــد، بنابرایــن  ــو در ت ــی از ســر مــی گیــرد. ایــن دســتور ممکــن اســت ت ــدن را از منبــع قبل دســتورات خوان

ــدن فایــل هــای  ــرای خوان ــتوراتی ب ــد شــامل دس ــی توانن ــوند م ــی ش ــده م ــده خوان ــک پرون ــه از ی ــتوراتی ک دس

دیگــر باشــند.

 S .دستورات را از نام فایل اجرا کنید : Filename

quit 9.3.26
همان خروج
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render 9.3.27
ــا اســتفاده از تنظیمــات صفحــه نمایــش جهانــی VMD و هرگونــه تنظیمــات خــاص رنــدر، تصویــر )صحنــه(  ب

نمایــش داده شــده را بــه پرونــده ای منتقــل کنیــد.

 S.روشهای رندر موجود را لیست کنید : List

 S ــل ــازی قاب ــوش نماس ــی خ ــده ویژگ ــه دهن ــک ارائ ــا ی ــه آی ــد ک ــو کنی ــرس و ج hasaa method : پ

ــر. ــا خی ــرل دارد ی کنت

 S ــازی ــوش نماس ــای خ ــه ه ــداد نمون ــتیبانی تع ــورت پش aasamples method samples : در ص

ــا تنظیــم کنیــد. مــورد اســتفاده توســط ایــن رنــدر را جســتجو ی

 S ــه هــای روشــنایی انســداد ــتیبانی تعــداد نمون aosamples method samples : در صــورت پش

محیــط را کــه توســط ایــن رنــدر اســتفاده مــی شــود، بررســی یــا تنظیــم کنیــد.

 S.قالب ها و حالت های خروجی تصویر موجود را ارائه دهید : formats method

 S.قالب / حالت خروجی تصویر فعال رندر را تنظیم کنید : format method format

 S را بــه نــام فایــل تبدیــل کنیــد و دســتور global scene ،بــا اســتفاده از روش : method filename

پیش‌فــرض را اجــرا کنیــد، جایــی کــه روش مــی توانــد یکــی از مــوارد زیــر باشــد:

	1 .ART

	2 .Gelato

	3 .POV3

	4 .PostScript

	5 .Radiance

	6 .Raster3D

	7 .Rayshade

	8 .Renderman

	9 .Snapshot

.	10 STL

.	11 Tachyon

.	12 TachyonInternal

.	13 1-VRML

.	14 2-VRML

.	15  Wavefront

 S ســپس کنیــد،  تبدیــل  فایــل  نــام  بــه  را   method filename command : global scene

»دســتور« را اجــرا کنیــد. هــر%s در »فرمــان« بــا نــام  فایــل )حداکثــر 5( جایگزیــن مــی شــود.

 S.رشته فرمان پیش فرض را بدست آورید : options method

 S.فرمان پیش فرض جدید را تنظیم کنید : options method command

 S.دستور اصلی پیش فرض را دریافت کنید : default method

rock 9.3.28
صحنه فعلی را به طور مرتب با یک میزان مشخص بچرخانید.

 S.توقف حرکت  : off

 Sحرکت اطراف محور داده شده به میزان درجات گام‌ها در هر رسم : x | y | z > by step <

 S ــم ــر رس ــا در ه ــات گام‌ه ــزان درج ــه می ــده ب ــور داده ش ــول مح ــت ح > x | y | z > by step n : حرک

ــرار  ــوس و تک ــرای گام n، معک ب

rotate 9.3.29
صفحــه کنونــی را بــا یــک زاویــه مشــخص در اطــراف یــک محــور مشــخص بچرخانیــد. ایــن مختصــات اتمــی را 

تغییــر نمــی دهــد.

 S توقــف همــه چرخــش هــا، ماننــد  خامــوش ســازی حرکــت، امــا چرخشــهای مــاوس را نیــز : Stop

متوقــف مــی کنــد.

 S.در حدود درجه های زاویه محور داده شده بچرخید : x | y | z < by angle <

 S.محور داده شده را به زاویه موقعیت مطلق بچرخانید : x | y | z < to angle <

 Sچرخش به میزان درجات گام در هر رسم  : x | y | z > < by | to < angle step <

scale 9.3.30
صحنه فعلی را از بالا یا پایین تراز کنید. این مختصات اتمی را تغییر نمی دهد.

 S.ضرب کنید f ضریب تغییر مقیاس صحنه را با : by f

 S.تنظیم کنید f ضریب مقیاس صحنه را بر روی : to f



139فصـــل نهــــم 138 Tcl رابط متن

stage 9.3.31
یک صفحه شطرنجی را روی صحنه قرار دهید.

 S.مکان را تنظیم کنید : > location < off | origin | bottom | top | left | right | behind

 S.موقعیت مکانی فعلی را دریافت کنید : Location

 S.لیستی از مکانهای ممکن را دریافت کنید : Locations

 S .تعداد پنل ها را در مرحله تا 30 تنظیم کنید : panels n

 Sتعداد پنل های مورد استفاده را بدست آورید : Panels

tool 9.3.32
ابزارهایی را که توسط دستگاههای ردیابی خارجی کنترل می شوند، تنظیم اولیه کرده و کنترل کنید.

 S ابزاری جدید ایجاد کنید : Create

 S .نوع ابزار را تغییر دهید : change type [ toolid [

 S.مقیاس مختصات گزارش شده توسط یک ابزار را تغییر دهید : scale scale [ toolid [

 S.نیرو را در دستگاه بازخورد نیرو افزایش یا کاهش دهید : scaleforce scale [ toolid [

 S .یک بردار را به موقعیت یک ابزار اضافه کنید :  offset x y z [ toolid [

 S .یک ابزار را حذف کنید :  delete [ toolid [

 S.انتخاب کنید SMD فقط یک نمایه واحد را برای کشیدن یا : rep molid repid

 S بــا اســتفاده از نــام موجــود در فایــل پیکربنــدی حســگر، یــک : adddevice name [ toolid [

ــد. ــه کنی ــزار اضاف ــک اب ــه ی ــتگاه را ب دس

 S بــا اســتفاده از نــام موجــود در فایــل پیکربنــدی حســگر، یــک : removedevice name [ toolid [

دســتگاه را از یــک ابــزار خــارج کنیــد.

 S.تماسهای برگشتی برای ابزارها را فعال کنید : callback on/off

translate 9.3.33
اشیاء را در صحنه فعلی برگردانید. این مختصات اتم را تغییر نمی دهد.

 S ــن ــه ای ــید ک ــته باش ــه داش ــه )توج ــد صفح ــور )x، y، z( در واح ــط وکت ــدن توس by x y z : برگردان

ــود(.  ــی ش ــی نم ــات اتم ــر مختص ــث تغیی باع

 S.در واحد صفحه )x، y، z( برگرداندن در موقعیت مطلق : to x y z

user 9.3.34
دستورات سفارشی کاربر را اضافه کنید.

 S .ــد ــاص دهی ــی key اختص ــد اصل ــه کلی ــده را ب ــن داده ش ــتور مت add key key command : دس

هنگامــی کــه key فشــار داده مــی شــود  در حالیکــه مــاوس در پنجــره صفحــه نمایــش اســت، فرمــان 

مشــخص شــده اجــرا مــی شــود.

 S .تعریف فعلی کلیدهای اصلی را چاپ کنید : print keys

برای مثال هایی از استفاده از دستور کاربر، به بخش 5.1.3 مراجعه کنید.

vmdinfo 9.3.35
)Tcl( اطلاعات مربوط به این نسخه از VMD را برمی گرداند.

 S .شماره نسخه را برمی گرداند : Version

 S اطلاعات کامل در مورد این نسخه؛ : Versionmsg

 Sلیست نویسندگان؛ : Authors

 Sنوع معماری )در صورتی که نتوانید بگویید(؛ : Arch

 S.VMD گزینه های مورد استفاده برای کامپایل کردن : Options

 S ؛VMD صفحه اصلی : www

 S .VMD صفحه راهنما : Wwwhelp

این عملکرد بدون Tcl در دسترس است و اطلاعات روی صفحه نمایش داده می شود.

volmap 9.3.36
ــاوی  ــدی20 ح ــه بع ــای س ــبکه ه ــی )ش ــای حجم ــه ه ــی نقش ــای مولکول ــاس داده ه ــر اس ــتور volmap ب دس

ــای  ــش ه ــتفاده از نمای ــا اس ــوان در VMD ب ــی ت ــه م ــد ک ــی کن ــاد م ــبکه( ایج ــه از ش ــر نقط ــدار در ه ــک مق ی

Isosurface و VolumeSlice یــا بــا اســتفاده از حالــت رنــگ آمیــزی حجمــی تجســم کــرد. همچنیــن توجــه 

داشــته باشــید کــه افزونــه VolMap، قابــل دســترس از منــوی VMD Extension، بســیاری از قابلیــت هــای 

ــد. ــی کن ــم م ــی فراه ــی گرافیک ــمت جلوی ــتور volmap را در قس دس

بــرای ایجــاد یــک نقشــه حجمــی، دســتور volmap بــه صــورت زیــر اجــرا مــی شــود، جایــی کــه انتخــاب اتــم، اتــم 

هــا و مولکــول را بــرای محاســبه مشــخص مــی کنــد، و در جایــی کــه  maptype نــوع داده هــای حجمــی بــرای 

ایجــاد را مشــخص مــی کنــد:

volmap <maptype> <atom selection> [optional arguments]

20  . 3D grids
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بــه عنــوان مثــال، بــرای ایجاد نقشــه تراکم جــرم با ضلع ســلول 0.5 آنگســتروم، بــه طور متوســط بیشــتر از تمام 

فریــم هــای مولکــول بــالا و اضافــه کــردن داده هــای حجمــی بــه مولکــول بــالا، در مــوارد زیــر اســتفاده می شــود:

volmap density [atomselect top “all”] -res 0.5 -weight mass -allframes \ 

-combine avg -mol top

مــی  پشــتیبانی   volmap توســط  حاضــر  حــال  در  کــه  حجمــی  هــای  داده  نقشــه  مختلــف  انــواع 

بــه  نقشــه  نــوع  از  توصیفــی  وقتــی  کــه  باشــید  داشــته  توجــه  لطفــاً  اســت.  زیــر  شــح  بــه  شــوند 

مرتبــط  قســمتهای  از  مســتقیماً  مقادیــر  ایــن  دارد،  اشــاره  غیــره  و  بتــا  میــدان  یــا  اتــم  شــعاع 

قبــل  بخواهیــد  شــما  اســت  ممکــن  خــاص،  مــوارد  در  شــوند.  مــی  خوانــده  اتــم  آن  بــرای   VMD

کنیــد. تنظیــم  را  غیــره(  و  بتــا  شــعاع،  )ماننــد  اتــم  انتخــاب  زمینــه   ،volmap تحلیــل  انجــام  از 

 S نقشــه ای از تراکــم اتمــی وزنــی در هــر نقطــه شــبکه ایجــاد مــی کنــد. ایــن کار بــا : Density

جایگــذاری هــر اتــم در انتخــاب بــا توزیــع گاوســی نرمال‌سازی‌شــده از عــرض )انحــراف اســتاندارد( برابــر 

ــا اســتفاده از یــک وزن اختیــاری  ــم ب ــا شــعاع اتمــی آن انجــام مــی شــود. توزیــع گاوســی بــرای هــر ات ب

وزن مــی گیــرد )بــه آرگومــان -weight مراجعــه کنیــد( و وزن یکــی از آنهــا پیــش فــرض می‌شــود )یعنــی 

تراکــم عــدد(. گاوســی هــای مختلــف ســپس بــه صــورت افزودنــی روی یــک شــبکه توزیــع مــی شــوند.

 S ــق ــم، وزن آن از طری ــر ات ــرای ه ــد. ب ــی کن ــاد م ــبکه ایج ــی درون ش ــا وزن اتم ــه ای ب Interp : نقش

ــاری  ــود. وزن اختی ــی ش ــع م ــل( توزی ــل)معادل پیکس ــن وکس ــه 8 نزدیکتری ــه ب ــه جانب ــی س درون یاب

)آرگومــان -weight را ببینیــد( بــه صــورت پیش‌فــرض وزن یکــی از آنهاســت.

 S ــه بیــن آن ــرای آن هــر نقطــه شــبکه شــامل فاصل ــد کــه ب Distance : نقشــه ای را ایجــاد مــی کنی

نقطــه و لبــه نزدیکتریــن اتــم باشــد. بــه عبــارت دیگــر، هــر یــک از نقــاط شــبکه حداکثــر شــعاع کرانــه ای را 

کــه در آن نقطــه قــرار دارد مشــخص مــی کنــد کــه بــا کــره هــای اتــم هــای دیگــر در تقاطــع نیســت. تمــام 

اتمهــا بــا اســتفاده از شــعاع VMD اتــم هــا بــه عنــوان کــره در نظــر گرفتــه می‌شــود.

 S نقشــه میــدان الکترواســتاتیک اتــم انتخابــی را ایجــاد مــی کنــد، کــه : coulomb, coulombmsm

ــه  ــای kBT / e( تهی ــاب )در واحده ــم در انتخ ــر ات ــدی از ه ــر پیون ــی غی ــیل کولومب ــبه پتانس ــا محاس ب

مــی شــود. تولیــد نقشــه کلومبــی بهینــه شــده اســت تــا در صــورت موجــود بــودن از CPU هــای چنــد 

هســته ای و GPU هــای قابــل برنامــه ریــزی اســتفاده کنــد ]16، 17، 18، 19، 20، 21، 22، 23، 24[. 

 S ــرژی ــرداری Ligand Implicit Ligand (ILS(، یــک نقشــه ان ــه ب ــا اســتفاده از تکنیــک نمون Ils : ب

ــات  ــد. اطلاع ــی کن ــاد م ــف ایج ــش ضعی ــا واکن ــی ب ــا دو اتم ــی ی ــک اتم ــد گاز ت ــک لیگان ــع ی آزاد از توزی

ــد. ــاهده کنی ــر مش ــورد ILS را در زی ــی در م تکمیل

 S ــرار ــخصی از کات آف ق ــه مش ــه در فاصل ــه اینک ــته ب ــه بس ــد ک ــی کن ــاد م ــه ای را ایج Mask : نقش

گیریــد )از آرگومــان -cutoff اســتفاده می‌کنــد( از هــر اتمــی در انتخــاب، روی 0 یــا 1 تنظیــم شــده 

باشــد. نقشــه mask معمــولاً در ترکیــب بــا ســایر نقشــه هــا بــه منظــور مخفــی کــردن / پوشــاندن داده 

هایــی کــه دور از منطقــه مــورد علاقــه اســت اســتفاده مــی شــود.

 S بســته بــه اینکــه حــاوی اتــم یــا بیشــتر اتــم باشــد یــا خیــر، هــر نقطــه شــبکه21 بــه : Occupancy

ــغال  ــن اش ــا، ای ــم ه ــیاری از فری ــش از بس ــط بی ــور متوس ــه ط ــه ب ــی ک ــود. هنگام ــی ش ــم م ــا 1 تنظی 0 ی

ــعاع  ــتفاده از ش ــا اس ــا ب ــم ه ــرض، ات ــش ف ــور پی ــه ط ــد. ب ــی کن ــم م ــبکه را فراه ــه ش ــری از آن نقط کس

اتمــی بــه عنــوان کــره هایــی در نظــر گرفتــه مــی شــوند و اگــر در داخــل ایــن کــره قــرار گیــرد، یــک نقطــه 

ــا  ــا اتمه ــد ت ــتفاده کنی ــان -point اس ــود. از آرگوم ــی ش ــه م ــر گرفت ــده22« در نظ ــبکه »اشغال‌ش ش

ــبکه  ــه ش ــد نقط ــی باش ــز اتم ــبکه آن دارای مرک ــب ش ــوند)اگر مکع ــر گرفته‌ش ــاط در نظ ــوان نق ــه عن ب

اســت.( »اشغال‌شــده« 

آرگومان های اختیاری زیر به طور کلی توسط هر نوع نقشه volmap قابل درک است:

 S بــرای محاســبه نقشــه حجمــی از هــر فریــم موجــود در مولکــول بــه جای فقــط جریان :- allframes

فعلــی اســتفاده کنیــد. روش اســتفاده شــده بــرای ترکیــب نقشــه هــای قــاب تراجکتوری‌هــای مختلــف 

را مــی تــوان بــا اســتفاده از آرگومــان -combine مشــخص کــرد. بــه طــور پیــش فــرض، volmap فقــط 

از قــاب فعلــی اســتفاده مــی کنــد. 

 S فریــم ترکیــب  بــرای  اســتفاده  قاعــده   :- combine < avg | max | min | stdev | pmf <

ــن،  ــتن میانگی ــه داش ــا نگ ــا ب ــد. اینه ــی کن ــخص م ــان –allframes را مش ــتفاده از آرگوم ــگام اس هن

حداکثــر یــا حداقــل مقادیــر از محــدوده قابهــای محاســبه شــده مطابقــت دارد. stdev انحــراف 

 اســتاندارد بــرای هــر نقطــه را در محــدوده فریــم هــا بــاز مــی گردانــد، و pmf از میانگیــن حرارتــی

 بــرای هــر نقطــه اســتفاده مــی کنــد. پیــش فــرض میانگیــن اســت بــه جــز نقشــه هــای لیگانــد کــه در آن 

پیــش فــرض pmf اســت.

 S ــه ــم آن ب ــه حج ــت ک ــدان معناس ــن ب ــد. ای ــی کن ــم م ــه را تنظی ــوح نقش res resolution -: وض

ــت. ــوح اس ــول وض ــع آن دارای ط ــه ضل ــود ک ــی ش ــیم م ــک تقس ــب کوچ ــادی مکع ــداد زی تع

 S بــه کاربــر اجــازه مــی دهــد مرزهــای :- minmax {{xmin ymin zmin} {xmax ymax zmax{{

حداقــل حداکثــر شــبکه را کــه در آن نقشــه حجمــی محاســبه مــی شــود، مشــخص کنــد. آرگومــان بــه 

-minmax لیســتی از دو ۳-بــردار اســت کــه حداقــل و حداکثــر مختصــات شــبکه داده حجمــی مــورد 

نظــر را مشــخص مــی کنــد.

 S بــرای تجزیــه و تحلیــل تراجکتوری‌هــای طولانی، می تــوان از خروجی :- checkpoint frequency

میانــی محاســبه حجــم ســنج اســتفاده کــرد. گزینــه checkpoint محاســبات volmap را مجبــور مــی 

کنــد تــا نقشــه ای را کــه تاکنــون محاســبه شــده اســت، در هــر فریــم فرکانــس بــه عنــوان خروجــی ایجــاد 

کنــد. فرکانــس پیــش فــرض 500 اســت؛ تنظیــم فرکانــس بــه صفــر، ویژگــی چــکاپ را غیرفعــال مــی کنــد.

 S مشــخص شــده توســط VMD داده هــای حجمــی نهایــی را در مولکــول : - mol < molid | top<

 Maptype ایجــاد مــی کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، تمــام نقشــه هــا بــه صــورت یک فایــل یــا نــام molid

out.dx ایجــاد می‌شــوند. بــا اســتفاده از گزینــه -mol ایــن مســئله را نادیــده مــی گیــرد.

 S ،اگــر افزونــه نبــود( DX داده هــای حجمــی نهایــی را بــه صــورت یــک فایــل : - o filename
21  . Grid point
22  . Occupied
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افزونــه‌ی .dx اضافــه می‌شــود(ایجاد می‌کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، تمــام نقشــه هــا بــه یــک فایــل یــا 

نــام Maptype out.dx ایجــاد ‌می‌شــوند.

 S آرگومــان هــای اختیــاری زیــر آرگومــان هــای خاصــی هســتند کــه فقــط توســط برخــی از انــواع نقشــه

هــای volmap فهمیــده مــی شــوند. برخــی از آرگومــان هــا فقــط ممکــن اســت در مــورد انــواع خاصــی 

از نقشــه اعمــال شــود یــا ممکــن اســت بــرای انــواع مختلــف نقشــه معنــای متفاوتــی داشــته باشــد:

 S فاصله کات آف را مشــخص می کند. برای نقشه های فاصله، بزرگترین مسیری :- cutoff cutoff

را کــه در نظــر گرفتــه مــی شــود )تعــداد زیــاد بهتــر امــا کندتــر اســت( مشــخص مــی کنــد. بــرای نقشــه 

هــای ماســک23 فاصلــه هــر اتــم را کــه بخشــی از ماســک در نظــر گرفتــه مــی شــود، مشــخص مــی کنــد.

 S.برای‌ اشغال نوع نقشه.اتم‌ها به جای کره ذرات نقطه‌ای در نظر گرفته می‌شوند :- points

 S ــام ــه تم ــد ک ــی کن ــم م ــرب را تنظی ــل ض ــک عام ــی. ی ــه چگال ــوع نقش ــرای ن radscale factor -: ب

ــد. ــی کن ــرب م ــبه ض ــور محاس ــه منظ ــی VMD را ب ــعاع اتم ش

 S بــرای نــوع نقشــه چگالــی. وزن هــر اتــم را بــرای محاســبه : - weight < field name | value list<

چگالــی تنظیــم مــی کنــد. ایــن مــی توانــد نــام هــر زمینــه اتمــی عــددی VMD )ماننــد جــرم، شــارژ، بتــا، 

ــا  ــا طــول یکســان ب ــا دیگــری لیســت Tcl از اعــداد ب ــر، شــعاع، و غیــره( ی اشــغال، کارب
تعــداد اتــم هــا باشــد.

)volmap ils نمونه برداری ضمنی لیگاند )فرمان
ایــن دســتور  یــک نقشــه از نیــروی پتانســیل متوســط تخمینــی )در واحدهــای kBT در 300 کیلوگــرم( جایــگاه 

ــد.  ــا مولتی‌اتمــی در هــر شــبکه نقطــه‌ای24 را محاســبه مــی کن ــد گاز واکنشــی ضعیــف مونواتمــی ی یــک لیگان

ــادی از فریمهــا معتبــر خواهــد بــود. توجــه داشــته  ایــن نتایــج فقــط در صــورت میانگیــن گرفتــن از تعــداد زی

ــر  ــدود 20 براب ــما ح ــبه ILS ش ــتید، محاس ــال هس ــی CUDA فع ــده گرافیک ــک پردازن ــر دارای ی ــه اگ ــید ک باش

ســریعتر از یــک CPU انجــام مــی شــود.

لطفاً به مقاله زیر مراجعه و استناد کنید:

Cohen, J., A. Arkhipov, R. Braun and K. Schulten, ”Imaging the migration pathways for O2, CO, 

NO, and Xe inside myoglobin”, Biophysical Journal 91, 1844–1857, 2006.

نحو فرمان با سایر دستورات volmap متفاوت است و مجموعه گزینه های خاص خود را دارد:

volmap ils molid < minmax | pbcbox > [options]

در اینجــا minmax مرزهــای شــبکه را نشــان مــی دهــد کــه در آن نقشــه حجمــی محاســبه مــی شــود. ایــن بــه 

عنــوان لیســتی از دو ســه بــردار مشــخص شــده اســت کــه حداقــل و حداکثــر مختصــات شــبکه داده حجمــی 

بــه جــای  مــورد نظــر desired {xmin ymin zmin} {xmax ymax zmax{ را نشــان مــی دهــد. اگــر 
23  . mask
24  . gridpoint

مختصــات minmax کلمــه کلیــدی pbcbox را ارائــه دهیــد، شــبکه هــدف روی جعبــه مســتطیل شــکل قــرار 

مــی گیــرد کــه ســلول PBC را محصــور مــی کنــد. یــک انتخــاب معمولــی بــرای پارامترهــای minmax مــی توانــد 

ــه عنــوان مثــال فقــط پروتئیــن( کــه توســط دســتور  جعبــه minmax زیــر مجموعــه سیســتم شــما باشــد )ب

انــدازه گیــری minmax برگردانــده مــی شــود.

ــا  ــده ب ــخص ش ــل )مش ــه کات‌آف تعام ــا در فاصل ــام اتمه ــامل تم ــه ش ــی ک ــبکه، انتخاب ــاد ش ــاس ابع ــر اس ب

ــود. ــی ش ــاب م ــل انتخ ــبه تعام ــرای محاس ــودکار ب ــور خ ــه ط ــد، ب -cutoff( باش

در صورتــی کــه جعبــه minmax شــما از جعبــه محــدوده دوره ای25 بیشــتر باشــد، قســمت هــای غیــر 

همپوشــانی نقشــه شــما تعریــف نشــده و یــک هشــدار چــاپ مــی شــود. در ایــن حالــت شــما بایــد بســته بنــدی 

ــد از  ــی توانی ــن کار م ــرای ای ــرد. ب ــرار گی ــه ق ــز جعب ــتی در مرک ــبکه درخواس ــا ش ــد ت ــر بگیری ــات را در نظ مختص

دســتور بســته pbc از افزونــه PBCtool اســتفاده کنیــد.

در صورتــی کــه محــدوده‌ی اینتراکشــن غیرپیونــدی بیــش از مرزهــای دوره ای نقشــه هــای شــما باشــد باعــث 

 pbc- ایجــاد تعامــل ناقــص خواهــد بــود و یــک هشــدار چــاپ مــی شــوند. اگــر ایــن اتفــاق بیفتــد بایــد از پیــام

اســتفاده کنیــد کــه بــه طــور خــودکار اتــم ســلولهای همســایه را در نظــر مــی گیــرد. 

CHARMM Lennard- ــر ــر روی پارامت ــد ب ــول بای ــم در مولک ــر ات ــی ه ــعاع اتم ــبه، ش ــروع محاس ــل از ش قب

 CHARMM   بایــد روی اتــم  بتــا هــر  Jones Rmin / 2 مربوطــه )در  آنگســتروم( تنظیــم شــود و مقــدار 

 VolMap تنظیــم شــود. ایــن کار بــا اســتفاده از افزونــه )kcal/mol عمــق چــاه انــرژی در( Lennard-jones

VMD انجــام مــی شــود. بــه ســادگی دســتورات زیــر را در محیــط کنســول VMD فراخوانــی کنیــد تــا از مقادیــر 

ــک مولکــول اســتفاده کنیــد: ــم هــای مختلــف ی ــرای ات پیــش فــرض CHARMM ب

package require ilstools 
ILStools::readcharmmparams [list of CHARMM parameter files] 
ILStools::assigncharmmparams <molid>

آرگومان های اختیاری زیر درک می شوند:

 S)0 اولین قاب برای پردازش. )پیش فرض: قاب : first frame-

 S)آخرین فریم برای پردازش. )پیش فرض: آخرین قاب مولکول :- last frame

 S ،در صــورت حــذف شــدن افزونــه( DX داده هــای حجمــی نهایــی را بــه یــک پرونــده :- o filename

افزونــه‌ی .dx اضافــه می‌شــود( منتقــل می‌کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، تمــام نقشــه هــا بــه یــک فایــل 

یــا نــام Maptype out.dx منتقــل مــی شــوند.

 S وضــوح نقشــه نهایــی را تنظیــم مــی کنــد. ایــن بــدان معناســت کــه حجــم آن :- res resolution

بــه تعــداد زیــادی مکعــب کوچــک تقســیم مــی شــود کــه ضلــع آن دارای طــول وضــوح اســت. محاســبات 

بایــد بــر روی یــک شــبکه دقیق‌تــر انجــام شــود )گزینــه -subres را ببینیــد( امــا در انتهــای نقشــه نمونــه 

نهایــی ایــن رزولوشــن مــی شــود. انتخــاب خوبــی بــرای وضــوح شــبکه 1 آنگســتروم اســت )آرگومــان-

res (. وضــوح پاییــن، دیــدن ویژگــی هــا را دشــوار مــی کنــد، مــوارد بالاتــر از نظــر زمــان محاســبه بســیار 

ــب 2-1  ــه ترتی ــن ب ــرات26 پروتئی ــتون فق ــان س ــه نوس ــا ک ــن، از آنج ــد بــود. همچنی ــه خواهن ــر هزین پ

25  . periodic bounday box
26  . protein backbone
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آنگستروم است، وضوح شبکه بالاتر معنی چندانی نخواهد داشت.

 S تعــداد نقــاط در هــر بعــد از شــبکه نمونــه بــرداری، بــه عنــوان مثــال 2 بــرای یــک :- subres num

ــت،  ــرداری اس ــه ب ــدم نمون ــای ع ــه معن ــدار 1 ب ــاخه 3x3x3. مق ــرای زیرش ــا 3 ب ــبکه 2x2x2 ی ــر ش زی

پیــش فــرض )-subres 3( اســت. بــدون نمونــه بــرداری، کاوشــگر در هــر مرکــز ســلول شــبکه قــرار مــی 

گیــرد )بــرای پــروب هــای دیاتومیــک در جهــت هــای مختلــف تصادفــی numconf، بــه عنــوان آرگومان 

مراجعــه کنیــد(. فــرض مــی شــود کــه ایــن موقعیــت بــرای تعامــل پــروب در ایــن وکســل بــا سیســتم 

ــی  ــرژی م ــدار ان ــتروم، مق ــی 1x1x1 آنگس ــل معمول ــدازه وکس ــرای ان ــال، ب ــن ح ــا ای ــد. ب ــده باش نماین

توانــد در داخــل وکســل تفــاوت قابــل توجهــی داشــته باشــد و مقــدار در مرکــز ممکــن اســت نزدیــک بــه 

متوســط نباشــد. نمونــه بــرداری متقابــل بیــش از تعامــل بــر روی یــک زیــر شــبکه منظــم در هــر وکســل 

ــرای قــرار دادن کاوشــگر در هــر وکســل تولیــد مــی کنــد.  ــر ب ــرژی آزاد دقیــق ت در نتیجــه یــک مقــدار ان

اگرچــه ایــن امــر بــه شــدت هزینــه محاســباتی را افزایــش مــی دهــد، امــا توصیــه مــی شــود از نمونــه 

بــرداری اســتفاده کنیــد! زیــر شــبکه 3x3x3 بــرای نقشــه بــا وضــوح  ۱ آنگســتروم انتخاب خوبی اســت.

 S ــت.)پیش ــده اس ــام ش ــازی 27MD انج ــبیه س ــه در آن ش ــن ک ــا در کلوی T temperature -: دم

ــرض: 300( ف

 S انتخــاب اتــم کــه مولکــول پــروب را تعییــن مــی کنــد. قســمتهای شــعاع :- probesel selection

و اشــغال بایــد بــا پارامترهــای شــعاع VDW و VDW epsilon از میــدان نیــرو جمــع شــود )بــه گزینــه 

را   VDW پارامترهــای و  پــروب  توانیــد مختصــات  -probevdw مراجعــه کنیــد(. همچنیــن مــی 

ــد. ــخص کنی ــای -probecoor و -probevdw مش ــه ه ــتفاده از گزین ــا اس ــتقیماً ب مس

 S مختصــات اتمهــای کاوشــگر را بــه صــورت لیســتی ســه گانــه :- probecoor atomcoords

.}xN yN zN  .  .  .z0  y0  x0{تنظیــم کنیــد

 Sپارامترهــای ون در والــس را بــرای هــر اتــم کاوشــگر در فــرم :- probevdw parameterlist

غیرپیونــدی  اینتراکشــن‌های  آنهــا  کنیــد.  تنظیــم 

کاوشگر ارزیابی شده با پتانسیل لنارد-جونز را تعیین می‌کنند.

27  . Molecular dynamic simulation

ــن  ــود. )ای ــی ش ــی م ــه ارزیاب ــی ک  جای
همــان شــکل در فایل‌هــای هــای پارامتــر CHARMM و AMBER اســت(. واحدهــای kcal / mol  و 

Rmin / 2 درجــه آنگســتروم هســتند.

 S هــای پــروب  بــرای  را  مختلــف  هــای  پــروب  گیــری  جهــت  هــای  نمونــه  تعــداد   :- orient n

multiatom در هــر نقطــه شــبکه کنتــرل کنیــد. عــدد n فاصلــه زاویــه ای بردارهــای جهــت یابــی پــروب 

ــد. ــی کن ــن م ــا را تعیی ــن برداره ــک از ای ــر ی ــراف ه ــای اط ــش ه و چرخ

n = 1: فقط از 1 جهت استفاده کنید? 

n = 2: از 6 جهت استفاده کنید )رئوس های یک هشت ضلعی(? 

n = 3: از 8 جهت استفاده کنید )رئوس های شش گوش(? 

 ?)dodecahedron 4: از 12 جهت استفاده کنید )وجه یک = n

 ?)dodecahedron 5: از 20 جهت استفاده کنید )رئوس های یک = n

 ?)Dodecahedron 6: از 32 جهت استفاده کنید )وجوه = n

 ?6 – n ... ،2 ،1 6: تقسیمات ژئودزیکی چهره ایکوتوپایی با فرکانس >n

بــرای هــر جهــت، تعــدادی روتامــر تولیــد خواهــد شــد. فاصلــه زاویــه ای چرخــش هــا در اطــراف 

ــده  ــاب ش ــری انتخ ــت گی ــردار جه ــود ب ــه ای خ ــه زاوی ــا فاصل ــر ب ــاً براب ــری تقریب ــت گی ــای جه برداره

اســت. اگــر کاوشــگر حداقــل یــک محــور تقــارن داشــته باشــد، چرخــش هــای اطــراف بردارهــای جهــت 

گیــری بــر ایــن اســاس کاهــش مــی یابــد. اگــر یــک محــور نامتناهــی )مولکــول خطــی( وجــود داشــته 

باشــد، چرخــش حــذف خواهــد شــد. در صــورت وجــود محــور C2 عمــود بــر عمــق دیگــر، نیمــی از جهــت 

گیریهــا نادیــده گرفتــه مــی شــوند، بــه طــوری کــه هیــچ جفــت غیــر مــوازی وجــود نــدارد.

پروب با تقارن چهار گوشه ای:

 S ــار ــای چه ــوس ه ــط رئ ــده توس ــن ش ــت تعیی ــک از 8 جه ــر ی ــرای ه ــا را ب ــداد روتامره ــا n تع در اینج

ــد. ــی کن ــخص م ــی آن مش ــار ضلع ــی و چه ضلع

 S را کــه فراتــر از تعامــل بیــن پــروب و  CHARMM تنظیــم کات آف واندروالســی : cutoff cutoff-

اتمهــای پروتئیــن در صفــر تنظیــم شــود.

 S انــرژی کات آف کــه بالاتــر از آن اشــغال یــک ســلول شــبکه صفــر در نظــر :- maxenergy energy

گرفتــه مــی شــود. بــرای انــرژی هــای GPU بیــش از 87 همیشــه مطابــق بــا مقادیــر نقطــه شــناور صفــر 

ــر از آن نمــی رود. در مــورد CPU هــا ایــن تعــداد  ــرای اشــغال اســت. از ایــن رو هیــچ نقطــه ای بالات ب

بیشــتر اســت، هرچنــد اشــغال هرچــه پاییــن تــر باشــد از این نقــاط اســتفاده نمی شــود و خطــای مطابق 

ــری  ــه مقادی ــه ب ــت ک ــی نیس ــالاً منطق ــی احتم ــه نهای ــن، در نقش ــد بــود. بنابرای ــاد خواه ــیار زی آن بس

بالاتــر از 10kT بنگریــم کــه ضــرر بزرگــی محســوب نمــی شــود زیــرا مناطــق کــم انــرژی آنهایــی هســتند 

کــه مــا بــه آنهــا علاقــه منــد هســتیم. بنابرایــن احتمــالاً شــما مــی خواهیــد ایــن مقــدار را بیــن 10 و 87 

)مــا در حــال آزمایــش ایــن تســت هســتیم امــا فکــر مــی کنــم 20 کیلــو ولــت یــک شــماره ایمــن باشــد(.

 S بــا اســتفاده از انتخــاب ارائــه شــده، تمــام فریــم هــای تراجکتــوری را بــا قــاب : -alignsel selection

اول تــراز کنیــد. اگــر از ایــن گزینــه اســتفاده نمــی کنیــد، بایــد مطمئــن شــوید کــه همــه فریــم هــا را قبــل 
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از اجــرای Volmap ils تنظیــم کــرده ایــد.

 S فــرض کنیــد مــی خواهیــد مســیر مــورد نظــر خــود را از یــک مولکــول : -transform matrix

متفــاوت بــه یــک قــاب مرجــع تــراز کنیــد. در ایــن حالــت شــما بایــد اولیــن فریــم تراجکتــوری خــود را بــا 

مرجــع تــراز کنیــد و ماتریــس تــراز مطابــق آن را بــا اســتفاده از گزینــه » measure fit » بــا اســتفاده از 

ــد. ــی دهن ــام م ــه را انج ــت از بقی ــد. volmap ils مراقب ــه –transform برگردانی گزین

 S ایــن نشــانه نشــانگر ایــن اســت کــه شــما مــی خواهیــد یــک محــدوده دوره ای از محاســبه : pbc-

ــر از ســلولهای همبســتگی  ــدازه تصوی ــوع مقصــد مــورد نظــر اتمهــای ان ــه ن ILS آگاه باشــید. بســته ب

PBC در نظــر گرفتــه شــده اســت. اتــم هــای مــورد اســتفاده بــرای محاســبه از جعبــه ای انتخــاب مــی 

شــوند کــه بــا قطــع تعامــل در هــر جهــت از انــدازه شــبکه هــدف تجــاوز مــی کنــد.

ــده  ــارج ش ــا از آن خ ــده ی ــازی MD از مرکــز PBC چرخان ــبیه س ــما در مرکــز ش ــه: اگــر مولکــول ش توج

باشــد، تــراز ســاختار مــی چرخــد یــا ســلول PBC را تغییــر مــی دهــد تــا نقشــه شــما ممکــن اســت دیگــر 

ــه حاشــیه هــای نقشــه تعریــف نشــده منجــر مــی شــود و ممکــن  داخــل ســلول PBC نباشــد. ایــن ب

اســت بخواهیــد بازنویســی مختصــات را در نظــر بگیریــد. بازنویســی مجــدد نمــی توانــد چرخــش را خنثی 

کنــد امــا مگــر اینکــه یــک ســلول PBC بســیار مســدود داشــته باشــید کــه تغییــر شــیفت را بــا بازنویســی 

انجــام مــی دهــد، در بیشــتر مــوارد نقشــه را بــدون یــا بــا اثــرات مــرزی کمــی بــه همــراه خواهــد داشــت. 

دســتور بســته بنــدی pbc را از افزونــه PBCtool مشــاهده کنیــد.

هشــدار: اگــر از -pbc اســتفاده مــی کنیــد، فریــم هــای ســازه را قبــل از محاســبه خــود تــراز نکنیــد! ایــن 

 alignsel- ــه ــد از گزین ــما بای ــوض ش ــد. در ع ــی کن ــراب م ــاً خ ــما را کام ــای PBC ش ــلول ه ــف س تعری

ــد  ــی توانی ــما م ــال، ش ــن ح ــا ای ــد. ب ــرل کن ــراز را کنت ــد ت ــد volmap بتوان ــازه دهی ــد و اج ــتفاده کنی اس

 SAME ــا اســتفاده از ماتریــس تبدیــل ــم هــا را ب ــی )یعنــی همــه فری ــاری را در ســطح جهان ــوده خاوی ت

ــق  ــه از طری ــول را ک ــس تح ــد ماتری ــت بای ــن حال ــد. در ای ــراز کنی ــع ت ــاب مرج ــک ق ــه ی ــد( را ب ــراز کنی ت

ــد. ــه کنی ــد تهی ــرده ای ــتفاده ک ــفورماتور اس ترانس

 S  شــما ذخیــره VMD و DCD در فایلهــای PBC از آنجــا کــه منشــا ســلول : pbccenter vector-

نشــود، شــما بایــدآن را مشــخص کنیــد ایــن مــورد متفــاوت از پیــش فــرض }0 0 0 { اســت.

 S ایــن نشــانه درخواســت مــی کنــد تــا فقــط یــک نقشــه ماســک را محاســبه کنــد و بیــان : maskonly-

کنــد کــه بــرای کــدام نقــاط شــبکه انتظــار انــرژی هــای معتبــری داریــم، یعنــی نقاطــی کــه نقشــه هــا برای 

همــه فریــم هــا بــا هــم همخوانــی دارنــد شــامل 1 باشــد، تمــام نقــاط دیگــر 0. خواهــد بــود. بهتــر اســت 

از شــرایط مــرز دوره ای )PBC( اســتفاده نکنیــد، جایــی کــه در آن ممکــن اســت اتفــاق بیفتــد کــه بــه 

دلیــل انتخــاب شــبکه و / یــا چرخــش پروتئیــن جعبــه در شــبکه شــما بــه عــاوه کات آف اینتراکشــن تــا 

حــدی خــارج از سیســتم شــما قــرار بگیــرد کــه ایــن بــدان معنــی اســت کــه شــما برخــی از تعامــل هــا را از 

دســت مــی دهیــد. نقشــه تولیــد شــده توســط حالــت -maskonly  نشــان مــی دهــد کــه ایــن مناطــق 

تعییــن شــده‌ی ill کجــا هســتند.

wait 9.3.37
چنــد ثانیــه بــرای انتظــار قبــل از خوانــدن یــک فرمــان دیگــر مشــخص کنیــد. انیمیشــن در ایــن مــدت ادامــه مــی 

یابــد. اگــر دســتورالعمل پیچیــده Tcl یــا ســاختارهای حلقــه ای فراخوانــی شــود، دســتور انتظــار رفتــار نخواهــد 

ــا زمــان بلــوک کامــل  کــرد. فرمــان انتظــار بــه دلیــل روشــی کــه VMD دســتورات خــود را پــردازش مــی کنــد، ت

کامــل کــد Tcl اجــرا نمــی شــود.

 S.چند ثانیه صبر کنید : Time

sleep 9.3.38
قبــل از خوانــدن دســتور دیگــری، چند ثانیه بــرای خواب مشــخص کنید. انیمیشــن در این مدت متوقف می شــود. 

 S.چند ثانیه زمان خواب : Time

Tcl callbacks 9.4
هنگامــی کــه اتفاقــات خاصــی رخ مــی دهــد، VMD بــا تنظیــم متغیرهــای خــاص Tcl بــه مقادیــر جدیــد، مفســر 

Tcl را آگاه مــی کنــد. بــرای مثــال مــی توانیــد از ایــن ویژگــی بــرای سفارشــی ســازی VMD اســتفاده کنیــد، بــه 

عنــوان مثــال بــا ایجــاد گرافیکــی جدیــد در هنــگام انتخــاب کاربــر اتمــی یــا محاســبه ســاختار ثانویــه در پــرواز، از 

ایــن ویژگــی اســتفاده کنیــد.

بــرای اینکــه ایــن ویژگــی جدیــد در زمــان مناســب اتفــاق بیفتــد، بایــد یــک اســکریپت بنویســید کــه مجموعــه 

ــت  ــد. ثب ــت کنی ــود ثب ــر خ ــورد نظ ــر م ــا متغی ــکریپت را ب ــن اس ــرد، و ای ــی گی ــر م ــا را در ب ــتدلال ه ــی از اس خاص

اســکریپت هــا بــا ردیابــی دســتور Tcl داخلــی انجــام مــی شــود. بــرای اســناد نحــوه اســتفاده از ایــن دســتور بــه 

TclCmd/trace.htm/http://www.tcl.tk/man/tcl8.4 مراجعــه کنیــد. ایــده ایــن اســت کــه پــس از 

ثبــت پاســخ بــه تمــاس خــود، وقتــی VMD مقــدار متغیــر را تغییــر مــی دهــد، فــوراً اســکریپت شــما بــا مقــدار 

جدیــدی از متغیــر بــه عنــوان آرگومــان فراخوانــی مــی شــود. جــدول 9.4 متغیرهــای پاســخ بــه تمــاس موجــود 

در VMD را خلاصــه مــی کنــد.

 ،/http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/script_library در   VMD اســکریپت کتابخانــه  در 

مــی توانیــد تعــدادی از اســکریپت هــا را پیــدا کنیــد کــه از ردیابــی متغیــر Tcl اســتفاده مــی کننــد. در زیــر، یــک 

مثــال ســاده آورده ایــم. روش زیــر اتــم برداشــت شــده را مــی گیــرد و وزن مولکولــی مانــده آن را پیــدا مــی کنــد.

proc mol_weight {args} { 
# use the picked atom’s index and molecule id 
global vmd_pick_atom vmd_pick_mol 
set sel [atomselect $vmd_pick_mol “same residue as index $vmd_pick_atom”] 
set mass 0 
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foreach m [$sel get mass] { 
set mass [expr $mass + $m] 
} 
# get residue name and id 
set atom [atomselect $vmd_pick_mol “index $vmd_pick_atom”] 
lassign [$atom get {resname resid}] resname resid 
# print the result 
puts “Mass of $resname $resid = $mass” 
}

هنگامی که یک اتم انتخاب شد، فرمان mol weight را اجرا کنید تا از آن خارج شوید: 

Mass of ALA 7 : 67.047

ــه  ــی ب ــع ردیاب ــرد. تاب ــی ک ــرا ردیاب ــوان آن ــی ت ــد، م ــی کن ــن م ــاب vmd را تعیی ــداد انتخ ــه VMD روی ــا ک از آنج

ــت:  ــده اس ــت ش ــر ثب ــورت زی ص

trace add variable ::vmd_pick_event write mol_weight

و اکنــون هنــگام انتخــاب یــک اتــم تــوده هــای بصــورت خــودکار چــاپ مــی شــوند. مطمئــن شــوید کــه هنــگام 

کار بــا آن، اثــری را خامــوش نکنیــد )مثــاً پنجــره افزونــه شــما بســته مــی شــود(:

trace remove variable ::vmd_pick_event write mol_weight

DescriptionNameWhen called

0

1

2

1

name of coordinate file

new animation frame

Tcl text equivalent of command

When receiving this event, the 

following global variables are 

also set: vmd pick atom (id 

of picked atom), vmd pick mol 

(id of picked molecule)

name of pointer

id of nearby mol

id of nearby atom

1 if shift key down during pick, 

0 otherwise

frame containing new coordi-

nates

{labeltype labelid } {labeltype 

labelid } ...

1

vmd_molecule(molid)

vmd_molecule(molid)

vmd_molecule(molid)

vmd_initialize_structure(molid)

vmd_trajectory_read(molid)

vmd_frame(molid)

vmd_logfile

vmd_pick_event

vmd_pick_client

vmd_pick_mol_silent

vmd_pick_atom_silent

vmd_pick_shift_state

vmd_timestep(molid)

vmd_graph_label

vmd_quit

Molecule molid was deleted

Molecule molid was created 

(data may not have been 

loaded yet)

Molecule molid was renamed

Structure file loaded

Coordinate file loaded

Molecule molid changed anima-

tion frames

Any VMD command executed

An atom has been picked using 

the ”Pick” mouse mode

Pointer moved.

Pointer moved.

Pointer moved.

Atom picked

IMD coordinate set received

Set of labels to be graphed

Tcl interpreter is shutting 

dow

VMD در Tcl callback جدول ۹.۴: تفسیر متغیرهای
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Python text interface

Chapter 10

پایتـــــون متـــــــن  رابــــط 
فصـــــــل دهـــــــم

VMD 1.6 و بعــد آن حــاوی مفســر پایتــون کامــاً کاربــردی اســت. مترجــم درســت مثــل خــط فرمــان پایتــون عمــل مــی کنــد: مــی توانیــد 

مــاژول هــای خــود را وارد کنیــد و آنهــا را بــا کنســول متــن VMD اجــرا کنیــد. عــاوه بــر ایــن، VMD تعــدادی مــاژول را بــرای بارگــذاری 

مولکــول هــا و کنتــرل نمایشــگر آنهــا فراهــم مــی کنــد.

باینــری هــای مقدماتــی VMD کــه از قبــل ســاخته شــده انــد، در حــال حاضــر از نســخه پایتــون 2.5 اســتفاده مــی کننــد. کــد هــای منبــع 

فعلــی VMD بــرای کامپایــل بــا نســخه هــای Python 2.4 تــا 2.6 در چنــد سیســتم عامــل مــورد آزمایــش قــرار گرفتــه اســت. بنابرایــن 

بســته هــای VMD rpm یــا debb را مــی تــوان درمــورد هــر یــک از ایــن نســخه هــا گــردآوری کــرد.

   Using the Python interpreter within VMD 10.1   

وقتــی VMD را شــروع مــی کنیــد، کنســول متــن VMD بــه طــور معمــول از مفســر دســتور Tcl بــرای پــردازش آنچــه تایــپ مــی کنیــد 

اســتفاده مــی کنــد. بــرای اســتفاده از مفســر پایتــون، بایــد بــه VMD بگوییــد کــه بــه حالــت »Python« تغییــر یابــد. بــرای ایــن کار 

ســه روش وجــود دارد: )1( gopython را در پنجــره کنســول تایــپ کنیــد. )2( pass -python را بــه عنــوان گزینــه خــط فرمــان؛ یــا )3( 

ــد  ــی ده ــزارش م ــه گ ــد ک ــاپ کن ــا را چ ــام خط ــک پی ــر VMD ی ــد. اگ ــرار دهی ــود ق ــده .vmdrc خ ــط پرون ــن خ gopython را در آخری

ــدگان  ــا توســعه دهن ــرای کمــک ب ــون وارد نشــده اســت. ب ــا پشــتیبانی پایت ــون در دســترس نیســت، نســخه VMD شــما ب مفســر پایت

VMD تمــاس بگیریــد. اگــر همــه چیــز خــوب پیــش بــرود، بایــد فرمــان پایتــون را فــوراً »<<< در پنجــره کنســول ببینیــد. بــرای بازگشــت 

 Tcl را طــوری فشــار دهیــد کــه گویــی از پایتــون خــارج شــده ایــد. جابجایــی بــه جلــو و عقب بیــن پایتــون و Ctrl-D کلیــد ،Tcl بــه مفســر

هیــچ کار شــما را از بیــن نمــی بــرد. همــه متغیرهــا و مــاژول هــا تــا زمانــی کــه از VMD خــارج شــوید، همچنــان تعریــف خواهــد شــد.

تایــپ کــردن ’gopython <filename<’ ، کــه در آن نــام >filename< نــام پرونــده ای اســت کــه حــاوی کــد پایتــون باشــد باعــث مــی 

شــود VMD بــه حالــت پایتــون تغییــر کنــد، پرونــده را پــردازش کــرده و ســپس بــه Tcl برگــردد. در ایــن روش مــی توانیــد توابــع پایتــون 

را درون اســکریپت هــای Tcl خــود جاســازی کنیــد!

همچنین می توانید برای اجرای خط دلخواه از کد پایتون، »gopython -command« کد خود را در اینجا وارد کنید.

   Python modules within VMD 10.2   

هنگامــی کــه وارد محیــط VMD Python مــی شــوید، ماژولــی بــه نــام »VMD« را کــه قبــاً بارگــذاری شــده اســت پیــدا خواهیــد کــرد. 

ایــن مــاژول شــامل تمــام مــاژول هــای داخلــی بــرای نوشــتن اســکریپت هــای VMD Python اســت.

VMD بــا کل محیــط Python توزیــع نمــی شــود. بــرای اســتفاده از مجموعــه کتابخانــه هایــی کــه بــه طــور معمــول بــا توزیــع پایتــون 

همــراه هســتند، بایــد بــه پایتــون بگوییــد کــه کتابخانــه هــا را در کجــا پیــدا کنــد. دو روش اصلــی بــرای انجــام ایــن کار وجــود دارد. متغیــر 

محیــط PYTHONHOME بــه محلــی کــه پایتــون نصــب شــده اســت اشــاره مــی کنــد. نســخه نصــب شــده در ایــن مرحلــه بایــد بــا 

نســخه VMD )2.5( مطابقــت داشــته باشــد. بنابرایــن اگــر کتابخانــه هــای پایتــون را در /usr/local/lib/python2.5 داریــد، اضافــه 

ــد را  ــن ترفن ــده .vmdrc ای ــا پرون ــود ی ــدازی خ ــکریپت راه ان ــه اس ــط env (PYTHONHOME) / usr / local ب ــه خ ــردن مجموع ک
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انجــام مــی دهــد.

اگــر مــاژول هــای دیگــری داریــد کــه مــی خواهیــد در VMD از آنهــا اســتفاده کنیــد، از متغیــر محیــط PYTHONPATH اســتفاده کنید 

تــا بــه پایتــون بگوییــد کــه چگونــه آنهــا را پیــدا کنــد. لطفــا توجــه داشــته باشــید کــه هــر یــک از ایــن مــاژول هــا بایــد در برابــر نســخه هــای 

مطابــق بــا بســته Python و زیــر بســته هــای آن کــه بــا باینــری هــای VMD از پیــش ســاخته توزیــع شــده انــد، گــردآوری شــوند. اگــر 

ــا  ــا یــک بســته ب مــی خواهیــد از Python و بســته هــای بومــی آن اســتفاده کنیــد، مجبوریــد VMD را از کــد منبــع کامپایــل کنیــد و ی

کاربــر را نصــب کنیــد کــه مطابــق بــا سیســتم عامــل شــما باشــد. بــرای اطلاعــات بیشــتر بــه هــر کتــاب Python و دســتورالعمل هــای 

تهیــه VMD از کــد منبــع مراجعــه کنیــد.

 Tkinter آن را در هنــگام شــروع پایتــون بارگیــری مــی کنــد تــا ویندوزهــای VMD ،در نصــب پایتــون یافــت شــود Tkinter اگــر مــاژول

مطابــق بــا ویندوزهــای ایجــاد شــده از Tk باشــد. عــاوه بــر ایــن، اگــر Numeric Python را در سیســتم خــود نصــب کــرده باشــید، 

زیرمجموعــه ای بــه نــام vmdnumpy در مــاژول VMD در دســترس خواهــد بــود. بــرای جزئیــات بیشــتر بــه زیــر مراجعــه کنیــد.

   10.3 انتخاب اتم در پایتون   

The built-in atomsel type 10.3.1
جدیــد در VMD 1.8.6: کلاس AtomSel بــه نفــع یــک نــوع داخلــی جدیــد بــه نــام atomsel کاهــش یافتــه 

اســت. نــوع atomsel تقریبــاً بــه همــان روش کلاس AtomSel قدیمــی عمــل مــی کنــد، امــا همچنیــن روش 

هایــی مشــابه رابــط Tcl بــرای بازگشــت ماتریــس هــای مناســب RMS و اســتفاده از آن تحــولات در مختصــات 

فراهــم مــی کنــد.

نــوع atomsel جدیــد در یــک مــاژول داخلــی جدیــد یافــت مــی شــود کــه بــه آن نیــز atomsel گفتــه مــی شــود. 

بــرای بدســت آوردن مســتندات کامــل از کمــک )atomsel( اســتفاده کنید.

)The AtomSel class (DEPRECATED 10.3.2
ــا  ــن کلاس ب ــوارد ای ــد. م ــی کن ــم م ــون فراه ــر پایت ــتفاده در مفس ــرای اس ــم را ب ــاب ات ــک کلاس انتخ VMD ی

مجموعــه ای از شــاخص هــای اتمــی در یــک مولکــول خــاص بــرای یــک مجموعــه مختصــات خــاص مطابقــت 

دارد. پــس از انتخــاب اتــم، مــی توانیــد از خصوصیــات اتــم هــای انتخــاب شــده ماننــد نــام آنهــا، شناســه هــای 

رزیــدو یــا مختصــات پــرس و جــو کنیــد. بــا روشــی مشــابه مــی توانیــد مقادیــر ایــن خصوصیــات را تنظیــم کنیــد. 

شــما همچنیــن مــی توانیــد عملیــات منطقــی را در انتخــاب اتــم انجــام دهیــد، از جملــه پیــدا کــردن تقاطــع یــا 

اتحادیــه دو انتخــاب اتــم یــا یافتــن وارونگــی مجموعــه. ســرانجام، شــما مــی توانیــد عملیــات چندتایــی را بــر 

روی شــیء انتخــاب اتــم انجــام دهیــد تــا شــاخص هــای اتــم در انتخــاب را بررســی کنیــد.

ــب  ــرد. ترکی ــف ک ــاژول AtomSel تعری ــتفاده از روش macro م ــا اس ــوان ب ــی ت ــم را م ــاب ات ــای انتخ ماکروه

دقیقــاً هماننــد دســتورات TCL مشــابه atomselect macro  وatomselect delmacro  اســت. بــرای 

ــد. ــه کنی ــش 9.3.2 مراجع ــه بخ ــتر ب ــات بیش جزئی

در زیر روش های موجود از کلاس AtomSel را خلاصه می کنیم.

 S.یک شیء انتخاب اتم جدید ایجاد می کند : AtomSel(selection = ’all’, molid = 0, frame = 0(

 S.کربنهای آلفا مولکول 1 را انتخاب می کند <<< sel = AtomSel(’name CA’, 1( #

 S.اتم های انتخاب شده را تغییر دهید : select(selection(

 Ssel.select(’resid 5` (

 S.یک کپی از شاخص های اتم انتخاب شده را برگردانید : )(list

 S قــاب مختصــات را بــرای انتخــاب تنظیــم و دریافــت کنیــد. مقادیــر غیــر : frame(value = -1(

ــد. ــر آن برگردانی ــدون تغیی ــاب را ب ــی ق ــدار فعل ــود مق ــد ب ــت خواه مثب
>>> sel.frame(5) 
>>> sel.frame() 
5

 S تعــداد آرگومانهــای رشــته ای را کــه بایــد بــا خاصیــت اتمــی معتبــر ماننــد : ... ,get(attr1, attr2(

ــرای  ــت ب ــتی از ارزش خاصی ــد. لیس ــی ده ــام م ــد، انج ــته باش ــت داش ــا »آب« مطابق ــام«، »x« ی »ن

هــر اتــم در انتخــاب را برمــی گردانــد. بــرای خــواص بولیــن ماننــد »آب« مقــدار برگشــتی 1 در صــورت 

صحیــح بــودن و 0 اگــر غلــط باشــد.

 S<<<’x, y, z = sel.get(’x’, ’y’, ’z (

 S .ــد ــم کنی ــه attr را تنظی ــم مربــوط ب ــت ات ــر در رval، خاصی ــتفاده از مقادی ــا اس set(attr, val( : ب

ــم باشــد. ــم 1 هــم عــدد در انتخــاب ات ــد هــم در انتخــاب ات تعــداد عناصــر در val بای
>>> len(sel)
12
>>> sel.set(’beta’,3)
>>> sel.set(’beta’,(1,2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12))

 S .اتــم هــا را در قســمت انتخــاب بــرای نــام فایــل بنویســید : write(filename, filetype=None(

نــوع فایــل  از نــام فایــل حــدس زده می‌شــود، یــا مــی توانــد بــا نــوع فایــل مشــخص شــود.

 S.یــک انتخــاب اتمــی جدیــد ایجــاد کنید ،sel2 و sel1 بــا اســتفاده از اتمهــای موجــود در : sel1 & sel2

 S.یک انتخاب اتمی جدید ایجاد کنید ،sel2 یا sel1 با استفاده از اتمهای موجود در : sel1 | sel2

 S.یافت نمی شوند ایجاد کنید sel انتخاب اتم جدید را با استفاده از اتمهایی که در :- sel

 S.تعداد اتمهای موجود در انتخاب را برمی گرداند : len(sel(

 S.ایندکس و عملیات برش، اتمهای مربوطه را انتخاب می کنند : sel[0], sel[0:3[

 S مرکــز اتمهــای منتخــب، احتمــالاً بــا وزن، کــه بایــد یــک توالــی باشــد : center(weight=None(

را برگردانیــد.

 S شــعاع از  اســتفاده  بــا   :  sasa(srad), samples=-1, points=None, restrict=None

اختصــاص داده شــده بــرای هــر اتــم، ســطح قابــل دسترســی بــه حــال )SASA( اتــم هــا را برمــی گرداند 

و هــر شــعاع را توســط srad امتــداد مــی دهــد تــا نقاطــی را در کــره پیــدا کنــد کــه در معــرض حــال باشــد. 

ــه انتخــاب  ــی آن لایح ــال در نزدیک ــا ح ــی ب ــل دسترس ــت، فقــط نقــاط قاب ــورت انتخــاب محدودی در ص

در نظــر گرفتــه مــی شــود. پارامتــر امتیــاز را مــی تــوان بــرای جمــع آوری امتیازهایــی کــه مشــخص مــی 
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شــوند در دســترس بــا حــال باشــند، اســتفاده کــرد. ایــن بایــد یــک متغیــر لیســت باشــد.

 S .لیستی از اتمهای پیوند شده به هر اتم را در انتخاب برمی گرداند : )(getbonds

 S ــد ــا بای ــد. پیونده ــم کنی ــاب تنظی ــا را در انتخ ــه اتمه ــوط ب ــای مرب setbonds(bonds( : پیونده

لیســتی از همــان طــول انتخــاب باشــد. هــر عنصــر در لیســت بایــد دنبالــه ای باشــد کــه حــاوی شــاخص 

هــای اتمهایــی باشــد کــه اتــم بــه آن پیونــد دارد.

 S xmin,(  حداقــل و حداکثــر مختصــات اتــم هــا در انتخــاب را بــه عنــوان فــرم چندگانــه : )(minmax

ymin, zmin), (xmax, ymax, zmax(. بــاز مــی گردانــد.

 S sel فاصلــه ریشــه میانگیــن مربــع28 اتمها را در : )rmsd(sel, frame=None, weight=None

از انتخــاب بــر می‌گردانــد. اگــر قــاب ارائــه شــود، مختصــات از قــاب مربوطــه اســتفاده مــی شــود )مثــال 

ــا اســتفاده از مقادیــر وزن، وزن مــی شــود. را ببینیــد(. اگــر وزن داده شــود، RMSD محاســبه شــده ب

 S تحولــی را پیــدا مــی : )align(ref=None, move=None, frame=None, weight=None

ــا وزن اختیــاری weight هماهنــگ مــی  ــا اتــم هــای ref، ب کنــد کــه اتــم هــای موجــود در انتخــاب را ب

کنــد و ایــن تغییــر و تحــول را در مــورد اتــم هــا در حــال حرکــت اعمــال مــی کنــد. مقادیــر پیــش فــرض زیــر 

بــرای همــه آرگومــان هــا ارائــه شــده اســت:

ref : همان مولکول و اتم به عنوان انتخاب، اما همیشه با استفاده از: ? 

تحولــی ?   :  )align(ref=None, move=None, frame=None, weight=None

را پیــدا مــی کنــد کــه اتــم هــای موجــود در انتخــاب را بــا اتــم هــای ref، بــا وزن وزنــی اختیــاری 

هماهنــگ مــی کنــد و ایــن تغییــر و تحــول را در مــورد اتــم هــا در حــال حرکــت اعمــال مــی کنــد. 

مقادیــر پیــش فــرض زیــر بــرای همــه آرگومــان هــا ارائــه شــده اســت: 

ref : همــان مولکــول و اتــم بــه عنــوان انتخــاب، امــا همیشــه بــا اســتفاده از اولیــن � 

قــدم در ایــن مولکــول.

Move : تمام اتم های موجود در مولکول انتخاب.� 

Frame : قــاب انتخــاب و قــاب حرکــت را نادیــده مــی گیــرد، امــا روی قــاب Ref تأثیــر � 

ــذارد. نمی گ

Weight : پیش فرض وزن یکنواخت در تمام اتم ها در انتخاب.� 

اولین زمان در مولکول.� 

Move : تمام اتم های موجود در مولکول انتخاب.� 

Frame : قــاب انتخــاب و قــاب حرکــت را نادیــده مــی گیــرد، امــا روی قــاب Ref تأثیــر � 

ــذارد.  نمی گ

Weight : پیش فرض وزن یکنواخت در تمام اتم ها در انتخاب. � 

ــی ?  ــر را برم ــود در کات آف یکدیگ ــای موج ــت اتمه contacts(cutoff, sel=None( : جف

گردانــد. اگــر sel  نباشــد، اتمهــای موجــود در جفــت بایــد در انتخــاب باشــند. در غیــر ایــن 

ــود. ــد ب ــی از sel خواه ــاب و دوم ــت از انتخ ــر جف ــم اول در ه ــورت، ات ص

28  . root-mean-square distance

An atom selection example 10.3.3
در مثــال اول، مــا مولکــول alanin.pdb را بارگــذاری مــی کنیــم، و یــک انتخــاب اتمــی متشــکل از کربــن هــای 

آلفــا ایجــاد مــی کنیــم. توجــه داشــته باشــید کــه AtomSel نــام کلاس اســت کــه نمونــه هــای انتخــاب اتــم را 

تولیــد مــی کنــد. نمایــش رشــته ای شــی را بــا وارد کــردن نــام آن و فشــار دادن بازگشــت نشــان مــی دهیــم. ایــن 

متــن مــورد اســتفاده در انتخــاب را نشــان مــی دهــد.

در مرحلــه بعــد نشــان مــی دهیــم کــه چگونــه انتخــاب هــای اتمــی بــه صــورت چندتایــی عمــل مــی کننــد: مــی 

توانیــم طــول آنهــا را بــا اســتفاده از دســتور داخلــی )len )( ســاخته شــده( بدســت آوریــم و بــا اســتفاده از عملگــر 

بــرش ]:[ یــک نســخه از اتمهــای انتخــاب شــده را در یــک tuple بازگردانیــم.

در آخــر، عملیــات دریافــت و تنظیــم را نشــان مــی دهیــم. عملیــات )(get تعــداد آرگومانهــای رشــته ای را مــی 

گیــرد. بــرای هــر آرگومــان، لیســتی از مقادیــر پایتــون را کــه مربــوط بــه آن رشــته اســت، برگردانــد. عملکــرد )(

set اجــازه مــی دهــد تــا فقــط یــک ویژگــی را بــه طــور همزمــان تغییــر دهیــد. بــا ایــن حــال، شــما مــی توانیــد 

یــک مقــدار واحــد را تصویــب کنیــد، کــه بــرای تمــام اتــم هــای انتخــاب شــده اســتفاده مــی شــود، یــا یــک دســته 

ــه  ــم مربوط ــه ات ــت ب ــود در لیس ــر موج ــت مقادی ــن حال ــه در ای ــم، ک ــاب ات ــدازه انتخ ــدازه ان ــه ان ــت ب ــا لیس ی

اختصــاص مــی یابــد. در انتخــاب مــا در مثــال زیــر از ایــن رفتــار اســتفاده مــی کنیــم و ابتــدا مقــدار فعلــی بتــا را 

بــرای انتخــاب ذخیــره مــی کنیــم، ســپس مقــدار بتــا را بــرای 5 اتــم انتخــاب شــده بــه 5 مــی رســانیم و در آخــر 

دوبــاره بــا اســتفاده از نتایــج دریافــت مجــدد مقادیــر اصلــی را تنظیــم مــی کنیــم.

>>> from molecule import *
>>> from AtomSel import AtomSel
>>> load(’alanin.pdb’)
>>> CA = AtomSel(’name CA’)
>>> CA
name CA
>>> len(CA)
12
>>> CA[:]
(0, 5, 11, 17, 23, 29, 35, 41, 47, 53, 59, 65)
>>> resname, resid = CA.get(’resname’, ’resid’)
>>> resname
[’ACE’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’ALA’, ’C
BX’]
>>> resid
[1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11, 12]
>>> x,y,z=CA.get(’x’,’y’,’z’)
>>> x
[-2.1840000152587891, 1.4500000476837158, 1.9809999465942383, 0.54100000858306885,
2.8090000152587891, 5.9079999923706055, 5.0440001487731934, 4.5659999847412109,
7.9340000152587891, 9.7329998016357422, 8.1689996719360352, 9.2229995727539062]
>>> y
[0.5910000205039978, 0.0, 3.6429998874664307, 4.8410000801086426, 
2.5559999942779541,
3.7860000133514404, 7.4190001487731934, 6.7989997863769531, 5.0819997787475586,
7.9559998512268066, 10.515999794006348, 8.5710000991821289]
>>> z
[0.9100000262260437, 0.0, -0.9089999794960022, 2.3880000114440918, 
4.3920001983642578,
2.5859999656677246, 3.244999885559082, 6.9559998512268066, 7.2639999389648438,
5.5669999122619629, 7.8870000839233398, 11.013999938964844]
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>>> beta = CA.get(’beta’)
>>> CA.set(’beta’,5)
>>> CA.set(’beta’,beta)
>>>

Changing the selection and the fram 10.3.4
هنگامــی کــه مولکــول در VMD شــامل چندیــن مجموعــه مختصــات )فریــم( اســت، انتخــاب هــای اتمــی بایــد 

بداننــد کــه کــدام فریــم را بــه آنهــا ارجــاع مــی دهنــد، بــه خصــوص هنگامــی کــه شــما انتخــاب اتــم مبتنــی بــر 

ــه طــور  ــد. ب ــا z را داری ــا درخواســت مختصــات مختلفــی ماننــد مختصــات y ،x ی ــد ی ــه را انجــام مــی دهی فاصل

پیــش فــرض، انتخــاب هــای اتمــی در پایتــون از قــاب 0، یعنــی اولیــن مجموعــه مختصــات اســتفاده مــی کننــد. 

مــی توانیــد قــاب را هنــگام انتخــاب اتــم یــا بــا اســتفاده از روش قــاب )( مشــخص کنیــد. ارســال هیــچ آرگومــان 

بــرای قــاب )( مقــدار فعلــی قــاب را برمــی گردانــد.

>>> load(’psf’,’alanin.psf’,’dcd’,’alanin.dcd’)
>>> resid5 = AtomSel(’resid 5’, frame=50)
>>> resid5.frame()
50
>>> resid5.frame(22)
>>> resid5.frame()
22

بــا یــک روش مشــابه، شــما مــی توانیــد اتــم هــای انتخــاب شــده یــک شــیء انتخــاب اتــم را بــا اســتفاده از عمــل 

انتخــاب )( انتخــاب کنیــد. در ادامــه بــا مثــال قبلــی:...

>>> resid5
resid 5
>>> resid5.select(’resid 7’)
>>> resid5
resid 7
>>>

Combining atom selections 10.3.5
پس از ایجاد یک یا چند انتخاب اتم، می توانید آنها را ترکیب کنید تا موارد جدیدی ایجاد کنید.

>>> CA = AtomSel(’name CA’)
>>> resid5 = AtomSel(’resid 5’)
>>> CA
name CA
>>> resid5
resid 5
>>> ANDsel = CA & resid5
>>> ORsel = CA | resid5

>>> NOTsel = -CA
>>> ANDsel
(name CA) and (resid 5)
>>> ORsel
(name CA) or (resid 5)
>>> NOTsel
not (name CA)
>>>

ــد، از  ــته باش ــف داش ــای مختل ــم ه ــداد فری ــا تع ــد ی ــف باش ــای مختل ــی از مولکوله ــم ترکیب ــاب ات ــی انتخ وقت

ــود. ــی ش ــتفاده م ــم اس ــاب ات ــن انتخ ــاب از اولی ــول و ق مولک

RMS example 10.3.6
مثــال: فاصلــه RMS بــا وزن مخصــوص را از قــاب اولیــه پیــدا کنیــد. ایــن فرضیــه یــک مولکــول را دارد و زمــان 

حرکــت آن از قبــل بارگیــری شــده اســت )بــه توضیحــات کلاس Molecule مراجعــه کنیــد(.

from AtomSel import AtomSel
from Molecule import *
# Get a reference to the first molecule.
m=moleculeList()[0]
# Select all atoms.
sel=AtomSel()
# We are comparing to the first frame.
sel.frame(0)
# Get the mass weights.
mass = sel.get(’mass’)
Here’s another RMSD example that uses the {\tt align} method:
\begin{verbatim}
from AtomSel import AtomSel
from Molecule import Molecule
mol1=Molecule()
mol1.load(’proteins/alanin.psf’)
mol1.load(’proteins/alanin.dcd’)
n = mol1.numFrames()
sel=AtomSel(’backbone’)
# align all frames with the first frame, using the backbone atoms
for i in range(1,n):
sel.align(frame=i)
# align all frames with frame 10.
for i in range(1,n):
sel.align(ref=sel.frame(10), frame=i)
# Align residues 1-3 from frame 10 with frame 20, but use all backbone atoms
# to perform the fit.
resid123=AtomSel(’resid 1 to 3’)
sel.align(ref=sel.frame(20), frame=10, move=resid123)
# GOTCHA ALERT: sel.frame(10).align(ref=sel.frame(20)) does not work!!
# That’s because sel.frame(10) overrides frame 20 in this case since they
# are applied to the same AtomSel instance. Either use the frame argument,
# as illustrated here, or create a new AtomSel instance for the reference.
# Perform a mass-weighted RMSD alignment and compute the mass-weighted
# RMS distance from the first frame.



159فصـــل دهــــم 158 رابط متن پایتون

w=sel.get(’mass’)
rms=[]
ref=AtomSel(’backbone’,frame=0)
for i in range(n):
rms.append(sel.frame(i).align(ref=ref, weight=w).rmsd(ref, weight=w))
# Initialize result list.
rms=[]
# Go!
for i in range(m.numFrames()):
rms.append(sel.rmsd(sel, frame=i, weight=mass))
Here’s another RMSD example that uses the align method:
from AtomSel import AtomSel
from Molecule import Molecule
mol1=Molecule()
mol1.load(’proteins/alanin.psf’)
mol1.load(’proteins/alanin.dcd’)
n = mol1.numFrames()
sel=AtomSel(’backbone’)
# align all frames with the first frame, using the backbone atoms
for i in range(1,n):
sel.align(frame=i)
# align all frames with frame 10.
for i in range(1,n):
sel.align(ref=sel.frame(10), frame=i)
# Align residues 1-3 from frame 10 with frame 20, but use all backbone atoms
# to perform the fit.
resid123=AtomSel(’resid 1 to 3’)
sel.align(ref=sel.frame(20), frame=10, move=resid123)
# GOTCHA ALERT: sel.frame(10).align(ref=sel.frame(20)) does not work!!
# That’s because sel.frame(10) overrides frame 20 in this case since they
# are applied to the same AtomSel instance. Either use the frame argument,
# as illustrated here, or create a new AtomSel instance for the reference.
# Perform a mass-weighted RMSD alignment and compute the mass-weighted
# RMS distance from the first frame.
w=sel.get(’mass’)
rms=[]
ref=AtomSel(’backbone’,frame=0)
for i in range(n):
rms.append(sel.frame(i).align(ref=ref, weight=w).rmsd(ref, weight=w))

   Python callbacks 10.4   

ممکــن اســت برخــی از اســکریپت هــای پایتــون هنــگام وقــوع حــوادث مختلــف در VMD بخواهنــد کــه از آنهــا مطلع شــوند. مکانیســم 

ابــراز ایــن علاقــه ثبــت یــک عملکــرد پاســخ بــه تمــاس بــا مــاژول ویــژه تهیــه شــده توســط VMD اســت. هنگامــی کــه رویــداد مــورد 

نظــر رخ مــی دهــد، تمــام توابــع ثبــت شــده نامیــده مــی شــوند. VMD اطلاعــات توابــع خــاص مربــوط بــه رویــداد را منتقــل مــی کنــد. 

مجموعــه رویدادهــای برگشــت تمــاس در جــدول 10.4 ذکــر شــده اســت.

Function argumentsWhen called Name

none

(molid, frame)

(name of topic)

(molid, 1 or 0)

(molid, atomid, 

key shift state (1 if shift pressed, 0 otherwise)

(value)

(molid, frame)

(molid, filename)

Screen redraw

Molecule changes coordinate frame

User pushes help button on Main window

Molecule created or deleted

Atom picked in graphics window

Bond, angle, or dihedral label created

New IMD coordinate frame received

Completion of coordinate file read/write

Display_update

frame

help

initialize_structure

pick_atom

pick_value

timestep

trajectory

VMD جدول ۱۰.۱: تفسیر بازخوانی‌های29 موجود در اسکریپت‌های پایتون در حال اجرا در

کلیــه عملکردهــای برگشــت پذیــر بایــد دو آرگومــان داشــته باشــند. اولیــن آرگومــان یــک شــیء خواهــد بــود کــه در زمــان ثبــت تابــع داده 

مــی شــود. VMD از ایــن شــیء اســتفاده نمــی کنــد، آن را بــه ســادگی ذخیــره کــرده و در هنــگام فراخوانــی عملکــرد برگشــتی، آن را بــه 

پاســخ بــه تمــاس ارســال مــی کنــد آرگومــان دوم عملکــرد تابــع پاســخ بــه بســته، بســته بــه نــوع پاســخ بــه کار، یــک عنصــر حــاوی 0 یــا 

بیشــتر عناصــر خواهــد بــود. نــوع اطلاعــات بــرای هــر تمــاس برگشــتی در ســتون ســوم جــدول 10.4 ذکــر شــده اســت.

تمــاس هــای برگشــتی بــا اســتفاده از روش اضافــه کــردن پاســخ بــه تمــاس / تاخیــر برگشــتی مــاژول VMD.vmdcallbacks ثبــت و 

ثبــت مــی شــوند. نحــو ایــن روش هــا:
def add_callback(name, func, userdata = None):
def del_callback(name, func, userdata = None):

نــام بایــد یکــی از نــام هــای پاســخ دهنــده در جــدول 10.4 باشــد. تابــع شــیء عملکــرد اســت. userdata هــر شــیئی اســت؛ اگــر هیــچ 

شــیئی تهیــه نشــود، هیــچ کــدام بــه عنــوان اولیــن آرگومــان بــرای عملکــرد پاســخ بــه تمــاس ارســال نمــی شــوند. بــرای لغــو پاســخ بــه 

تمــاس، از همــان نــام، کارکــرد و داده هــای کاربــر اســتفاده شــده در هنــگام ثبــت پاســخ بــه کار مــی گیریــد. همیــن عملکــرد ممکــن 

اســت چندیــن بــار بــا اهــداف مختلــف کاربــر ثبــت شــود.

29  . callbacks
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Using Tkinter menus in VMD 10.4.1
رابــط شــی گــرا بــه Tk معــروف بــه Tkinter بــا مفســر تعبیــه شــده Python گنجانــده شــده اســت. شــما مــی 

توانیــد Tkinter GUI را بــه روش معمــول و بــا یــک احتیــاط ایجــاد کنیــد: روش Tkinter.mainloop )( هرگــز 

ــانی  ــد. VMD از بروزرس ــی کن ــل م ــود VMD تداخ ــداد خ ــه روی ــا حلق ــر ب ــن ام ــرا ای ــود، زی ــی ش ــد فراخوان نبای

Windows GUI بــرای شــما مراقبــت خواهــد کــرد.

   Controlling VMD from Python 10.5   

دســتورات کنتــرل VMD از Python بــه مــاژول هایــی تنظیــم مــی شــوند کــه تقریبــاً بــا دســتورات Tcl مطابقــت دارنــد. وارد کــردن کلیه 

دســتورات در یــک نمونــه بــه دلیــل همپوشــانی برخــی از توابــع )بــه عنــوان مثــال،) listall(( توصیــه نمــی شــود. تمــام دســتورات در زیــر 

ذکــر شــده اســت، بــا نــام نمونــه داده شــده توســط عنــوان بخــش.

animate 10.5.1
ــوند،  ــش داده ش ــات نمای ــای مختص ــم ه ــه فری ــرل اینک ــرای کنت ــرک، ب ــه مح ــود از نمون ــون موج ــات پایت عملی

اســتفاده مــی شــود.

 S : )forward(

 S بــه منظــور افزایــش یــا کاهــش VMD رو بــه جلــو )( و معکــوس )( باعــث مــی شــود کــه : (reverse(

تعــداد فریــم، بــه طــور خــودکار فریــم هــای متحــرک را شــروع کنــد.

 S : )once(

 S : )rock(

 S در حــال VMD ( : یــک بــار )(، راک )(، و حلقــه )( نحــوه کنتــرل چرخــه فریــم هــا را وقتــیloop(

متحــرک کــردن یــک ســری فریــم اســت، کنتــرل مــی کنــد. یــک بــار )( باعــث مــی شــود کــه VMD هنــگام 

رســیدن بــه اولیــن یــا آخریــن قــاب، متوقــف شــود. rock )( باعــث مــی شــود کــه VMD هــر بــار کــه بــه 

آغــاز یــا پایــان مــی رســد، جهــت خــود را معکــوس کنــد. loop )( باعــث مــی شــود کــه VMD از ابتــدا بــا 

رســیدن بــه آخریــن قــاب، یــا از آخریــن قــاب در صــورت رســیدن بــه آغــاز، از ابتــدا ادامــه دهــد.

 S در حــال حاضــر VMD مطابــق بــا حالــت انیمیشــن ،»Loop’« یــا ،style() : Once”»، «”Rock

بــاز مــی گــردد.

 S.انیمیشن را روی قاب معین تنظیم کنید و انیمیشن را مکث کنید : goto(frame(

 S.به پایین ترین بخش فریم بروید، و سپس مکث کنید : )prev(

 S.به بالا ترین بخش فریم بروید، و سپس مکث کنید : )next(

 S  .فریم های انیمیشن را متوقف کنید : )pause(

 S / را تحریــک مــی کنــد دریافــت VMD نــخ نســبی را کــه فریــم هــای متحــرک : speed(value(

تنظیــم کنیــد. مقــدار بایــد بیــن 0 و 1 باشــد. اگــر مقــداری کمتــر از 0 داده شــود، ســرعت تغییــر نخواهــد 

ــد ســرعت همیشــه برگردانــده مــی شــود. کــرد. مقــدار جدی

 S را تحریــک مــی کنــد دریافــت / تنظیــم VMD نــخ نســبی را کــه فریــم هــای متحــرک : )skip(value

کنیــد. مقــدار بایــد بیــن 0 و 1 باشــد. اگــر مقــداری کمتــر از 0 داده شــود، ســرعت تغییــر نخواهــد کــرد. 

مقــدار جدیــد ســرعت همیشــه برگردانــده مــی شــود.

 S بازگردانــدن  اینکــه آیــا مولکــول بــا شناســه مشــخص فعــال اســت یــا خیــر. بــه : )is active(molid

ایــن معنــا کــه؛ آیــا بــه انیمیشــن پاســخ مــی دهــد یــا نــه.

 S .مولکــول را بــا شناســه داده شــده فعــال یــا غیــر فعــال کنیــد : )activate(molid, trueorfalse

ــه روز مــی کننــد. مولکــول  مولکــول هــای فعــال، فریــم هــای مختصــات خــود را در طــول انیمیشــن ب

هــای غیرفعــال نمــی کننــد.

axes 10.5.2
عملیــات پایتــون موجــود از واحــد محورهــا، بــرای تغییــر مــکان نمایــش محورهــا در پنجــره گرافیکــی، اســتفاده 

مــی شــود.

 S :  OFF, ORIGIN, LOWERLEFT, LOWERRIGHT, UPPERLEFT, UPPERRIGHT

ثابــت هــای رشــته تعریــف شــده در واحــد محورهــا بــرای تنظیــم محــل محورهــا.

 S .یک شیء رشته را مطابق با مکان فعلی محورها برمی گرداند : )(get location

 S بــا اســتفاده از یکــی از ثابــت هــای تعریــف شــده در مــاژول، محــل : )set location(location

ــد.  ــم کنی ــا را تنظی محوره

color 10.5.3
عملیــات پایتــون کــه از مــاژول رنــگ موجــود اســت، بــرای تغییــر تعاریــف رنــگ، نقشــه هــای رنگــی یــا ویرایــش 

مقیــاس رنــگ اســتفاده مــی شــود. تمــام مقادیــر rgb و مقیــاس رنــگ بایــد در محــدوده 0 تــا 1 باشــد.

 S.لیستی از دسته های رنگ موجود را برمی گرداند : )(categories

 S یــک فرهنــگ لغــت از جفــت هــای نــام / رنــگ را بــرای دســته رنــگ داده : )get colormap(name

شــده برمــی گردانــد.

 S ــد set colormap(name, dict( : تعاریــف رنــگ را بــرای رنــگ هــا در رنــگ مشــخص تغییــر دهی

دســته بنــدی. کلیدهــای موجــود در ضبــط بایــد از کلیدهــای لیســت شــده توســط colormap بــرای 

ــد دارای  ــر بای ــن مقادی ــد. ای ــت ندارن ــه لیس ــازی ب ــا نی ــه کلیده ــه هم ــند، اگرچ ــا باش ــته رنگه آن دس

ــی باشــند. نامهــای قانون

 S دیکشــنری را کــه کلیدهــای آن همــه اســامی رنــگ قانونــی اســت برگردانــده شــده : )(get colors
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و مقادیــر مربــوط بــه آن مقادیــر RGB از رنــگ اســت کــه بــه صــورت یــک مجموعــه 3 گانــه نشــان داده 

شــده اســت.

 S تغییــر مــی دهــد. کلیدهــا را بایــد از VMD را بــرای رنــگ هــا در RGB مقادیــر : )set colors(dict

کلیدهایــی کــه بــا رنــگ دریافــت مــی شــوند انتخــاب کنیــد )(. مقادیــر بایــد از 3 نوبــت شــناور باشــد.

 S.روش مقیاس رنگ فعلی را برمی گرداند : )(scale method

 S .لیستی از تمام روشهای مقیاس رنگ موجود را برمی گرداند : )(scale methods

 S.حد وسط مقیاس رنگ فعلی را برمی گرداند : )(scale midpoint

 S .حداقل مقیاس رنگ فعلی را برمی گرداند : )(scale min

 S.حداکثر مقیاس رنگ فعلی را برمی گرداند : )(scale max

 S روش مقیــاس رنــگ، نقطــه میانــی، حداقــل یــا : )set scale(method, midpoint, min, max

ــا اســتفاده از آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی قابــل تنظیــم  حداکثــر را تغییــر دهیــد. همــه ویژگــی هــا ب

هســتند.

display 10.5.4
عملیــات پایتــون کــه از مــاژول نمایشــگر موجــود اســت، بــرای کنتــرل دوربیــن VMD و همچنیــن بــه روزرســانی 

صفحــه اســتفاده می شــود.

 S یــک بروزرســانی صفحــه نمایــش را اعمــال ،VMD FLTK بــدون بررســی منوهــای : )(update

. کنید

 S.صفحه نمایش و سایر رابط های کاربر را به روز کنید : )(update ui

 S را بــه FLTK فرمــان دهیــد کــه بــه طــور مرتــب نمایشــگرها و منوهــای VMD بــه : )(update on

روز کنــد.

 S بگوییــد کــه نمایشــگر را مرتبــاً بــه روز نکنــد. نمایشــگر فقــط هنگامــی VMD بــه : )(update off

فراخوانــی مــی شــود کــه display.update )( فراخوانــی شــود.

 S.لیستی از حالتهای استریو موجود را برمی گرداند : )(stereomodes

 S ــش ــه نمای ــاژول صفح ــده در م ــف ش ــته تعری ــای رش ــت ه PROJ PERSP, PROJ ORTHO : ثاب

بــرای تنظیــم کلمــه کلیــدی پیــش بینــی در روش مجموعــه.

 S : )set(**keywordlist

 S ( : تنظیــم )( و کنتــرل )( خــواص نمایشــگر مختلــف را کنتــرل کنیــد. کلمــات کلیــدی زیــرget(key

ــافت،  ــاع، مس ــی، ارتف ــه کانون ــمی، فاصل ــد: چش ــی گردن ــاز م ــد و ب ــی پذیرن ــناور را م ــه ش ــر نقط مقادی

نزدیــک، کلیــپ، farclip. کلمــات کلیــدی زیــر مقادیــر boolean را بــرای خامــوش یــا خامــوش قبــول 

مــی کننــد: آنتیالیــا، عمــق، کشــیدن اســتریو بایــد یکــی از مقادیــر بازگشــتی توســط اســتریومدها باشــد 

)(. طــح ریــزی بایــد یکــی از ثابــت هــای PROJ باشــد کــه در ایــن مــاژول تعریــف شــده اســت. انــدازه 

بایــد لیســتی از دو عــدد صحیــح باشــد کــه مربــوط بــه عــرض و ارتفــاع نمایشــگر در پیکســل ها اســت.

evaltcl 10.5.5
روش evaltcl دسترســی بــه مترجــم اصلــی VMD Tcl را از پایتــون فراهــم مــی کنــد. ایــن یــک رشــته بــا 

ــی  اصل هــدف  ــد.  کن مــی  بــی  رزیا ا را  آن  و  کشــد  مــی  طــول  آرگومــان  یــک  ــوان  ــه عن دســتورات Tcl ب

دســترس  در   Tcl ز  ا فقــط  کــه  اســت  یــی  را کا بــه  دسترســی  یتــون  پا مفســر  بــه  دسترســی  آن 

بــه عنــوان مثــال پلاگیــن هــای  رد،  نــدا وجــود  یتــون  پا در  معــادل  اجــرای  هیــچ  هنــوز  و  اســت 

ــر  Tcl. مثــال هــای اســتفاده: مبتنــی ب

from VMD import evaltcl
versionid=evaltcl(’vmdinfo version’)
evaltcl(’play somescript.tcl’)

graphics 10.5.6
ــک  ــواه از گرافی ــدی D دلخ ــیاء 3 بع ــاد اش ــرای ایج ــت، ب ــود اس ــی موج ــاژول گرافیک ــه از م ــون ک ــات پایت عملی

اولیــه اســتفاده مــی شــود. اولیــن اســتدلال بــرای همــه عملیاتهــا، شناســه یــک مولکــول Graphics اســت. 

ــار )"گرافیکــی"،  ــار )( در مــاژول مولکــول ایجــاد مــی شــوند: ب ــا اســتفاده از فرمــان ب مولکــول هــای گرافیکــی ب

"تســت"( یــک مولکــول گرافیکــی بــا نــام "آزمــون" ایجــاد مــی کنــد. بــرای راس و عــادی، یــک سیســتم چنــد گانــه 

بــا ســه مــورد شــناور لازم اســت.

 S.مثلثی با رئوس داده شده بکشید : )triangle(id, v1, v2, v3

 S نقــاط بــا  را  اســتوانه  یــک   : )cylinder(id, v1, v2, radius=1.0, resolution=6, filled=0

ــر کــردن  ــر، و پ ــوح تصوی ــگاری، وض ــید. پرتون ــده بکش ــاط داده ش ــط نق ــده توس ــخص ش ــی مش انتهای

)ایــن کــه آیــا انتهــای آن بایــد پوشــانده شــود یــا خیــر( ممکــن اســت بــا آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی 

ــود. ــخص ش مش

 S .یک نقطه را در مختصات داده شده بکشید : )point(id, v

 S ــورت ــه ص ــید. ب ــوس داده شــده خــط بکش line(id, v1, v2, style=’solid’, width=1( : بیــن رئ

ــرض  ــود، و ع ــخص ش ــته« مش ــا »شکس ــد« ی ــوان »جام ــه عن ــط ب ــبک خ ــت س ــن اس ــاری، ممک اختی

ممکــن اســت عــدد صحیحــی مثبــت باشــد.

 S ــی ــد. ابتدای ــی کن ــوش م ــا خام ــن ی ــواد را روش ــه، م ــک اولی ــرای گرافی materials(id, onoff( : ب

ــد. ــا 1 )روشــن( باش ــوش( ی ــا 0 )خام ــد ی ــرد. onoff بای ــی گی ــر قــرار نم ــت تأثی ــته تح قــرار دادن در پش

 S ــی ــم م ــول تنظی ــن مولک ــه در ای ــای اولی ــک ه ــه گرافی ــرای هم ــواد را ب material(id, name( : م

ــت. ــده اس ــت داده ش ــط material.listall )( برگش ــه توس ــد ک ــادی باش ــای م ــی از نامه ــد یک ــام بای ــد. ن کن

 S ( : رنــگ را بــرای بدویــات اولیــه گرافیــک تنظیــم کنیــد. رنــگ ممکــن اســت )1( یــکcolor(id, color
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ــد، )2( یــک عــدد  ــه شــامل ســه شــناور باشــد کــه مقــدار RGB را مشــخص مــی کن ــد گان سیســتم چن

صحیــح مربــوط بــه یــک شــاخص رنــگ یــا )3( رشــته ای مربــوط بــه یــک نــام رنــگ باشــد.

 S v2 ــه در ــه در v1 و نقط ــا پای ــروط را ب ــک مخ cone(id, v1, v2, radius=1.0, resolution=6( : ی

بکشــید. شــعاع و وضــوح ممکــن اســت اختیــاری بــا آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی مشــخص شــود.

 S ترســیم را  کــره   :  )sphere(id, center=(0.0, 0.0, 0.0), radius=1.0, resolution=6

کنیــد. مرکــز کــره، شــعاع و وضــوح ممکــن اســت بــه صــورت اختیــاری بــا آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی 

ــود. ــخص ش مش

 S ( : متــن را در موقعیــت معیــن رســم کنیــد )مشــخص شــدهtext(id, pos, text, size=1.0

توســط یــک دســته از ســه شــناور بــا اســتفاده از متــن رشــته. انــدازه ممکــن اســت بــه صــورت اختیــاری 

ــا اســتفاده از آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی مشــخص شــود(.  ب

 S گرافیــک ابتدایــی را بــا نمایــه داده شــده حــذف مــی کنــد. از طــرف دیگــر، اگــر : )delete(id, index

رشــته »همــه« بــه عنــوان فهرســت منتقــل شــود، تمــام primitives گرافیــک هــا حــذف مــی شــوند.

 S گرافیــک کنــد.  مــی  حــذف  شــده  داده  نمایــه  بــا  را  ابتدایــی  گرافیــک   : )replace(id, index

primitive بعــدی اضافــه شــده در موقعیــت تــازه تخلیــه شــده قــرار خواهــد گرفــت. ابتــدای گرافیــک 

ــود. ــی ش ــه م ــر گرفت ــت از س ــای لیس ــدی در انته بع

 S رشــته ای را توصیــف مــی کنــد کــه گرافیــک را بــا شــاخص داده شــده توصیــف : )info(ind, index

مــی کنــد. اگــر ایــن شــاخص نامعتبــر باشــد، یــک اســتثناء IndexError مطــح مــی شــود.

 S.شاخص های گرافیک معتبر اولیه را در یک لیست برمی گرداند : )listall(ind

imd 10.5.7
عملیــات پایتــون موجــود از مــاژول imd، بــرای نمایــش و تعامــل بــا یــک مولکــول در یــک شــبیه ســازی دینامیک 

مولکولی.

 S میزبــان اجــرا مــی شــود وصــل شــوید host بــه یــک شــبیه ســازی کــه در : )connect(host, port

و بــه اتصــالات ورودی در port گــوش دهیــد.

 S .در صورت وصل شدن، مکث کنید : )(pause

 S ــه ــرا ادام ــه اج ــازی ب ــبیه س ــن ش ــوید. ای ــدا ش ــازی ج ــبیه س ــال، از ش ــورت اتص detach)( : در ص

ــود.  ــی ش ــت نم ــتری دریاف ــم بیش ــچ فری ــال هی ــدد اتص ــراری مج ــا برق ــا ت ــد داد، ام خواه

 S .در صورت اتصال، شبیه سازی را خاتمه دهید. ارتباط نیز از بین می رود : )(kill

 S تنظیــم / دریافــت کنیــد کــه چنــد بــار شــبیه ســازی از راه دور فریــم هــای : )transfer(rate

مختصــات را بــه VMD مــی فرســتد. اگــر نــخ حــذف شــود یــا منفــی باشــد، هیــچ اقدامــی صــورت نمــی 

گیــرد و مقــدار فعلــی بازگردانــده مــی شــود. مقــدار 1 بــا هــر فریــم ارســال شــده مطابقــت دارد. مقــدار 2 

بــا هــر فریــم دیگــر مطابقــت دارد، و غیــره

 S تنظیــم / دریافــت کنیــد کــه اغلــب چارچــوب هــای مختصــات دریافــت شــده توســط : )keep(rate

ــا منفــی باشــد،  VMD بــه عنــوان بخشــی از انیمیشــن نگهــداری مــی شــوند. اگــر نــخ حــذف شــود ی

هیــچ اقدامــی صــورت نمــی گیــرد و مقــدار فعلــی بازگردانــده مــی شــود. مقــدار 0 بدیــن معنــی اســت 

کــه هیــچ فریــم ذخیــره نمــی شــود. مقــدار 1 بــا هــر فریــم ذخیــره شــده مطابقــت دارد. مقــدار 2 بــا هــر 

فریــم دیگــر مطابقــت دارد، و غیــره.

 S بــه قــاب جدیــدی کــه از طریــق unitcell نحــوه انتقــال اطلاعــات : )copyunitcell(True/False

IMD دریافــت مــی شــود را کنتــرل کنیــد. اگــر تنظیــم شــود روی اطلاعــات ســلول واحــد False )پیــش 

فــرض( از اتصــال IMD گرفتــه مــی شــود. از آنجــا کــه پروتــکل IMD در حــال حاضــر هیچگونــه مفــادی 

بــرای برقــراری ارتبــاط اطلاعــات ســلول واحــد نــدارد، ابعــاد ســلول واحــد بــر صفــر تنظیــم مــی شــود. 

اگــر روی True ســلول تنظیــم شــود، اطلاعــات ســلول از قــاب قبلــی کپــی مــی شــود.

 ،NPT درســت( بــا شــبیه ســازی ها در گــروه( imd.copyunitcell هنــگام اســتفاده از : WARNING

اطلاعــات unitcell حاصــل نادرســت خواهــد بود.

label 10.5.8
عملیــات پایتــون کــه از مــاژول برچســب موجــود اســت، بــرای ایجــاد، نمایــش / پنهــان کــردن و حــذف برچســب 

هــا بــرای اتــم هــا، پیوندهــا، زاویــه هــا یــا چنــد ســطحی هــا اســتفاده مــی شــود.

 S انــواع برچســب  توســط مــاژول برچســب، بــرای : ATOM, BOND, ANGLE, DIHEDRAL

اســتفاده بــه عنــوان اولیــن آرگومــان روشــهای افزودنــی، لیســت، نمایــش، پنهــان کــردن و حــذف کــردن 

تعریــف مــی شــود.

 S هــا و molid .یــک برچســب از نــوع داده شــده ایجــاد کنیــد : )add(type, molids, atomids

 ATOM، ــای ــب ه ــرای برچس ــدد ب ــا 4 ع ــاوی 1، 2، 3 ی ــای ح ــب ه ــب دارای برچس ــه ترتی ــد ب ــا بای اتمه

ــی  ــا DIHEDRAL باشــند. اگــر برچســب قبــاً وجــود داشــته باشــد، هیــچ عمل BOND، ANGLE ی

انجــام نمــی شــود. برگــه ای متناســب بــا برچســب ارجــاع شــده را مــی تــوان برگردانــد کــه مــی توانــد در 

ــود ــتفاده ش ــت )( اس ــوارد دریاف ــذف )( و م ــردن )(، ح ــی ک ــش )(، مخف ــای نمای روش ه

 S لیســتی از برچســب هــای نــوع داده شــده را برمــی گردانــد. عناصــر لیســت اشــیاء : )listall(type

فرهنــگ لغــت پایتــون هســتند کــه دارای کلیدهــای زیــر هســتند: molid، atomid، مقــدار، روشــن. 

مقادیــر molid و atomid سیســتم هــای چنــد گانــه ای هســتند کــه حــاوی شناســه مولکول و شناســه 

ــرای برچســب هــای  ــا صفــر ب ــرای برچســب هســتند. مقــدار مقــدار عــددی برچســب هندســه ی ــم ب ات

ATOM اســت. در صــورت نشــان دادن برچســب 1، و اگــر برچســب مخفــی اســت 0 اســت.

 S برچســب داده شــده را روشــن کنیــد. برچســب بایــد یــک فرهنــگ لغت باشــد : )show(type, label

کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن سیســتم هــای چنــد گانــه هســتند. اگــر ایــن 

سیســتم هــا بــا شناســه هــای مولکــول و شناســه هــای اتــم در یــک برچســب موجــود مطابقــت داشــته 
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باشــند، برچســب روشــن مــی شــود. اگــر برچســب وجــود نداشــته باشــد ValueError را بــالا مــی بــرد.

 S ــت ــگ لغ ــک فرهن ــد ی ــب بای ــد. برچس ــوش کنی ــده را خام ــب داده ش hide(type, label( : برچس

باشــد کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن سیســتم هــای چنــد گانــه هســتند. 

اگــر ایــن سیســتم هــا بــا شناســه هــای مولکــول و شناســه هــای اتــم در یــک برچســب موجــود مطابقــت 

داشــته باشــند، برچســب خامــوش مــی شــود. اگــر برچســب وجــود نداشــته باشــد ValueError را بــالا 

مــی بــرد.

 S ــت ــگ لغ ــک فرهن ــد ی ــب بای ــد. برچس ــذف کنی ــده را ح ــب داده ش delete(type, label( : برچس

باشــد کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن سیســتم هــای چنــد گانــه هســتند. 

اگــر ایــن سیســتم هــا بــا شناســه هــای مولکــول و شناســه هــای اتــم در یــک برچســب موجــود مطابقــت 

داشــته باشــند، برچســب حــذف مــی شــود. اگــر برچســب وجــود نداشــته باشــد ValueError را بــالا 

مــی بــرد.

 S ــات ــم مختص ــر فری ــرای ه ــده ب ــب داده ش ــر برچس ــتی از مقادی getvalues(type, label( : لیس

موجــود در برچســب را برمــی گردانــد. اگــر اتــم هــای موجــود در برچســب بــه مولکــول هــای مختلفــی 

تعلــق داشــته باشــند، فقــط مختصــات مولکــول اول چرخــه ای مــی شــوند. اگــر برچســب هــا مقادیــری 

ندارنــد )ماننــد برچســب هــای اتمــی(، هیــچ کــدام بازگردانــده نمــی شــوند.

 S برچســب داده شــده را روشــن کنیــد. برچســب بایــد یــک فرهنــگ لغــت : )show(type, label

باشــد کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن نوارهــا هســتند. اگــر سیســتم چنــد 

گانــه بــا شناســه هــای مولکــول و شناســه هــای اتــم در یــک برچســب موجــود مطابقــت داشــته باشــند، 

برچســب روشــن مــی شــود. اگــر برچســب وجــود نداشــته باشــد ValueError را بــالا مــی بــرد.

 S ــت ــگ لغ ــک فرهن ــد ی ــب بای ــد. برچس ــوش کنی ــده را خام ــب داده ش hide(type, label( : برچس

باشــد کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن نوارهــا هســتند. اگــر سیســتم چنــد 

گانــه بــا شناســه هــای مولکــول و شناســه هــای اتــم در یــک برچســب موجــود مطابقــت داشــته باشــند، 

برچســب خامــوش مــی شــود. اگــر برچســب وجــود نداشــته باشــد ValueError را بــالا مــی بــرد.

 S ــت ــگ لغ ــک فرهن ــد ی ــب بای ــد. برچس ــذف کنی ــده را ح ــب داده ش delete(type, label( : برچس

باشــد کــه دارای کلیدهــای molid و atomid باشــد و مقادیــر آن نوارهــا هســتند. اگــر سیســتم چنــد 

ــند،  ــته باش ــت داش ــود مطابق ــب موج ــک برچس ــم در ی ــای ات ــول و id ه ــای مولک ــه ه ــا شناس ــه ب گان

ــرد. ــی ب ــالا م ــد ValueError را ب ــته باش ــود نداش ــب وج ــر برچس ــود. اگ ــی ش ــذف م ــب ح برچس

 S ــات ــم مختص ــر فری ــرای ه ــده ب ــب داده ش ــر برچس ــتی از مقادی getvalues(type, label( : لیس

موجــود در برچســب را برمــی گردانــد. اگــر اتــم هــای موجــود در برچســب بــه مولکــول هــای مختلفــی 

تعلــق داشــته باشــند، فقــط مختصــات مولکــول اول چرخــه ای مــی شــوند. اگــر برچســب هــا مقادیــری 

ندارنــد )ماننــد برچســب هــای اتمــی(، هیــچ کــدام بازگردانــده نمــی شــوند.

material 10.5.9
ــای  ــاده بازنموده ــای م ــاح ویژگیه ــاد و اص ــرای ایج ــت، ب ــود اس ــاده موج ــه م ــه از نمون ــون ک ــات پایت عملی

ــود. ــی ش ــتفاده م ــی اس مولکول

 S.لیستی از پایتون را با نام تمام مواد موجود برمی گرداند : )(listall

 S ــخص ــام مش ــا ن ــواد ب ــرای م ــواد ب ــات م ــون از تنظیم ــت پایت ــگ لغ ــک فرهن settings(name( : ی

ــد. شــده برمــی گردان

 S بــا نــام مشــخص، یــک مــاده جدیــد ایجــاد کنیــد. در صورت : )add(name=None, copy=None

تمایــل، خصوصیــات مربــوط بــه کپــی مــواد را در مــواد جدیــد کپــی کنیــد. اگــر نامــی نیامــده باشــد، نــام 

جدیــدی ارائــه می شــود.

 S.مواد را با نام مشخص شده حذف کنید : )delete(name

 S تغییــر نــام مــواد بــا نــام داده شــده. نــام جدیــد هنــوز : )rename(oldname, newname

اســتفاده نشــده اســت.

 S یــک یــا : )change(name, ambient, specular, diffuse, shininess, mirror, opacity

ــام مشــخص شــده تغییــر دهیــد. اســتدلال هــای کلمــه کلیــدی ممکــن  ــا ن چنــد تنظیمــات مــواد را ب

اســت بــرای مشــخص کــردن هــر ویژگــی اســتفاده شــود.

molecule 10.5.10
ــا  ــی آنه ــر بازنمای ــا و تغیی ــول ه ــری مولک ــرای بارگی ــت، ب ــود اس ــول موج ــاژول مولک ــه از م ــون ک ــات پایت عملی

اســتفاده مــی شــود.

 S.تعداد مولکولهای بارگذاری شده را برمی گرداند : )(num

 S.های مولکولهای بارگذاری شده را برمی گرداند listall() : molid

 S.با یک مولکول موجود مطابقت داشته باشد، برمی گردد molid اگر : )exists(molid

 S ــی ــود را برم ــه خ ــرده و شناس ــاد ک ــد ایج ــی جدی ــول خال ــک مولک ــن ی ــام معی ــا ن new(name( : ب

ــد. گردان

 S ــام ــا ســاختار نــوع ســاختار و ن ) load(structure, sfname, coor, cfname: یــک مولکــول را ب

ــه، از  ــر ایــن، ممکــن اســت یــک فایــل مختصــات جداگان ــد. عــاوه ب ــده sfname بارگــذاری کنی پرون

نــوع coor و name cfname ارائــه شــود. New in VMD 1.8:: کلیــه فریــم هــای cfname قبــل از 

ــد را برمــی  بازگشــت عملکــرد پــردازش مــی شــوند. در صــورت موفقیــت، تابــع شناســه مولکــول جدی

گردانــد.
>>> load(’pdb’,’alanin.’pdb’)
>>> load(’psf’,’alanin.psf’,’dcd’,’alanin.dcd’)

 S.بارگیری پرونده مختصات مربوط به مولکول داده شده را لغو کنید : cancel(molid (

 S.مولکول مشخص شده را حذف کنید : delete(molid (
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 S: )]read(molid, type, filename, beg = 0, end = -1, skip = 1, waitfor = 1, volsets= [1

 S پرونده ای را از : )write(molid, type, filename, beg = 0, end = -1, skip = 1, waitfor = 1

/ از مولکــول مشــخص شــده بخوانیــد یــا بنویســید. بــرای خوانــدن، اگــر molid -1 باشــد، یــک مولکــول 

جدیــد ایجــاد مــی شــود. اســتدلال هــای اختیــاری، التمــاس، پایــان و جســت و خیــز ممکــن اســت بــا 

کلمــات کلیــدی مشــخص شــود. پیــش فــرض بارگیــری و ذخیــره تمــام فریــم هــای مختصــات اســت. 

New in VMD 1.8: گزینــه ی انتظــار باعــث مــی شــود کــه VMD قبــل از بازگشــت تعــداد مشــخص 

ــل  ــده قب ــود در پرون ــای موج ــام فریمه ــد، تم ــی باش ــار منف ــد. اگــر انتظ ــردازش کن ــا را پ ــم ه ــده فری ش

ــای  ــه داده ه ــاوی مجموع ــای ح ــده ه ــدن پرون ــرای خوان ــوند. ب ــی ش ــردازش م ــرد پ ــت عملک از بازگش

ــا مشــخص  ــد ت ــر volsets را روی لیســت شناســه هــای تعییــن شــده، از 0 شــروع کنی حجمــی، پارامت

شــود کــه کــدام داده را بارگیــری کنیــد.

 S add volumetric(molid, name, origin, xaxis, yaxis, zaxis, xsize, ysize, zsize,

 xaxis، yaxis ،ــدا ــد. مب ــه کنی ــده اضاف ــول داده ش ــه مولک ــی را ب ــه داده حجم ــک مجموع data( : ی

ــد. xsize، ysize و  ــی کنن ــخص م ــا را مش ــاس داده ه ــز و مقی ــه مرک ــتند ک ــه هس ــد 3-گان و zaxis بای

zsize تعــداد عناصــر در هــر بعــد را نشــان مــی دهــد. داده هــا بایــد یــک لیســت پایتــون بــا انــدازه صحیح 

باشــد کــه توســط ســه انــدازه نشــان داده شــده اســت.

 S.لیستی از نامهای فایل موجود در این مولکول را برمی گرداند : )get filenames(molid

 S ــی ــا را برم ــده ه ــام پرون ــت ن ــه دریاف ــای مربــوط ب ــده ه ــتی از پرون get filetypes(molid( : لیس

ــد. گردان

 S ــا را ــده ه ــام پرون ــت ن ــه دریاف ــوط ب ــای مرب ــگاه داده ه ــتی از پای get databases(molid( : لیس

ــد.  ــی گردان برم

 S لیســتی از دسترســی هــا را بــرای دریافــت نــام پرونــده هــا برمــی : )get accessions(molid

گردانــد.

 S.لیستی از اظهارات مربوط به دریافت نام پرونده ها را برمی گرداند : )get remarks(molid

 S فریــم هــا را از مولکــول مشــخص شــده حــذف : )delframe(molid, beg=0, end=-1, skip=1

کنیــد. اســتدلال هــای اختیــاری beg، end و skip ممکــن اســت بــا کلمــات کلیــدی مشــخص شــود. 

پیــش فــرض حــذف تمــام فریــم هــای مختصــات اســت.

 S ــوان ــه عن ــا را ب ــرده و آنه ــی ک ــده کپ ــم داده ش ــات را از فری dupframe(molid, frame( : مختص

یــک فریــم جدیــد اضافــه کنیــد. 

 S.تعداد فریم های مختصات را در مولکول مشخص شده برگردانید : )numframes(molid

 S.فریم مختصات فعلی را برای مولکول مشخص شده برگردانید : )get frame(molid

 S فریــم هــای مختصــات فعلــی را در مولکــول مشــخص شــده تنظیــم : )set frame(molid, frame

. کنید

 S.تعداد اتمهای موجود در مولکول مشخص شده را برمی گرداند : )numatoms(molid

 S ــا اســتفاده از مجموعــه مختصــات فعلــی، ســاختار ثانویــه را بــرای مولکــول ssrecalc(molid( : ب

معیــن محاســبه کنیــد. 

 S .نام مولکول داده شده را برمی گرداند : )name(molid

 S.مولکول داده شده را تغییر نام دهید : )rename(molid,newname

 S : )get top(molid

 S.مولکول بالا molid دریافت / تنظیم : )set top(molid

 S:)get periodic(molid, frame=-1

 S تنظیــم  / دریافــت   : )set periodic(molid, frame=-1, a, b, c, alpha, beta, gamma

ــک دوره نامــه  ــم(. دریافــت ی ــرای مولکــول داده شــده و زمــان ســنج )فری ــر دوره ای ب تنظیمــات تصوی

فرهنــگ نامــه کــه کلیدهــای آن عبارتنــد از a، b، c، alpha، beta، gamma. تنظیــم دوره ای مقادیــر 

مربوطــه را تنظیــم مــی کنــد؛ مقادیــر منفــی نادیــده گرفتــه مــی شــوند.

molrep 10.5.11
عملیات پایتون موجود از ماژول molrep، برای اضافه کردن و اصلاح بازنمایی مولکولها.

 S.تعداد بازنمایی های موجود در مولکول داده شده را برمی گرداند : )num(molid

 S )addrep(molid, style=None, color=None, selection=None, material=None

: اضافــه کــردن نمایــه بــا مولکــول مشــخص شــده اگــر هــر یــک از کلمــات کلیــدی اختیــاری نیــز 

ــید  ــته باش ــه داش ــت. توج ــد داش ــده را خواه ــخص ش ــات مش ــد خصوصی ــود، rep جدی ــخص ش مش

کــه ایــن ویژگیهــا بــه طــور پیــش فــرض بــرای تمــاس هــای بعــدی بــرای افــزودن بــه حســاب مــی آینــد، 

بنابرایــن افــزودن )style = «VDW ،0«(؛ addrep )color=’Name ،0’( دو تکــرار ایجــاد مــی کنــد، 

.»VDW« ــا یــک ســبک هــر کــدام ب

 S.تکرار مشخص شده را از مولکول داده شده حذف کنید : )delrep(molid, rep

 S ســبک، انتخــاب اتــم، رنــگ و / یــا مــواد : )modrep(molid, rep, style, sel, color, material

را بــرای مولکــول و نمایــه مشــخص شــده اصــاح کنیــد. بــا اســتفاده از آرگومانهــای موقعیتــی یــا کلمات 

کلیــدی، ممکــن اســت هــر ترکیبــی از چهــار بحــث اخیــر مشــخص شــود. موفقیــت را برمــی گردانــد.

<<< modrep )0،0، رنگ = 'نام'( # اولین نمونه مولکول 0 را با نام رنگ کنید.

<<< modrep )0،2، انتخــاب = 'نــام CA'، مــواد = 'شــفاف'( # بــرای ســومین مولکــول 0، انتخــاب اتــم 

را بــه »نــام CA« و مــواد را بــه »شــفاف« تغییــر دهیــد.

 S: )get style(molid, rep

 S: )get selection(molid, rep

 S: )get color(molid, rep

 S ،بــرای بازنمایــی داده شــده از مولکــول داده شــده، بــه ترتیــب : )get material(molid, rep

ــد. ــی گردان ــاده را برم ــا م ــگ ی ــاب، رن ــه، انتخ ــیوه نمای ش
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 S: )get repname(molid, rep

 S reps ایــن دو دســتور بــه شــما امــکان مــی دهــد کــه نــام هــا را بــه : )repindex(molid, name

ــت  ــا دریاف ــده ب ــت داده ش ــام برگش ــد. ن ــدا کنی ــی پی ــا دسترس ــه آنه ــام ب ــه آن ن ــد و ب ــاص دهی اختص

repname تضمیــن مــی شــود کــه بــرای تمــام تکرارهــای موجــود در مولکــول بــی نظیــر اســت و حتــی 

ــا تکــراری کــه بــه آن اختصــاص داده شــده خواهــد بــود. از  در صــورت تغییــر سفارشــات در تکرارهــا، ب

ــدم  ــورت ع ــد. -1 در ص ــتفاده کنی ــده اس ــام داده ش ــا ن ــزارش ب ــت گ ــن بازپرداخ ــرای یافت repindex ب

ــا آن نــام، بازگردانــده مــی شــود. پاســخ ب

 S:)get autoupdate(molid, rep

 S ــام ــه ن ــد ک ــی ده ــکان م ــما ام ــه ش ــتور ب ــن دو دس set autoupdate(molid, rep, onoff( : ای

هــا را بــه reps اختصــاص دهیــد و بــه آن نــام بــه آنهــا دسترســی پیــدا کنیــد. نــام برگشــت داده شــده 

بــا دریافــت repname تضمیــن مــی شــود کــه بــرای تمــام تکرارهــای موجــود در مولکــول بــی نظیــر 

ــده  ــاص داده ش ــه آن اختص ــه ب ــراری ک ــا تک ــا، ب ــات در تکراره ــر سفارش ــورت تغیی ــی در ص ــت و حت اس

ــام داده شــده اســتفاده کنیــد. -1 در  ــا ن خواهــد بــود. از repindex بــرای یافتــن بازپرداخــت گــزارش ب

ــا آن نــام، بازگردانــده مــی شــود. صــورت عــدم پاســخ ب

 S: )get colorupdate(molid, rep

 S ــه ــه ب ــد ک ــی ده ــکان م ــما ام ــه ش ــتور ب ــن دو دس set colorupdate(molid, rep, onoff( : ای

ــه روزرســانی خــودکار  ــا خامــوش کنیــد. ب ــه خــاص روشــن ی روزرســانی خــودکار رنــگ را بــرای یــک نمای

بــه ایــن معنــی اســت کــه هــر زمــان تغییــر مــی کنــد قــاب مختصــات مولکــول، رنــگ مــورد نظــر مجــددا 

محاســبه مــی شــود. ایــن بــرای رنــگ آمیــزی توســط Position یــا کاربــر مفیــد اســت.

 S: )get smoothing(molid, rep

 S ــا ســطح پــرواز set smoothing(molid, rep, n( : ایــن دو دســتور بــه شــما امــکان مــی دهــد ت

از بازنمایــی هــای مولکولــی را تنظیــم و تنظیــم کنیــد. مختصــات اتمــی کــه بــرای ترســیم نمایــش داده 

شــده اســتفاده مــی شــود بــا انــدازه متوســط پنجــره متحــرک از 2n - 1 صــاف مــی شــود.

 S : )get scaleminmax(molid, rep

 S : )set scaleminmax(molid, rep, min, max

 S دامنــه مقیــاس رنــگ را بــرای ایــن تکــرار دریافــت / تنظیــم :)reset scaleminmax(molid, rep

ــه داده مربوطــه  ــر دامن ــه حداقــل و حداکث ــه طــور خــودکار ب ــگ ب ــاس رن ــه طــور معمــول مقی ــد. ب کنی

ــد.  ــی کن ــه م ــد غلب ــرده ای ــن ک ــه تعیی ــری ک ــا مقادی ــده را ب ــوکال ش ــر ات ــتور مقادی ــن دس ــد. ای ــی رس م

بــرای بــه دســت آوردن مقادیــر فعلــی، آرگومــان هــای min و max را کنــار بگذاریــد. از تنظیــم مجــدد 

ــه حداکثــر دامنــه تغییــر دهیــد. ــاره مقیــاس رنــگ را ب ــا دوب scaleminax اســتفاده کنیــد ت

 S: )get visible(molid, rep

 S ایــن دو دســتور بــه شــما امــکان مــی دهــد نمایــه مولکولــی : )set visible(molid, rep, onoff

منتخــب را نشــان داده یــا مخفــی کنیــد، و وضعیــت دیــد یــک نمایــه مشــخص را بازیابــی کنیــد.

render 10.5.12
عملیــات پایتــون کــه از مــاژول رنــدر موجــود اســت، بــرای صــادر کــردن صحنــه بــه پرونــده ای کــه توســط برنامــه 

هــای رنــدر خارجــی قابــل خوانــدن اســت، اســتفاده مــی شــود.

 S ــن ــی از ای ــد. یک ــتیبانی کنی ــده پش ــه ش ــهای ارائ ــام روش ــامی تم ــا اس ــون را ب ــت پایت listall)( : لیس

ــد. ــر باش ــدر )( زی ــرد رن ــورد عملک ــتدلال در م ــن اس ــد اولی ــوارد بای م

 S  بــا اســتفاده از روش ارائــه داده شــده، صحنــه فعلــی را به پرونده : )render(method, filename

filename صــادر کنیــد. method بایــد یکــی از مقادیر بازگشــت یافته توســط listall )( باشــد.

trans 10.5.13
عملیــات پایتــون کــه از مــاژول trans موجــود اســت، بــرای تغییــر نمــای صحنــه ارائــه شــده اســتفاده می شــود.

 S .صحنــه را در مــورد محــور مشــخص شــده بــا زاویــه مشــخص بچرخانیــد : )rotate(axis, angle

محــور بایــد »x”، “y« یــا »z« باشــد. زاویــه در درجــه انــدازه گیــری مــی شــود.

 S.داده شده ترجمه کنید z و x، y صحنه را با مقادیر : )translate(x, y, z

 S .( : مقیاس )بزرگنمایی( صحنه توسط فاکتور داده شدهscale(factor

 S ــی ــم م ــوری تنظی ــا را ط ــول ه ــه مولک ــرای هم ــش ب ــاس، چرخ ــز، مقی resetview(molid( : مرک

کنــد کــه منظــره را نشــان دهــد

 S.در مولکول با شناسه مشخص متمرکز شده است

 S : )get center(molid

 S مختصــات مرکــز مولکــول داده شــده را بــه عنــوان لیســت پایتــون : )set center(molid, vector

بدســت آوریــد / تنظیــم کنیــد.

 S ضریــب مقیــاس مــورد اســتفاده بــرای نمایــش مولکــول داده شــده را دریافــت : )get scale(molid

/ تنظیــم کنیــد.

 S : )get rotation(molid

 S ماتریــس چرخــش بــرای مولکــول داده شــده را بــه عنــوان : )set rotation(molid, matrix

ــد.  ــم کنی ــا تنظی ــت ی ــی دریاف ــف اصل ــب ردی ــه ترتی ــون ب ــر پایت ــت 16 عنص لیس

 S: )get trans(molid

 S ترجمــه جهانــی را کــه در مــورد مولکــول داده شــده بــه عنــوان : )set trans(molid, vector

ــد. ــم کنی ــه و تنظی ــت، گرفت ــده اس ــال ش ــون اعم ــت پایت لیس

 S برمــی گــردد کــه آیــا مولکــول بــا شناســه مشــخص ثابــت اســت یــا خیــر. یعنــی : )is fixed(molid

اینکــه تحــت تأثیــر ترجمــه، چرخــش یــا مقیــاس گــذاری باشــد. مولکولهــای ثابــت هنــوز ممکــن اســت 

متحــرک شــوند )بــه بخــش فعــال در بخــش حــرکات فعــال اســت(.

 S.مولکول را با شناسه داده شده ثابت یا متفاوت : )fix(molid, trueorfalse
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 S بازگردانــدن اینکــه آیــا مولکــول بــا شناســه مشــخص شــده نشــان داده شــده : )is shown(molid

اســت یــا نــه.

 S ــد ــا شناســه مشــخص شــده درســت کنی show(molid, trueorfalse( : مولکــول را ب

یــا خیــر. 

vmdnumpy 10.5.14
اگــر VMD نصــب عــددی Python را در مســیر جســتجوی پایتــون تشــخیص دهــد، ایــن مــاژول اختیــاری از 

درون مــاژول toplevel VMD در دســترس قــرار مــی گیــرد. در صــورت وجــود، روش هــای زیــر ارائــه مــی شــود:

 S ــه ــتقیم ب ــع مس ــک مرج ــامل ی ــق را ش ــک دقی ــددی ت ــه ع ــک آرای timestep(molid, frame( : ی

مجموعــه مختصــات مختصــات اتمــی برمــی گردانــد. مختصــات اتمــی xyzxyzxyz ... بــرای هــر اتــم 

موجــود در مولکــول ترتیــب داده شــده اســت. هیــچ نســخه ای از مختصــات داخلــی VMD ســاخته 

ــی  ــر م ــم در VMD تأثی ــات ات ــتقیماً روی مختص ــه مس ــن آرای ــرات در ای ــن، تغیی ــت. بنابرای ــده اس نش

گــذارد. اســتفاده از آرایــه پــس از فاصلــه زمانــی ســنج بــه احتمــال زیــاد باعــث خرابــی VMD مــی شــود. 

مزیــت حداکثــر بهــره وری و امــکان اصــاح آســان مختصــات اتمــی بــدون عبــور از رابــط انتخــاب اتــم 

اســت.

 S مجموعــه ای از نماینــدگان پرچــم را بــرای اتــم : )atomselect(molid, frame, selection

هــای روشــن / خامــوش در انتخــاب اتــم مشــخص شــده برمــی گردانــد. نحــو انتخابــی هماننــد کلاس 

ــرای  ــع take Numeric ب ــا تاب ــه ب ــوان در رابط ــی ت ــرم را م ــن ف ــه ای از ای ــت. مجموع AtomSel اس

بدســت آوردن مختصــات انتخــاب شــده از یــک زمــان اســتفاده کــرد. ایجــاد یــک آرایــه از ایــن طریــق مــی 

ــر ســریعتر از تبدیــل از یــک هــدف AtomSel باشــد. ــد 50-100 براب توان

High-level Python Interface 10.6
ــخاص  ــده اش ــان دهن ــه نش ــیاء ک ــا اش ــت VMD ب ــتکاری در حال ــی و دس ــرای دسترس ــاژول را ب ــه م VMD س

 VMD مهــم هســتند فراهــم مــی کنــد. ایــن اشــیاء را مــی تــوان بــه عنــوان مرجــع مربــوط بــه شــیء واقعــی در

ــا را  ــد و آنه ــاد کنی ــد ایج ــی خواهی ــه م ــزان ک ــان می ــه هم ــود را ب ــر خ ــورد نظ ــع م ــد مناب ــی توانی ــرد: م ــور ک تص

حــذف کنیــد، امــا تغییــر مرجــع وضعیــت واقعــی VMD را تغییــر مــی دهــد. ایــن بــا کلاس AtomSel متفــاوت 

اســت، جایــی کــه هــر نمونــه AtomSel مســتقل از مولکــول هــا و تکرارهــای VMD اســت. ایــن کلاس هــای 

پراکســی بــه صــورت خالــص پایتــون نوشــته شــده انــد و از رابــط هــای داخلــی ســطح پاییــن تــر بــرای ارتبــاط بــا 

VMD اســتفاده مــی کننــد.

Molecule 10.6.1
کلاس Molecule یــک پروکســی بــرای مولکولهــای بارگــذاری شــده در VMD اســت. در صــورت عــدم وجــود 

ــا  ــتر عملکرده ــد( بیش ــده باش ــذف ش ــول ح ــن مولک ــر ای ــی اگ ــر )یعن ــول معتب ــک مولک ــه ی ــر ب ــی دیگ پروکس

ــد: ــی دهن ــه م ــر را ارائ ــهای زی ــی روش ــای مولکول ــد. مثاله ــی ده ــش م ValueError را افزای

 S ــول ــک مولک ــتدلال، ی ــچ اس ــدون هی ــد ب ــه Molecule جدی ــک نمون ــاد ی init (id=None( : ایج

ــر، باعــث مــی شــود کــه  ــد. عبــور از یــک شناســه مولکــول معتب ــد در VMD ایجــاد مــی کن ــی جدی خال

ــد.  ــه در VMD باش ــول مربوط ــه ای از مولک ــول آین ــه مولک نمون

 S.شناسه مولکول را برمی گرداند ،int فرستادن یک مولکول به : )( int

 S .نام مولکول را تغییر می دهد : )rename(self, newname

 S .نام مولکول را برمی گرداند : )(name

 S ــوان از ــی ت ــر نم ــد. دیگ ــی کن ــذف م ــه Molecule را ح ــن نمون ــه ای ــول مربــوط ب delete)( : مولک

اشــیاء اســتفاده کــرد.

 Sload(filename, filetype=None, first=0, last=-1, step=1, waitfor=-1, vol-

 = waitfor ،1 = هیچکــدام، اول = 0، آخریــن = -1، مرحلــه = filetype ،( : بــار )نــام پرونــده]sets=[0

-volsets ،1 = ]0[(: داده هــای مولکــول را از پرونــده داده شــده بارگیــری کنیــد. نــوع پرونــده از پســوند 

ــت.  ــده گرف ــورد را نادی ــن م ــوان ای ــی ت ــه filetype م ــم گزین ــا تنظی ــود؛ ب ــی ش ــدس زده م ــده ح پرون

کنتــرل اول، آخــر و مرحلــه ای کــه فریــم هــا را بــرای بارگــذاری هماهنــگ مــی کنــد، در صــورت وجــود. 

volsets نشــان مــی دهــد کــه کــدام داده هــای حجمــی بــرای بارگیــری از پرونــده تنظیــم مــی کنــد. اگــر 

پرونــده بارگیــری نشــود، IOError را بــالا مــی بــرد.

 Ssave(filename, filetype=None, first=0, last=-1, step=1, waitfor=-1, sel=-

ــده حــدس  ــده از پســوند پرون ــوع پرون ــده داده شــده. ن ــی در پرون ــده هــای زمان None( : ذخیــره پرون

زده مــی شــود؛ بــا تنظیــم گزینــه filetype مــی تــوان ایــن مــورد را نادیــده گرفــت. اول، آخــر، و کنتــرل 

مرحلــه ای کــه مــی توانیــد زمــان صرفــه جویــی کنیــد. تعــداد فریــم هــای نوشــته شــده قبــل از اتمــام 

دســتور را برمــی گردانــد. یــک نمونــه AtomSel را بــه عنــوان sel گــذر کنیــد تــا فقــط یــک انتخــاب از اتــم 

هــا را در پرونــده بنویســید. توجــه داشــته باشــید کــه ایــن بــا روش AtomSel.write )( متفــاوت اســت 

 AtomSel.write ــی کــه و در آن Molecule.save )( طیــف وســیعی از زمــان را مــی نویســد، در حال

)( فقــط مختصــات مربــوط بــه قــاب انتخابــی را کــه در حــال حاضــر انتخــاب شــده اســت مــی نویســد.

 S: )(files

 S لیســتی از نــام پرونــده هــا و انــواع پرونــده هــا را بــه ترتیــب، بــرای پرونــده هایــی کــه در : )(types

ایــن مولکــول بارگــذاری شــده انــد، برمــی گردانــد.

 S.تعداد اتمهای موجود در مولکول را برمی گرداند : )(numAtoms

 S .تعداد فریم های مختصات موجود در مولکول را برمی گرداند : )(numFrames

 S ،0[ فریــم مختصــات را روی مقــدار داده شــده تنظیــم کنیــد. بایــد در دامنــه : )setFrame(frame

numFrames )(( باشــد 
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 S.فریم مختصات فعلی مولکول را برمی گرداند : )(curFrame

 S.دامنه مشخصی از فریم ها را حذف می کند : )delFrame(first=0, last=-1, step=1

 S فریــم داده شــده را کپــی کــرده و آن را تــا انتهــا اضافــه کنیــد. اگــر : )dupFrame(frame = None

فریــم هیــچ نیســت ســپس از فریــم فعلــی اســتفاده مــی شــود.

 S.( : تعداد بازنمودهای مولکولی )تکرارها( در مولکول داده شده را برمی گرداند(numReps

 S .را باز می گرداند، یکی برای هر تکرار در مولکول MoleculeRep لیستی از اشیاء : )(reps

 S را بــه مولکــول اضافــه کنیــد. تغییــرات در MoleculeRep نمونــه داده شــده : )addRep(rep

تکــرار، بــر تمــام مولکولــی کــه بــه آنهــا اضافــه شــده اســت تأثیــر مــی گــذارد. اگــر قبــاً بــه ایــن مولکــول 

اضافــه شــده اســت، ValueError را بــالا مــی بــرد.

 S حــذف مــی کنــد. تکــرار تأثیــر نمــی Molecule داده شــده را از delRep(rep) : MoleculeRep

گــذارد و مــی توانــد بــه ســایر مولکــول هــا اضافــه شــود، امــا تغییــر در آن دیگــر بــر ایــن مولکــول تأثیــر 

نمــی گــذارد.

 S.همه تکرارهای این مولکول را از بین می برد : )(clearReps

 S وضعیــت بــودن،  آمیــز  موفقیــت  عــدم  صــورت  در   : )autoUpdate(rep, onoff = None

ــت  ــه وضعی ــید ک ــته باش ــه داش ــد )توج ــن کنی ــول تعیی ــن rep و مولک ــرای ای ــودکار را ب ــانی خ بروزرس

بروزرســانی خــودکار یــک پاســخ ممکــن اســت بــرای مولکــول هــای مختلــف متفــاوت باشــد(. وضعیــت 

ــد.  ــی گردان ــا را برم ــودکار تکراره ــانی خ بروزرس

 S .ساختار ثانویه این مولکول را دوباره محاسبه کنید : )(ssRecalc

    Examples:
>>> from VMD import *
>>> from Molecule import *
>>> bR=Molecule()
>>> bR.load(’../proteins/brH.pdb’)
<snip>
<Molecule.Molecule instance at 0x406d878c>
>>> bR.name()
’molecule’
>>> bR.rename(’bR’)
<Molecule.Molecule instance at 0x406d878c>
>>> bR.name()
’bR’
>>> bR.numAtoms()
3762
>>> bR.dupFrame()
<Molecule.Molecule instance at 0x406d878c>
>>> bR.numFrames()
2

MoleculeRep 10.6.2
ــوان  ــه بت ــت ک ــده اس ــی ش ــه ای طراح ــه گون ــاژول Molecule، ب ــده در م ــف ش کلاس MoleculeRep، تعری

پیگیــری rep را در یــک مولکــول آســان کــرد و بــه روزرســانی rep را در بســیاری از مولکــول هــا بــه طــور 

Molecule. اســت، ســپس بــا اســتفاده از روش MoleculeRep همزمــان انجــام داد. روش کار ایجــاد نمونــه

تنهــا عملیاتــی کــه روی اشــیاء  تعــداد مولکــول اضافــه کنیــد.  بــه همــان  را  توانیــد آن  addRep)( مــی 

MoleculeRep انجــام مــی شــود تغییــر خصوصیــات آنهاســت. وقتــی ایــن اتفــاق مــی افتــد، تمــام مولکولــی 

کــه بــه آنهــا rep اضافــه شــده اســت بــه روز مــی شــود. حــذف نمونــه MoleculeRep تاثیــری نــدارد. لیســتی 

ــرد. ــت ک ــوان از روش Molecule.reps)( دریاف ــی ت ــن را م ــول معی ــک مولک ــرای ی ــوارد MoleculeRep ب از م

کلاس MoleculeRep روشهای زیر را ارائه می دهد:

 Sinit_(style=defStyle, color=defColor, selection=defSelection, materi� ---

al=defMaterial( : شــیء Rep را بــا ســبک، رنــگ، انتخــاب و خصوصیــات مــواد اولیــه شــروع 

کنیــد. MoleculeRep اشــیاء دارای ویژگــی هایــی بــا نامهــای مشــابه بــا کلمــات کلیــدی فــوق اســت. 

ایــن مــی توانــد مــورد اســتفاده قــرار گیــرد بــرای پــرس و جــو از وضعیــت نماینــده. ایــن ویژگــی هــا را 

ــد. ــتفاده کنی ــهای *change اس ــوض از روش ــد. در ع ــم نکنی ــتقیماً تنظی مس

 S: )changeStyle(style

 S: )changeColor(color

 S: )changeSelection(selection

 S rep ــن ــرای ای ــواد را ب ــم و م ــاب ات ــگ، انتخ ــیم، رن ــبک ترس changeMaterial(material( : س

تنظیــم کنیــد. اگــر rep بــه هــر مولکولــی اختصــاص یابــد، مولکــول rep  بــر ایــن اســاس بــه روز مــی 

ــد. ــر مشــاهده کنی ــر باشــد؛ توابــع * Style را در زی ــد یــک ســبک رســم معتب شــود. style بای

در مثــال زیــر، مــا یــک مولکــول را بــار مــی کنیــم، یــک VDW شــفاف جدیــد را بــه مولکــول اضافــه مــی کنیــم، 

ســپس انتخــاب اتــم را بــرای تکــرار بــه »CA« تغییــر مــی دهیــم:

>>> from VMD import *
>>> from Molecule import *
>>> bR=Molecule()
>>> bR.load(’../proteins/brH.pdb’)
<snip>
>>> reps=bR.reps()
>>> reps[0].style
’Lines’
>>> vdw=MoleculeRep(style=’VDW’, material=’Transparent’)
>>> bR.addRep(vdw)
>>> vdw.changeSelection(’name CA’)
10.6.3 Draw Style Methods

ترکیــب تغییــر ســبک رســم در روش MoleculeRep.changeStyle)(  نســبتاً ســاده اســت و بــه راحتــی 

قابــل یــادآوری اســت تــا زمانــی کــه از مقادیــر پیــش فــرض بــرای هــر ســبک اســتفاده مــی شــود. بــا ایــن حــال، 

بــه خاطــر ســپردن اینکــه rep.changeStyle (“CPK 0.5 0.5 8”( راه تعییــن شــعاع پیونــد، مقیــاس کــره و 

ــرای هــر ســبک ترســیم تعریــف  وضــوح کــره بــرای CPK کمــی دشــوارتر اســت. کلاس Molecule تابعــی را ب
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مــی کنــد تــا تولیــد رشــته هــای مــورد نیــاز بــرای انتقــال بــه روشــهای changeStyle را آســانتر کنــد. هــر تابــع 

بــرای مشــخص کــردن پارامترهــای ســبک رســم، آرگومــان هــای کلمــه کلیــدی را مــی پذیــرد و رشــته ای مناســب 

ــد. ــی گردان ــرای changeStyle)(  را برم ب

 Saving and Restoring Molecule State 10.6.4
و   Molecule هــای  نمونــه  تــوان  مــی   Python اســتاندارد  کتابخانــه  از  دشــوار  مــاژول  از  اســتفاده  بــا 

MoleculeRep را ذخیــره کــرد. بــا اطلاعــات مربــوط بــه نــام، پرونــده هــا و تکرارهــا، مولکــول هــا ذخیــره مــی 

 pickle.load شــوند. پرونــده هــا بــا مولکــول ذخیــره نمــی شــوند. هنگامــی کــه نمونــه مولکــول بــا اســتفاده از

ــوار  ــد دش ــی توانن ــای MoleculeRep م ــه ه ــوند. نمون ــی ش ــری م ــا بارگی ــود، آنه ــی ش ــازی م ــاره بازس )( دوب

ــد. ــد ش ــذار نخواهن ــی واگ ــر مولکول ــه ه ــا ب ــم، آنه ــورت ترمی ــوند. در ص ش



179فصـــل یازدهــــم 178 بردارها و ماتریس ها

Vectors and matrices

Chapter 11

بـــردارها و ماتــریــــس هــا
فصـــــــل یازدهــــم

Tcl عبــارات ریاضــی را خیلــی خــوب انجــام نمــی دهــد. ایــن در ارزیابــی عبــارات کنــد اســت و هیــچ امکاناتــی بــرای کار با بــردار یــا ماتریس 

فراهــم نمــی کنــد. از آنجــا کــه دو مــورد دوم بــرای تجزیــه و تحلیــل ســاختار مــورد نیــاز هستنــد، مــا روالهایــی را بــرای دســتکاری آنهــا 

اضافــه کــرده ایــم. یک بــردار در VMD لیســتی از اعــداد اســت. تمــام روالهــای بــرداری امــا یکــی بــا بردارهــای هــر طــول کار خواهــد کــرد. 

veccross فقــط از بردارهــای ســه عــدد اســتفاده مــی کنــد. ماتریــس مجموعــه ای از اعــداد 4x4 اســت کــه بــه صــورت لیســتی از 4 

بــردار 4 عــددی، بــه ترتیــب ردیــف اصلــی ذخیــره مــی شــود.

در زیــر توضیحــات و نمونــه هایــی از همــه دســتورات آورده شــده اســت. بــرای مثالهــای بیشــتری از بردارهــا، اگرچــه بــدون مســتندات 

زیــاد، اســکریپت مــورد اســتفاده بــرای آزمایــش بردارهــا در $env(VMDDIR)/scripts/vmd/test-vectors.tcl  قــرار دارد.

از آنجــا کــه Tcl در محاســبات کنــد اســت، برخــی از ایــن دســتورات در C++ مجــدداً اجــرا شــده انــد. )تعریــف اصلــی در توزیــع اســکریپت 

vmd اســت، امــا بعــداً در داخــل VMD تعریــف شــده اســت(. در بعضــی مواقــع ســرعت زیــاد عاملــی 40 یــا بیشــتر اســت. این دســتورات 

توســط )C ++( ذکر شــده اســت.

   11.1 بردارها   

 S}0 0 0{ ،بردار صفر را برمی گرداند - Veczero
Example:
vmd > veczero
0 0 0

 S.مجموع بردار کلیه شرایط را برمی گرداند - )C++) vecadd v1 v2 [v3 ... vn[
Examples:
vmd > vecadd {1 2 3} {4 5 6} {7 8 9} {-11 -11 -11}
1 4 7
vmd > vecadd {0.1 0.2 0.4 0.8} {1 1 2 3} {3 1 4 1}
4.1 2.2 6.4 4.8
vmd > vecadd 4 5
9

 S.بردار ضرب جمله به جمله را برمی گرداند - vecmul v1 v2

Examples:
vmd > vecmul {1 2 3} {4 5 6}
4 10 18
vmd > vecmul {0.1 0.2 0.4 0.8} {1 1 2 3}
0.1 0.2 0.8 2.4

 Sتفریق بردار جمله دوم را از اول برمی گرداند :)C++) vecsub v1 v2

Examples:
vmd > vecsub 6 3.2
2.8
vmd > vecsub {10 9.8 7} {0.1 0 -0.1}
9.9 9.8 7.1
vmd > vecsub {1 2 3 4 5} {6 7 8 9 10}
-5 -5 -5 -5 -5

 Sبرمی گرداند v مجموع عناصر را در - )C++) vecsum v
Examples:
vmd > vecsum { 1 2 3 }
6.0
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 Sرا برمی گرداند v میانگین عناصر موجود در - )C++) vecmean v
Examples:
vmd > vecmean { 1 2 3 }
2.0

 Sرا برمی گرداند v انحراف استاندارد عناصر در - )C++) vecstddev v
Examples:
vmd > vecstddev { 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 }
2.87228131294

 S)C++) vecscale c v

 Sرا برمی گرداند v اعمال شده برای هر اصطلاح c بردار مقدار مقیاس - )C++) vecscale v c
Examples:
vmd > vecscale .2 {1 2 3}
0.2 0.4 0.6
vmd > vecscale {-5 4 -3 2} -2
10 -8 6 -4
vmd > vecscale -2 3
-6

 Sحاصل نقطه اسکالر دو بردار را برمی گرداند - vecdot v1 v2

Examples:
vmd > vecdot {1 -2 3} {4 5 6}
12
vmd > vecdot {3 4} {3 4}
25
vmd > vecdot {1 2 3 4 5} {5 4 3 2 1}
35
vmd > vecdot 3 -2
-6

 S.محصول برش دو بردار را برمی گرداند - veccross v1 v2

Examples:
vmd > veccross {1 0 0} {0 1 0}
0 0 1
vmd > veccross {2 2 2} {-1 0 0}
0 -2 2

 Sرا برمی گرداند )||v (||v طول مقیاس - veclength v
Examples:
vmd> veclength 5
5.0
vmd > veclength {5 12}
13.0
vmd > veclength {3 4 12}
13.0
vmd > veclength {1 -2 3 -4}
5.47723

 S2( را برمی گرداند||v (||v مربع طول مقیاس - veclength2 v
Examples:
vmd > veclength2 5
25
vmd > veclength2 {5 12}
169
vmd > veclength2 {3 4 12}
169
vmd > veclength2 {1 -2 3 -4}
30

 Sرا برمی گرداند v بردار طول 1 هدایت شده در امتداد - vecnorm v
Examples:
vmd > vecnorm -10
-1.0
vmd > vecnorm {1 1 }
0.707109 0.707109
vmd > vecnorm {2 -3 1}
0.534522 -0.801783 0.267261
vmd > vecnorm {2 2 -2 2 -2 -2}
0.408248 0.408248 -0.408248 0.408248 -0.408248 -0.408248

 Sرا برمی گرداند )||v2 – v1||(  فاصله بین دو بردار - vecdist v1 v2

Examples:
vmd > vecdist -1.5 5.5
7.0
vmd > vecdist {0 0 0} {3 4 0}
5.0
vmd > vecdist {0 1 2 3 4 5 6} {-6 -5 -4 -3 -2 -1 0}
15.8745

 S.را برمی گرداند v (−v ( معکوس افزودنی معکوس - vecinvert v

Examples:
vmd > vecinvert -11.1
11.1
vmd > vecinvert {3 -4 5}
-3 4 -5
vmd > vecinvert {0 -1 2 -3}
0 1 -2 3
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   Matrix routines 11.2   

از آنجا که ماتریس ها وقتی به صورت متن بیان می شوند بسیار بزرگ هستند، تعاریف زیر برای مثال ها استفاده می شود.

 S.ماتریس شناسایی را برمی گرداند - Transidentity

Example:
vmd > transidentity
{1.0 0.0 0.0 0.0} {0.0 1.0 0.0 0.0} {0.0 0.0 1.0 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}

 Sانتقال ماتریس از ماتریس داده شده را برمی گرداند - transtranspose m

Example:
vmd > transtranspose {{0 1 2 3 4} {5 6 7 8} {9 10 11 12} {13 14 15 16}}
{0 5 9 13} {1 6 10 14} {2 7 11 15} {3 8 12 16}

 S ضــرب ماتریــس از ماتریــس هــای داده شــده را برمــی -)C++) transmult m1 m2 [m3 ... mn[

ــد گردان

Examples:
vmd > set mat1 {{1 2 3 4} {-2 3 -4 5} {3 -4 5 -6} {4 5 -6 -7}}
vmd > set mat2 {{1 0 0 0} {0 0.7071 -0.7071 0} {0 0.7071 0.7071 0} {0 0 0 1}}
vmd > set mat3 {{0.866025 0 0 0} {0 1 0 0} {-0.5 0 0.866025 0} {0 0 0 1}}
vmd > transmult $mat1 [transidentity]
{1.0 2.0 3.0 4.0} {-2.0 3.0 -4.0 5.0} {3.0 -4.0 5.0 -6.0}
{4.0 5.0 -6.0 -7.0}
vmd > transmult $mat1 $mat2 $mat3
{0.512475 3.5355 0.612366 4.0} {0.7428 -0.7071 -4.28656 5.0}
{-0.58387 0.7071 5.5113 -6.0} {7.35315 -0.7071 -6.73603 -7.0}

 S ماتریــس تحــول مــورد نیــاز برای چرخش در حول - transaxis <x|y|z> amount [deg|rad|pi [

محــور مشــخص شــده را بــا مقــدار مشــخصی برمــی گردانــد. بــه طــور پیــش فــرض، مقــدار آن در درجــه 

ــا فاکتورهــای pi نیــز داده شــود. هــای مشــخص شــده اســت، اگرچــه مــی توانــد بــه صــورت رادیــان ی

Examples:
vmd > transaxis x 90
{1.0 0.0 0.0 0.0} {0.0 -3.67321e-06 -1.0 0.0} {0.0 1.0 -3.67321e-06 0.0}
{0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > transaxis y 0.25 pi
{0.707107 0.0 0.707107 0.0} {0.0 1.0 0.0 0.0}
{-0.707107 0.0 0.707107 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > transaxis z 3.1415927 rad
{-1.0 -2.65359e-06 0.0 0.0} {2.65359e-06 -1.0 0.0 0.0} {0.0 0.0 1.0 0.0}
{0.0 0.0 0.0 1.0}

 S .ــد ــردار v را برمــی گردان ــرای آوردن محــور x در طــول ب ــاز ب transvec v - ماتریــس تحــول مــورد نی

ایــن ماتریــس منحصــر بــه فــرد نیســت، زیــرا چرخــش نهایــی در اطــراف بــردار مجــاز اســت. ماتریــس از 

.z ســاخته مــی شــود، ســپس یکــی در مــورد y چرخــش در اطــراف

Examples:
vmd > transvec {0 1 0}
{-3.67321e-06 -1.0 0.0 0.0} {1.0 -3.67321e-06 0.0 0.0} {0.0 0.0 1.0 0.0}
{0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > vectrans [transvec {0 0 2}] {1 0 0}
0.0 0.0 1.0

 S را برمــی گردانــد. ایــن ماتریــس x بــه محــور v تغییــر لازم بــرای آوردن بــردار - transvecinv v

ــد و از چرخشــی در مــورد z و ســپس یکــی در مــورد y تشــکیل  ــرای انتقــال ایجــاد مــی کن معکــوس را ب

ــت. ــده اس ش

Examples:
vmd > transvecinv {0 -1 0}
{-3.67321e-06 -1.0 0.0 0.0} {1.0 -3.67321e-06 0.0 0.0} {0.0 0.0 1.0 0.0}
{0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > vectrans [transvecinv {-3 4 -12}] {-3 4 -12}
13.0 -1.8e-05 5.8e-05
vmd > transmult [transvec {6 -5 7}] [transvecinv {6 -5 7}]
{0.999999 2.29254e-07 -6.262e-09 0.0} {2.29254e-07 0.999999
-4.52228e-07 0.0} {-6.262e-09 -4.52228e-07 1.0 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}

 S ماتریــس تبدیــل مــورد نیــاز بــرای ترجمــه توســط ایــن مجموعــه داده را -)C++) transoffset v

برمــی گردانــد

Examples:
vmd > transoffset {1 0 0}
{1.0 0.0 0.0 1} {0.0 1.0 0.0 0} {0.0 0.0 1.0 0} {0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > transoffset {-6 5 -4.3}
{1.0 0.0 0.0 -6} {0.0 1.0 0.0 5} {0.0 0.0 1.0 -4.3} {0.0 0.0 0.0 1.0}

 S ــط ــش توس ــرای چرخ ــاز ب ــورد نی ــل م ــس تبدی ] transabout v amount [deg|rad|pi - ماتری

مقــدار داده شــده خــاف جهــت عقربــه هــای ســاعت در اطــراف محــور را کــه از طریــق مبــدا و در طــول 

بــردار معیــن مــی رود، تولیــد مــی کنــد. هماننــد transvec، واحــد مقــدار چرخــش مــی توانــد درجــه، 

رادیــان یــا چنــد برابــر pi باشــد.

Examples:
# this is a rotation about x by 180 degrees
vmd > transabout {1 0 0} 180
{1.0 0.0 0.0 0.0} {0.0 -1.0 -2.65359e-06 0.0} {0.0 2.65359e-06
-1.0 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}
# a rotation about z by 90 degrees
# (compare this to “transaxis z 90”
vmd > transabout {0 0 1} 1.5709 rad
{0.999624 -0.027414 0.0 0.0} {0.027414 0.999624 0.0 0.0}
{0.0 0.0 1.0 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}
vmd > transabout {1 1 1} 1 pi
{-0.333335 0.666665 0.666669 0.0} {0.666668 -0.333334 0.666666
0.0} {0.666666 0.66667 -0.333332 0.0} {0.0 0.0 0.0 1.0}
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 S trans [center {x y z}] [origin {x y z}] [offset {x y z}] [axis x amount [rad| deg| pi]] 

[axis y amount [rad| deg| pi]] [axis z amount [rad| deg| pi]] [x amount [rad| deg| pi]] 

[y amount [rad| deg| pi]] [z amount [rad| deg| pi]] [axis {x y z} amount [rad| deg| pi]] 

[bond {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} amount [rad| deg| pi]] [angle {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} {x3 y3 

z3} amount [rad| deg| pi]] –

ایــن دســتور تقریبــاً مــی توانــد همــه کارهایــی را کــه دیگــران انجــام مــی دهنــد و ســپس برخــی از آنهــا انجــام 

دهــد. ایــن طراحــی شــده اســت کــه اصلــی تریــن عملکــرد مــورد اســتفاده در تولیــد ماتریس هــای تبدیل باشــد.

اســتفاده صحیــح از آن، درک چگونگــی عملکــرد داخلــی آن را فــرا مــی بخشــد. ســه ماتریــس وجــود دارد: مرکــز، 

چرخــش و افســت. ماتریــس مرکــز تعییــن مــی کنــد کــه مرکــز چرخــش در کجــا قــرار دارد. بــه طــور پیــش فــرض، 

ایــن مبــدأ اســت، امــا مــی توانــد در هــر نقطــه تغییــر کنــد و بــه محــور تبدیــل شــود. ماتریــس چرخــش، چرخش 

ــش  ــد از چرخ ــی را بع ــه نهای ــت ترجم ــس افس ــد، و ماتری ــی کن ــف م ــی تعری ــه ی مرکزگرای ــورد آن نقط را در م

تعریــف مــی کنــد.

بــه عنــوان مثــال، بــرای چرخــش در یــک نقطــه معیــن، تحــولات 1( ماتریــس محــور بــرای آوردن آن نقطــه بــه 

مبــدا، 2( چرخــش در مــورد مرکــز و 3( افســت نهایــی بــرای بازگشــت مبــدا بــه محــل اصلــی خــود اســت. .

گزینه های مختلف فرمان trans ماتریس ها را به روش های مختلف اصلاح می کند.

}center {x y z - ماتریــس وســط را طــوری تنظیــم مــی کند که نقطه x y z منشــاء آن شــود? 

}offset {x y z{ - ماتریس افست را طوری تنظیم می کند که مبدأ به x y z برسد? 

}origin {x y z - ماتریس های مرکز و افست را هم x y z تنظیم می کند? 

 ]axis x amount [rad|deg|pi - چرخــش مربــوط بــه محــور x را بــا مقــدار داده شــده بــه ? 

ماتریــس چرخــش اضافــه مــی کنــد

ــه ?  ــده ب ــدار داده ش ــا مق ــور y ب ــورد مح ــش در م  ]axis y amount [rad|deg|pi[ - چرخ

ماتریــس چرخــش اضافــه مــی کنــد 

ــه ?  ــده ب ــدار داده ش ــا مق ــور z را ب ــورد مح ــش در م  ]axis z amount [rad|deg|pi - چرخ

ماتریــس چرخــش اضافــه مــی کنــد 

ــردار داده ?  ــورد ب ــده در م ــدار داده ش ــش مق  ]axis {x y z} amount [rad|deg|pi - چرخ

شــده را بــه ماتریــس چرخــش اضافــه مــی کنــد

]bond {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} amount [rad|deg|pi - مرکــز و تبدیــل هــای افســت را بــه ? 

نقطــه اول تنظیــم مــی کند، و یــک چرخش در مورد محــور باند را با مقدار معیــن تعریف می کند.

angle {x1 y1 z1} {x2 y2 z2} {x3 y3 z3} amount [rad|deg|pi[ - مرکــز و تبدیــل ? 

افســت را بــه نقطــه دوم تنظیــم کــرده و چرخشــی را در مــورد محــور عمــود بــر صفحــه ســاخته 

ــی  ــبه م ــردار محاس ــع ب ــول متقاط ــردار از محص ــد )ب ــی کن ــف م ــه تعری ــه نقط ــط س ــده توس ش

ــا آن متصــل مــی کنــد دو نقطــه آخــر(. شــود کــه دو نقطــه اول را ب

   Multiplying vectors and matrices 11.3   

دو دســتور بــرای ضــرب یــک ماتریــس و یــک بــردار، بردارهــا و coordtrans وجــود دارد. آنهــا فــرض مــی کننــد کــه بــردار بــه شــکل ســتون 

اســت و پیــش از موعــد ماتریــس را بــه بــردار نشــان مــی دهــد. اگــر بــردار شــامل چهــار عــدد باشــد، دو دســتور یکســان هســتند. اگــر 

بــردار ســه عنصــر داشــته باشــد، یــک چهــارم اضافــه مــی شــود. 0 بــرای vectrans و 1 بــرای Coordtrans. تفــاوت در ایــن اســت کــه 

بردارهــا در طــول تحــولات تحــت تأثیــر ترجمــه قــرار نمــی گیرنــد، در حالــی کــه مختصــات هســتند.

 Sطول 4( ضرب کنید. بردار را برمی گرداند( v را با بردار m ماتریس - C++) vectrans m v(

 S طول 3( ضرب کنید. بردار را برمی گرداند( v را با مختصات m ماتریس - coordtrans m v

Examples:
vmd > vectrans [transaxis z 90] {1 0 0}
-3.67321e-06 1.0 0.0
vmd > vectrans [transvecinv {-3 4 -12}] {-3 4 -12}
13.0 -1.8e-05 5.8e-05
11.4 Misc. functions and values

چندین رابطه دیگر به بسته بردارها اضافه شده است. اولین متغیر M PI است که حاوی مقدار pi است.

Examples:
vmd > set M_PI
3.14159265358979323846
vmd > expr 90 * ($M_PI / 180)
1.5708

تنظیــم  یــا  آوردن  بدســت  بــرای   trans_from_rot, trans_to_rot, trans_from_offset, and trans_to_offset توابــع 

ماتریــس تحــول از ماتریــس چرخــش 3x3 یــا بــردار افســت اســتفاده مــی شــود. همانطــور کــه در حــال حاضــر طراحــی شــده اســت، 

ــت و  ــان اس ــا transoffset یکس ــدارد. Trans_from_offset ب ــود ن ــس وج ــری در ماتری ــدازه گی ــچ ان ــه هی ــد ک ــی کن ــرض م ــن ف ای

ــود دارد. ــل بــودن وج ــرای کام ب

ــف  ــه توصی ــی را ک ــدای آن عبارات ــرد و از ابت ــی گی ــر را م ــام متغی ــک ن ــه ی ــت، ک ــورد، find_rotation_value varname اس ــن م آخری

ــا  ــان ه ــش در رادی ــدار چرخ ــد و مق ــی مانن ــی م ــر باق ــود در متغی ــای موج ــه داده ه ــد. بقی ــی کن ــتخراج م ــت، اس ــش اس ــدار چرخ مق

بازگردانــده مــی شــود. ایــن توســط آن دســته از توابــع کــه نیــاز بــه چرخــش دارنــد اســتفاده مــی شــود. مقادیــر معتبــر عبارتنــد از: یــک 

ــا  ــرای دادن چرخــش در عوامــل pi، ی ــک مقــدار در radians، کلمــه pi ب ــرای ی ــا radian ب ــال آن یکــی از rad، radian ی ــه دنب عــدد، ب

یکــی از deg، درجــه یــا درجــه هــا بــرای یــک مقــدار در درجــه . اگــر هیــچ واحــدی داده نشــود، فــرض مــی شــود کــه مقــدار درجــه باشــد.
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مثال: 
vmd > set a “180 deg north”
180 deg north
vmd > find_rotation_value a
3.14159
vmd > set a
north
vmd > set a “1 pi to eat”
1 pi to eat
vmd > find_rotation_value a
3.14159
vmd > set a
to eat
vmd > set a 45
45
vmd > find_rotation_value a
0.785398
vmd > expr $M_PI * 3.0 / 2.0
4.71239
vmd > set a “4.71238 radians”
4.71238 radians
vmd > find_rotation_value a
4.71238
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Molecular analysis

Chapter 12

آنالیـــــــــز مولکـــــولـــــی
فصـــــــل دوازدهــــم

   molinfo 12.1 با استفاده از دستور   

در ایــن بخــش نحــوه اســتخراج اطلاعات مربــوط به مولکولها و اتمها با اســتفاده از دســتور متن  molinfo در VMD  ارائه شــده اســت.

مثال ها:

دو عملکرد، یکی برای ذخیره موقعیت نمای فعلی و دیگری برای بازیابی آن. با این عملیات موقعیت محور تغییر نمی کند.

proc save_viewpoint {} {
global viewpoints
if [info exists viewpoints] {unset viewpoints}
# get the current matricies
foreach mol [molinfo list] {
set viewpoints($mol) [molinfo $mol get {
center_matrix rotate_matrix scale_matrix global_matrix}]
}
}
proc restore_viewpoint {} {
global viewpoints
foreach mol [molinfo list] {
puts “Trying $mol”
if [info exists viewpoints($mol)] {
molinfo $mol set {center_matrix rotate_matrix scale_matrix
global_matrix} $viewpoints($mol)
}
}
}

ــه  ــان نشــانه هــای نمایشــگر را ب ــار. در پای ــه یــک ب چرخــه را از طریــق لیســت مولکــول هــای نمایــش داده شــده، چرخانــدن هــر یــک ب

ــی خــود برگردانیــد. حالــت اصل

# save the current display state
foreach mol [molinfo list] {
set disp($mol) [molinfo $mol get drawn]
}
# turn everything off
mol off all
# turn each molecule on then off again
foreach mol [molinfo list] {
if $disp($mol) {
mol on $mol
sleep 1
mol off $mol
}
}
# turn the original ones back on
foreach mol [molinfo list] {
if $disp($mol) {mol on $mol }
}

آخریــن حلقــه، کــه مولکــول هــای در ابتــدا کشــیده شــده را روشــن مــی کنــد، آنهــا را همزمــان نمــی کنــد. بــه ایــن دلیــل اســت کــه برخی 

از دســتورات )آنهایــی کــه از صــف فرمــان اســتفاده مــی کننــد( هنــگام اســتفاده مجــدد از گرافیــک اســتفاده مــی کننــد. بــا بروزرســانی 

ــا اســتفاده از ایــن،  ــه بخــش 9.3.6 مراجعــه کنیــد(. ب ــرای اطلاعــات بیشــتر ب ــوان ایــن کار را غیرفعــال کــرد )ب صفحــه نمایــش مــی ت
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حلقــه نهایــی مــی شــود.
#turn the original ones back on
display update off
foreach mol [molinfo list] {
if $disp($mol) {mol on $mol }
}
display update on
Alternatively, since the drawn option is settable, you could do:
foreach mol [molinfo list] {
if $disp($mol) {molinfo $mol set drawn 1}
}

بــا ایــن حــال، ایــن نشــانه را تنظیــم نمــی کنــد کــه صحنــه را از نــو تغییــر دهــد، بنابرایــن نیــاز هســت شــما بازرســم را بــا نمایــش بازرســم 

ایجــاد کنیــد.

   atomselect 12.2 استفاده از دستور   

ــه کار مــی  ــم هــای موجــود در یــک مولکــول اســت. در دو مرحل ــه ات ــه اطلاعــات مربــوط ب ــرای دسترســی ب ــه ب ــم روش اولی انتخــاب ات

کنــد. مرحلــه اول ایجــاد یــک انتخــاب بــا توجــه بــه متــن انتخــاب، شناســه مولکــول و تعــداد قــاب اختیــاری اســت. ایــن کار بــا عملکــردی 

بــه نــام atomselect انجــام مــی شــود کــه نــام انتخــاب اتــم جدیــد را برمــی گردانــد. مرحلــه دوم اســتفاده از گزینــه ایجــاد شــده بــرای 

دسترســی بــه اطلاعــات مربــوط بــه اتمهــای موجــود در انتخــاب هــا اســت.

انتخــاب اتــم بــه عنــوان یــک تابــع Tcl انجــام مــی شــود. داده هــای برگشــت یافتــه از atomselect نــام تابــع مــورد اســتفاده اســت. نــام 

.)... ،« atomselect26 ،”atomselect0« یــک عدد غیــر منفــی اســت )ماننــد »d ٪« اســت کــه در آن atomselect%d بــه شــکل

روش اســتفاده از عملکــرد ایجــاد شــده توســط دســتور atomselect، ذخیــره نــام در یــک متغیــر اســت، ســپس از متغیــر اســتفاده 

کنیــد تــا در صــورت لــزوم نــام را بدســت آوریــد.
vmd> set sel [atomselect top “water”]
atomselect3
vmd> $sel text
water
This is equivalent to saying
vmd> atomselect3 text

ســاده تریــن راه تفکــر در ایــن بــاره ایــن اســت کــه فرمــان اتمــی انتخــاب یــک شــیء مــی کنــد. بــرای بــه دســت آوردن اطلاعــات از شــیء، 

 »num« دســتور »atomselect1« بــه هــدف )num atomselect1( بایــد دســتور را بــرای آن ارســال كنیــد. بنابرایــن، در مثــال فــوق

ارســال شــده اســت، کــه از جســم مــی خواهــد تعــداد اتمهــای موجــود را انتخــاب کنــد. ایــن توابــع شــیء مشــتق شــده )آنهایــی کــه 

دارای نــام هایــی ماننــد atomselect3 هســتند( گزینــه هــای بســیاری را انتخــاب مــی کننــد، همانطــور کــه در بخــش 9.3.2 توضیــح 

داده شــده اســت،

به عنوان مثال، با توجه به انتخاب
vmd> set sel [atomselect top “resid 4”]
atomselect4

شما می توانید نام های اتم را برای هر یک از اتم های انتخابی با

vmd> $sel get name

N H CA CB C O

که به یاد داشته باشید، همان است که

vmd> atomselect4 get name

بــا ارائــه لیســتی مــی توان چندیــن ویژگی را درخواســت کــرد، بنابرایــن اگر مــی خواهید ببینیــد کدام اتــم ها در ســتون فقرات قــرار دارند،

vmd> $sel get {name backbone}
{N 1} {H 0} {CA 1} {CB 0} {C 1} {O 1}

و مختصات اتمی با

vmd> $sel get {x y z}
{0.710000 4.211000 1.093000} {-0.026000 3.700000 0.697000} {0.541000
4.841000 2.388000} {-0.809000 4.462000 2.976000} {1.591000 4.371000
3.381000} {2.212000 5.167000 4.085000}

توجــه داشــته باشــید کــه فرمــت داده ای کــه از دســتور get دریافــت مــی کنیــد بســتگی بــه تعــداد صفــت مــورد نظــر شــما دارد. اگــر 

فقــط یــک ویژگــی را درخواســت کنیــد، ماننــد مثــال دریافــت نــام در بــالا، یــک لیســت ســاده از عناصــر را برمــی گردانیــد. از طــرف دیگــر، 

اگــر دو یــا چنــد ویژگــی را درخواســت کنیــد، لیســتی از زیــر فهرســت هــا را برمــی گردانیــد. بــه طــور خــاص، لیســتی از انــدازه n اســت کــه 

در آن هــر عنصــر خــود لیســتی از انــدازه i اســت، در جایــی کــه n تعــداد اتــم هــا در انتخــاب و i تعــداد ویژگــی هــای درخواســتی اســت.

اگــر فقــط یــک ویژگــی را همزمــان بــا بازیابــی کنیــد، اســکریپت هــای شــما ســریعتر اجــرا مــی شــوند، زیــرا در ایــن صــورت VMD لازم 

نیســت کــه زیــر نویــس هــا را بــرای هــر ویژگــی ایجــاد کنــد. بــه یــاد داشــته باشــید کــه در Tcl مــی توانیــد چندیــن لیســت را همزمــان بــا 

اســتفاده از دســتور foreach لــوپ کنیــد:

foreach resid [$sel get resid] resname [$sel get resname] {
# process each resid and resname here
}

یکــی از کارکردهــای ســریع کــه مــی توانیــد بــا مختصــات ایجــاد کنیــد، روشــی بــرای محاســبه مرکــز هندســی اســت )نــه مرکــز جــرم ؛ ایــن 

کمــی ســخت تــر اســت(. ایــن همچنیــن از برخــی از دســتورات بــرداری کــه در بخــش مربــوط بــه بردارهــا و ماتریســها بحــث شــده اســت 

اســتفاده مــی کنــد ]11[، امــا بایــد بتوانیــد آنهــا را در متــن مشــخص کنیــد.

proc geom_center {selection} {
# set the geometrical center to 0
set gc [veczero]
# [$selection get {x y z}] returns a list of {x y z}
# values (one per atoms) so get each term one by one
foreach coord [$selection get {x y z}] {
# sum up the coordinates
set gc [vecadd $gc $coord]
}
# and scale by the inverse of the number of atoms
return [vecscale [expr 1.0 /[$selection num]] $gc]
}
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با این تعریف می توانید بگویید )فرض کنید  $sel با مثال atomselectio قبلی ایجاد شده است(

vmd> geom_center $sel
0.703168 4.45868 2.43667

مــن بــه طــور مثــال بــه خــط مثــال مــی روم. ایــن تابــع بــه عنــوان مرکــز geom نامگــذاری شــده اســت و یــک پارامتــر را بــه نــام خــود 

انتخــاب مــی کنــد. خــط اول متغیــر »gc« را بــر روی بــردار صفــر قــرار مــی دهــد، کــه 0 0 اســت. در خــط دوم کــد، دو مــورد رخ مــی دهــد. 

اول، دســتور
$selection get {x y z}

اجرا می شود، و رشته با نتیجه جایگزین می شود، که هست

{0.710000 4.211000 1.093000} {-0.026000 3.700000 0.697000} {0.541000
4.841000 2.388000} {-0.809000 4.462000 2.976000} {1.591000 4.371000
3.381000} {2.212000 5.167000 4.085000}

ایــن یــک لیســت از 6 اصطــاح اســت )یکــی بــرای هــر اتــم در انتخــاب( و هــر اصطــاح لیســتی از ســه عنصــر، مختصــات x، y و z در آن 

ترتیــب اســت.

ــر  ــی آورد و متغی ــن م ــت پایی ــط لیس ــان را توس ــدت زم ــد و م ــی کن ــیم م ــود تقس ــه خ ــش جمل ــه ش ــت را ب ــان »foreach« لیس فرم

ــود. ــی ش ــه م ــع کل اضاف ــه جم ــدار  $coord ب ــوپ، مق ــل ل ــد. در داخ ــی کن ــن م ــی تعیی ــه متوال ــر جمل ــرای ه »coord« را ب

خــط آخــر مرکــز هندســی اتمهــا را در انتخــاب برمــی گردانــد. از آنجــا کــه مرکــز هندســی بــه عنــوان مجمــوع بردارهــای مختصات تقســیم 

بــر تعــداد عناصــر تعریــف شــده اســت، و تاکنــون فقــط مبلــغ بردارهــا را محاســبه کــرده ام، بــه معکــوس تعــداد عناصــر احتیــاج دارم، 

کــه بــا بیــان انجــام مــی شــود

]selection num$[ / 1.0 expr

اعشــاری در »1.0« از آنجــا کــه Tcl تقســیم عــدد صحیــح را انجــام می دهد مهم اســت. ســرانجام، از این مقــدار برای مقیــاس کردن کل 

بردارهــای مختصــات )بــا vecscale( اســتفاده مــی شــود، کــه مقدار جدیــد را برمــی گرداند، که خــود به عنــوان نتیجه عمل باز مــی گردد.

ــزای  ــه اج ــپس آن را ب ــد و س ــت آوری ــر x، y، z را بدس ــن مقادی ــرم و همچنی ــد ج ــرا بای ــت زی ــر اس ــخت ت ــی س ــرم کم ــرد ج ــز عملک مرک

ــت ــرم  اس ــز ج ــرای مرک ــول P ب ــد. فرم ــیم کنی تقس

proc center_of_mass {selection} {
# some error checking
if {[$selection num] <= 0} {
error “center_of_mass: needs a selection with atoms”
}
# set the center of mass to 0
set com [veczero]
# set the total mass to 0
set mass 0
# [$selection get {x y z}] returns the coordinates {x y z}
# [$selection get {mass}] returns the masses
# so the following says “for each pair of {coordinates} and masses,
# do the computation ...”
foreach coord [$selection get {x y z}] m [$selection get mass] {
# sum of the masses
set mass [expr $mass + $m]
# sum up the product of mass and coordinate
set com [vecadd $com [vecscale $m $coord]]
}

# and scale by the inverse of the number of atoms
if {$mass == 0} {
error “center_of_mass: total mass is zero”
}
# The “1.0” can’t be “1”, since otherwise integer division is done
return [vecscale [expr 1.0/$mass] $com]
}
vmd> center_of_mass $sel
Info) 0.912778 4.61792 2.78021

ــر  ــد روی مقادی ــل »دریافــت« “تنظیــم” اســت. بســیاری از کلمــات کلیــدی )مهمتریــن آنهــا »x”، “y« و »z« مــی توانن نقطــه مقاب

جدیــد تنظیــم شــوند. بــه عنــوان مثــال، اجــازه مــی دهــد مختصــات اتــم تغییــر یابــد، مقادیــر اشــغال بــه روز شــود یــا نیروهــای کاربــر 

اضافــه شــود. همچنیــن مــی توانیــد  resname، segid و غیــره را تغییــر دهیــد کــه انجــام ایــن کار در VMD ســاده تــر از نمونــه هایــی 

اســت کــه بــرای ویرایــش یــک فایــل PDB بــا دســت انجــام مــی شــود.

set sel [atomselect top “index 5”]
$sel get {x y z}
{1.450000 0.000000 0.000000}
$set set {x y z} {{1.6 0 0}}

توجــه داشــته باشــید کــه درســت همانطــور کــه گزینــه دریافــت یــک لیســت از لیســت هــا را برگردانــد، گزینــه تنظیــم بــه یــک لیســت نیــاز 

دارد، بــه همیــن دلیــل بــه مجموعــه اضافــی از آکــولاد هــا نیــاز داشــت. مجــدداً، ایــن بایــد لیســتی از عناصــر انــدازه n باشــد کــه شــامل 

لیســتی از انــدازه i اســت. اســتثنا اگــر n برابــر بــا ۱ باشــد، لیســت بــه انــدازه کافــی بــار کپــی مــی شــود، بنابرایــن بــرای هــر اتــم یــک عنصــر 

وجــود دارد.

# get two atoms and set their coordinates
set sel [atomselect top “index 6 7”]
$sel set {x y z} { {5 0 0} {7.6 5.4 3.2} }

ــا نمایــه 7 مختصــات خــود را بــه 7.6 5.4 3.2.  در ایــن حالــت، اتــم بــا شــاخص 6 مقادیــر )x، y، z( خــود را بــه 5 0 0 مــی دهــد و اتــم ب

تغییــر مــی دهــد.

بــا دســتیابی بــه مختصــات، تغییــر دادن آنهــا )مثــاً بــا اضافــه کــردن برخــی offset( و جایگزینــی آن، مــی توانیــد اتمهــا را از ایــن طریــق 

جابجــا کنیــد. زیــر تابعــی اســت کــه فقــط ایــن کار را انجــام مــی دهــد:

proc moveby {sel offset} {
foreach coord [$sel get {x y z}] {
lappend newcoords [vecadd $coord $offset]
}
$sel set {x y z} $newcoords
}

 )9 2.8- 0.1( = )x y z( یــک افســت ))”moveel$“  و بــرای اســتفاده از ایــن عملکــرد )در ایــن حالــت، بــرای انتخــاب
اعمــال کنیــد:

moveby $movesel {0.1 -2.8 9}

بــا ایــن حــال، بــرای ســاده کــردن مــوارد، برخــی گزینــه هــا بــرای مقابلــه بــا حــرکات بــه انتخــاب اضافــه شــده اســت )ایــن دســتورات در 

ــتند. دو  ــع moveby، moveto و move هس ــن تواب ــتند(. ای ــای Tcl هس ــخه ه ــریعتر از نس ــیار س ــوند و بس ــی ش ــرا م ــز اج C++ نی

مــورد بــردار موقعیــت دارنــد و دومــی ماتریــس تحــول را مــی گیــرد.
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اولین دستور، moveby، با بردار افست داده شده، هریک از اتم های انتخابی را انتخاب می کند.
$sel moveby {1 -1 3.4}

دوم، moveto، تمــام اتمهــا را در یــک انتخــاب بــه یــک مختصــات معیــن منتقــل مــی کنــد )اســتفاده از ایــن بــرای انتخــاب بیــش از یــک 

اتــم عجیــب خواهــد بــود، امــا ایــن مجــاز اســت(. مثــال:

$sel moveto {-1 1 4.3}

آخریــن آن، حرکــت، ماتریــس تحــول داده شــده را در هــر یــک از مختصــات اتــم اعمــال مــی کنــد. ایــن بهتریــن حالــت بــرای چرخــش 

مجموعــه ای از اتــم هــا در اطــراف یــک محــور معیــن، ماننــد مــوارد اســتفاده مــی شــود

$sel move [trans x 90]

که انتخاب را 90 درجه در مورد محور x می چرخاند. البته ممکن است از هر ماتریس تبدیل استفاده شود.

مثال مفیدتر مثال زیر است، که اتم های زنجیره جانبی را در اطراف پیوند CA-CB 10 درجه می چرخاند.

# get the sidechain atoms (CB and onwards)
set sidechain [atomselect top “sidechain residue 22”]
# get the CA coordinates -- could do next two on one line ...
set CA [atomselect top “name CA and residue 22”]
set CAcoord [lindex [$CA get {x y z}] 0]
# and get the CB coordinates
set CB [atomselect top “name CB and residue 22”]
set CBcoord [lindex [$CB get {x y z}] 0]
# apply a transform of 10 degrees about the given bond axis
$sidechain move [trans bond $CAcoord $CBcoord 10 deg]

   Analysis scripts 12.3  

در زیــر نمونــه هــای دیگــری از روالهایــی وجــود دارد کــه مــی تواننــد بــرای تجزیــه و تحلیــل مولکولهــا اســتفاده شــوند. اینهــا بهتریــن 

ــک عملکــرد  ــه ی ــازی کــرد، ک ــاده س ــری پی ــدازه گی ــتور ان ــا دس ــوان ب ــی ت ــوارد را م ــرا بســیاری از ایــن م ــتند زی ــرای اســتفاده نیس روال ب

داخلــی را ســریع تــر مــی نامــد.

یافتــن آبهــای نزدیــک پروتئیــن   ایــن مثــال آبهــای نزدیــک پروتئیــن را بــرای هــر قــاب از مســیر پیــدا مــی کنــد و یــک فایــل PDB را کــه 
شــامل آن آب هــا اســت، مــی نویســد:

set sel [atomselect top “water and same residue as (within 2 of protein)”]
set n [molinfo top get numframes]
for { set i 0 } { $i < $n } { incr i } {
$sel frame $i
$sel update
$sel writepdb water_$i.pdb
}

گزینــه frame، قــاب انتخــاب را تعییــن مــی کنــد،  update بــه انتخــاب اتــم مــی گویــد کــه آبهــای نزدیــک پروتئیــن را بازپرداخــت کنــد، 

و Writepdb آبهــای انتخــاب شــده را بــه یــک فایــل مــی نویســد.

مجموع جرم یک انتخاب

proc total_mass {selection} {
set sum 0
foreach mass [$selection get mass] {
set sum [expr {$sum + $mass}]
}
return $sum
}

ــالا  ــکریپت ب ــود اس ــث می‌ش ــا باع ــن براکته ــذف ای ــد. ح ــت کنی ــالا دق ــال ب ــتورexpr در مث ــد از دس ــی بع ــای دارای منحن ــه براکت‌ه ب

ــود.  ــرا ش ــته‌تر اج ــر آهس ــه براب ــدود س ح

در اینجــا راه دیگــری )کمــی آهســته تــر( بــرای انجــام همیــن کار وجــود دارد. ایــن امــر بــه ایــن دلیــل کار مــی کنــد کــه انبوهــی کــه از 

انتخــاب برگشــته انــد، لیســتی از لیســت هــا اســت. قــرار دادن آن در داخــل کوتیشــن eval، آن را بــه دنبالــه ای از بردارهــا تبدیــل مــی 

کنــد، بنابرایــن دســتور vecadd روی آن کار خواهــد کــرد.

proc total_mass1 {selection} {
set mass [$selection get mass]
eval “vecadd $mass”
}

حداقــل و حداکثــر مختصــات مقــدار حداقــل و حداکثــر مختصــات یــک مولکــول معیــن در جهــت y ،x و z را پیــدا کنیــد )همچنیــن بــه 

دســتور انــدازه گیــری »minmax« مراجعــه کنیــد(. ایــن تابــع شناســه مولکــول را مــی گیــرد و دو بــردار را برمــی گردانــد. اول حــاوی 

مقادیــر min و دوم حــاوی حداکثــر اســت.

proc minmax {molid} {
set sel [atomselect top all]
set sx [$sel get x]
set sy [$sel get y]
set sz [$sel get z]
set minx [lindex $sx 0]
set miny [lindex $sy 0]
set minz [lindex $sz 0]
set maxx $minx
set maxy $miny
set maxz $minz
foreach x $sx y $sy z $sz {
if {$x < $minx} {set minx $x} else {if {$x > $maxx} {set maxx $x}}
if {$y < $miny} {set miny $y} else {if {$y > $maxy} {set maxy $y}}
if {$z < $minz} {set minz $z} else {if {$z > $maxz} {set maxz $z}}
}
return [list [list $minx $miny $minz] [list $maxx $maxy $maxz]]
}

شــعاع gyration، شــعاع gyration را بــرای یــک انتخــاب محاســبه کنیــد )بــه انــدازه گیــری rgyr نیــز مراجعــه کنیــد(. مربــع شــعاع 

gyration بــه صــورتmi  2 /   تعریــف شــده اســت. ایــن ازعملکــرد center_of_mass تعریــف شــده در ایــن فصــل اســتفاده می کند. 
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نســخه ســریعتر آن را جایگزیــن مرکــز انــدازه گیــری مــی کنــد. توجــه داشــته باشــید کــه دســتور انــدازه گیــری rgyr همــان کارهایــی را 

انجــام مــی دهــد کــه ایــن اســکریپت انجــام مــی شــود، فقــط خیلــی ســریعتر.

proc gyr_radius {sel} {
# make sure this is a proper selection and has atoms
if {[$sel num] <= 0} {
error “gyr_radius: must have at least one atom in selection”
}
# gyration is sqrt( sum((r(i) - r(center_of_mass))^2) / N)
set com [center_of_mass $sel]
set sum 0
foreach coord [$sel get {x y z}] {
set sum [vecadd $sum [veclength2 [vecsub $coord $com]]]
}
return [expr sqrt($sum / ([$sel num] + 0.0))]
}

این مورد را در فایل مختصات alanin.pdb اعمال کنید

vmd > mol new alanin.pdb
vmd > set sel [atomselect top all]
vmd > gyr_radius $sel
Info) 5.45443

ریشــه میانگیــن انحــراف مربــع، اختــاف rms یــک انتخــاب بیــن دو قــاب یــک مســیر را محاســبه کنــد. ایــن یــک انتخــاب انجــام داده و 

مقادیــر دو فریــم را بــا هــم مقایســه می‌کنــد.

proc frame_rmsd {selection frame1 frame2} {
set mol [$selection molindex]
# check the range
set num [molinfo $mol get numframes]
if {$frame1 < 0 || $frame1 >= $num || $frame2 < 0 || $frame2 >= $num} {
error “frame_rmsd: frame number out of range”
}
# get the first coordinate set
set sel1 [atomselect $mol [$selection text] frame $frame1]
set coords1 [$sel1 get {x y z}]
# get the second coordinate set
set sel2 [atomselect $mol [$selection text] frame $frame2]
set coords2 [$sel2 get {x y z}]
# and compute the rmsd values
set rmsd 0
foreach coord1 $coords1 coord2 $coords2 {
set rmsd [expr $rmsd + [veclength2 [vecsub $coord2 $coord1]]]
}
# divide by the number of atoms and return the result
return [expr $rmsd / ([$selection num] + 0.0)]
}

در زیر از تابع frame_rmsd برای لیست rmsd مولکول در تمام تراجکتوری‌ها، نسبت به اولین قاب استفاده شده است.

vmd > mol new alanin.psf
vmd > mol addfile alanin.dcd
vmd > set sel [atomselect top all]
vmd > for {set i 0} {$i < [molinfo top get numframes]} {incr i} {
? puts [list $i [frame_rmsd $sel $i 0]]
? }
0 0.0
1 0.100078
2 0.291405
3 0.523673
....
97 20.0095
98 21.0495
99 21.5747

 مثــال آخــر نحــوه تنظیــم فیلــد بتــا را نشــان مــی دهــد. ایــن بســیار مفیــد اســت زیــرا یکــی از روش هــای رنــگ آمیــزی »بتــا« اســت کــه 

از مقادیــر بتــا بــرای رنــگ آمیــزی مولکــول بــا توجــه بــه مقیــاس رنــگ فعلــی اســتفاده مــی کنــد. )ایــن نیــز مــی توانــد بــا زمینــه اشــغال 

انجــام شــود.( بنابرایــن تعریــف مجــدد مقادیــر بتــا بــه شــما امــکان مــی دهــد مولکــول هــا را بــر اســاس تعریــف خودتــان رنگــی کنیــد. 

یــک مثــال مفیــد، رنــگ آمیــزی مولکــول بــر اســاس فاصلــه از یــک نقطــه خــاص اســت )بــرای ایــن مــورد، رنــگ آمیــزی یــک پروتومــر 

پولیوویــروس بــر اســاس فاصلــه آن تــا مرکــز ویــروس )0، 0، 0( بــه بیــرون کشــیدن ویژگــی هــای ســطح کمــک مــی کنــد(.

proc betacolor_distance {sel point} {
# get the coordinates
foreach coord [$sel get {x y z}] {
# get the distance and put it in the “newbeta” list
set dist [veclength2 [vecsub $coord $point]]
lappend newbeta $dist
}
# set the beta term
$sel set beta $newbeta
}

و یک روش برای استفاده از آن وجود دارد:

# load pdb2plv.ent using anonymous ftp to the PDB
vmd > mol new 2plv
vmd > set sel [atomselect top all]
vmd > betacolor_distance $sel {0 0 0}

سپس به منوی گرافیک بروید و »روش رنگ آمیزی« را روی »Beta« تنظیم کنید.
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  RMS Fit and Alignment 12.4  
وقتــی یکــی دو ســاختار مشــابه دارد، یکــی اغلــب مــی خواهــد آنهــا را مقایســه کنــد. تفــاوت بیــن دو ســاختار اشــعه ایکــس چیســت؟ 

ســاختار طــی یــک شــبیه ســازی چقــدر تغییــر کــرده اســت؟ بــرای پاســخ بــه ایــن ســؤالات، ابتــدا بایــد چگونگــی مقایســه دو ســاختار را 

بفهمیــد، کــه معمــولاً بــه ایــن معنــی اســت کــه بایــد میانگیــن انحــراف مربــع ریشــه )RMSD( را پیــدا کنیــد.

بــه طــور رســمی، بــا توجــه بــه موقعیــت هــای اتــم N از ســاختار x و اتمهــای N مربــوط بــه ســاختار y بــا ضریــب وزنــی RMSD ،)w (i بــه 

صــورت زیــر تعریــف مــی شــود:

اســتفاده از ایــن معادلــه بــه خــودی خــود پاســخی را کــه بــه دنبــال آن هســتید، نمــی دهــد. دو ســاختار یکســان را بــا فاصلــه کمــی تصــور 

کنیــد. RMSD بایــد 0 باشــد، امــا جبــران آن از وقــوع آن جلوگیــری مــی کنــد. آنچــه شــما واقعــاً مــی خواهیــد حداقــل RMSD بیــن دو 

ســاختار داده شــده اســت. بهتریــن جــا روش هــای زیــادی بــرای انجــام ایــن کار وجــود دارد، امــا بــرای VMD مــا روش Kabsch را پیــاده 

ــن  ــد(. ای ــه کنی ــع VMD مراجع ــد منب ــده Measure.C در ک ــه پرون ــا ب ــم )A34 )1978( .Acta Cryst، 827-828 ی ــازی کــرده ای س

الگوریتــم تحــول لازم را بــرای جابجایــی یــک ســاختار بــر روی ســاختار دیگــر بــه منظــور بــه حداقــل رســاندن RMSD محاســبه مــی کنــد.

بــا پیــش نیازهــای ریاضــی پشــت ســر گذاشــتیم، هنــوز بایــد بتوانیــم نحــوه مقایســه اتــم هــا را بــرای مقایســه مشــخص کنیــم. اگــر مــی 

 N - خواهیــد همــه اتــم هــا را در هــر دو ســاختار مقایســه کنیــد، و هــر دو تعــداد اتــم یکســان را دارنــد، پــس مشــکل ایــن آســان اســت

همــه چیــز اســت. ایــن اغلــب در شــبیه ســازی هــای MD اتفــاق مــی افتــد وقتــی تنهــا چیــزی کــه بیــن دو ســاختار متفــاوت اســت 

مختصــات هســتند.

امــا در مــورد توالــی هــای همولــوگ چطــور؟ در ایــن حالــت، تعــداد اتــم هــا متفــاوت اســت زیــرا در حالــی کــه تعــداد رزیدوهــا یکســان 

اســت، زنجیره‌هــای جانبــی تعــداد متفاوتــی از اتــم دارنــد. راه حــل معمــول تعییــن RMSD فقــط بــر روی اتــم هــای ســتون فقــرات یــا 

در بعضــی از ســاختارهای اشــعه X اســت کــه تنهــا اتــم هــای C آلفــا تعییــن شــده انــد،  براســاس اتــم هــای  Cα اســت. VMD بــه شــما 

امــکان مــی دهــد تــا بــر اســاس هــر انتخــاب اتمــی معتبــر، جــای مناســب و تــراز شــوید، تــا زمانــی کــه انتخــاب اتــم تعــداد مشــابهی از اتــم 

هــا را در هــر مولکــول در حــال مقایســه را مشــخص می‌کنــد.

  RMS Fit and Extension Extension 12.4.1   

بــرای شــروع کار بــا اتصــالات و تــراز کــردن RMS، مــورد از RMSD را از فهرســت افزونه‌هــا30 بــاز کنیــد. اکنــون بایــد یــک پنجــره جدیــد 

بــا عنــوان RMSD Tool داشــته باشــید ابتــدا عملکــرد حســابگر RMSD را شــح خواهیــم داد.

RMSD محاسبه

تصویر ۱۲.۱: محاسبه RMS و افزونه هم‌ترازی

کلیــد محاســبه‌کننده‌ی RMSD بــرای محاســبه فاصلــه RMS بیــن مولکــول هــا اســتفاده مــی شــود. گوشــه 

ــرای محاســبه اســتفاده  ــم هــا ب ــد از کــدام ات ــو جایــی اســت کــه شــما تعییــن مــی کنی ــالای من ســمت چــپ ب

 Graphics شــود. در قســمت ورودی، متــن انتخــاب اتــم را دقیقــاً مطابــق آنچــه مــی خواهیــد در پنجــره

تایــپ کنیــد. کادر زیــر قســمت ورودی بــا عنــوان Backbone only  هــر اتمــی را کــه تایــپ کــرده ایــد فقــط در 

اتم‌هــای ســتون فقــرات انتخابــی محــدود مــی کنــد. در واقــع، »«and backbone«را بــه متــن انتخــاب اتــم 

اضافــه مــی کنــد.

ــن دارد  ــه ای ــتگی ب ــر آن بس ــت. تأثی ــوان RMSD اس ــا عن ــه ای ب ــو دارای دکم ــالای من ــت ب ــمت راس ــه س گوش

کــه کــدام یــک از دکمــه هــای رادیویــی Top, Average یــا selected انتخــاب می‌شــوند. اگــر Top انتخــاب 
30  . Extensions



201فصـــل دوازدهــــم 200 آنالیز مولکولی

ــالا )کــه معمــولاً آخریــن مولکــول بارگــذاری شــده اســت( و هــر  شــود، VMD فاصلــه RMS بیــن مولکــول ب

مولکــول دیگــر را محاســبه مــی کنــد. اگــر Average انتخــاب شــده باشــد، ابتــدا VMD مختصــات z ،y ،x را از 

اتمهــای انتخــاب شــده در هــر مولکــول محاســبه مــی کنــد، ســپس فاصلــه RMS هــر مولکــول را از آن ســاختار 

متوســط محاســبه مــی کنــد.

ــت.  ــده اس ــان داده ش ــر نش ــت در مرورگ ــای فهرس ــه انته ــول در نیم ــر مولک ــرای ه ــبات RMS ب ــج محاس نتای

توجــه داشــته باشــید کــه تــا زمانــی کــه کلیــد RMSD را فشــار ندهیــد، ایــن لیســت بــه روز نمــی شــود، بنابرایــن 

ــو،  ــن من ــب Total RMSD در پایی ــود. برچس ــی ش ــس نم ــوراً منعک ــا ف ــول ه ــذف مولک ــری / ح ــرات بارگی اث

میانگیــن RMSD را بــرای همــه مولکولهــای ذکــر شــده نشــان مــی دهــد.

RMS تراز
ــا مولکــول هــا بــر اســاس گــروه هــای منتخــب اتــم اســت. در حالــی کــه دکمــه  ــراز RMS متناســب ب دکمــه ت

حســابگر RMSD بــدون ایجــاد اختــال در مختصــات آنهــا، فاصلــه RMS بیــن مولکــول هــا را پیــدا مــی کنــد، 

دکمــه تــراز RMS در واقــع مولکــول هــا را بــه ســمت موقعیــت هــای جدیــد ســوق مــی دهــد.

ایــن دکمــه بســیار ســاده اســت: یــک قســمت اتمــی را در قســمت ورودی وارد کــرده و بــرای تــراز کــردن مولکــول 

ــین  ــای ماش ــه ه ــن دکم ــر RMSD را بی ــد. اگ ــار دهی ــود در آن، Align را فش ــای موج ــم ه ــاس ات ــر اس ــا ب ه

حســاب RMSD محاســبه کنیــد، احتمــالاً مــی یابیــد کــه مقادیــر متفــاوت هســتند. دلیــل ایــن اســت کــه ایــن 

محاســبه بــر اســاس موقعیــت هــای فعلــی اتــم هــا انجــام مــی شــود.

   RMS and scripting 12.4.2   

همیــن اقدامــات را مــی تــوان در ســطح اســکریپت انجــام داد. رابــط متــن همچنیــن از طریــق مکانیســم انتخــاب اتــم، انعطــاف پذیــری 

بیشــتری بــه شــما مــی دهــد و بــه شــما امــکان مــی دهــد اتــم هــا را بــرای جــا بــه جایــی و مقایســه انتخــاب کنیــد.

RMSD محاسبه

دو انتخــاب اتــم بــرای انجــام محاســبات RMSD وجــود دارد، لیســتی از اتــم هــا بــرای مقایســه در هــر دو مولکــول. اولیــن اتــم انتخــاب 

اول بــا اتــم اول انتخــاب دوم، پنجــم بــه پنجــم و غیــره مقایســه مــی شــود. ترتیــب واقعــی بــا ترتیــب فایــل PDB ورودی یکســان اســت.

پس از انجام هر دو انتخاب، محاسبه RMSD،تابع اندازه گیری rmsd را فراخوانی‌ می‌کند. در اینجا مثالی وجود دارد:

set sel1 [atomselect 0 “backbone”]
set sel2 [atomselect 1 “backbone”]
measure rmsd $sel1 $sel2
Info) 10.403014

ایــن RMSD را بیــن اتمهــای ســتون فقــرات مولکــول 0 بــا مولکــول 1 چــاپ مــی کنــد. همچنیــن مــی توانیــد از یــک عامــل وزنــی در ایــن 

محاســبات اســتفاده کنیــد. بهتریــن راه بــرای درک چگونگــی انجــام ایــن کار دیــدن مثــال دیگــری اســت: 

set weighted_rmsd [measure rmsd $sel1 $sel2 weight mass]
Info) 10.403022

در ایــن حالــت، وزن بــا جــرم هــر اتــم تعییــن مــی شــود. در واقــع، ایــن اصطــاح واقعــاً یکــی از کلمــات کلیــدی اســتاندارد اســت کــه در 

اختیــار یــک اتــم قــرار دارد. مــوارد دیگــر شــامل فهرســت و رزیــدو )کــه اســتفاده از هــر دو نســبتا عجیــب اســت( و همچنیــن شــارژ، بتــا 

و اشــغال. ایــن اصطلاحــات آخــر در صورتــی مفیــد اســت کــه بخواهیــد مقادیــر شــخصی خــود را بــرای عوامــل وزنــی مشــخص کنیــد.

محاسبه تراز
ــراز کــردن بهتریــن حالــت در دو مرحلــه انجــام مــی شــود. اولیــن محاســبه تغییــر ماتریــس 4 × 4 اســت کــه  ت

مجموعــه ای از مختصــات را بــر روی دیگــر قــرار مــی دهــد. ایــن کار بــا دســتور measure fit انجــام مــی شــود. 

بــا فــرض انتخــاب هــای مشــابه قبلــی:

set transformation_matrix [measure fit $sel1 $sel2]
Info) {0.971188 0.00716391 0.238206 -13.2877}
{0.0188176 0.994122 -0.106619 3.25415} {-0.23757 0.108029 0.965345 -2.97617}
{0.0 0.0 0.0 1.0}

ماننــد محاســبه RMSD، می توانید یک اصطلاح اختیــاری  >weight  >keyword را نیز در انتها اضافه کنید.

مرحلــه بعــدی اعمــال ماتریــس بــر روی مجموعــه ای از اتــم هــا بــا اســتفاده از دســتور move اســت. تاکنــون 

 move sel1 ــد ــد مانن ــد کاری انجــام دهی ــد مــی توانی ــد. ممکــن اســت فکــر کنی دو مجموعــه مختصــات داری

transformation_matrix$$ بــرای ماتریــس بــر روی تمــام اتــم هــای آن انتخابــی اعمــال کنیــد. شــما مــی 

توانیــد، امــا ایــن انتخــاب درســتی نیســت.

ــم هــای ســتون فقــرات اســت. شــما واقعــاً مــی  ــرای ات ــادآوری ایــن اســت کــه sel1$ انتخــاب  ب ــل ی ــه قاب نکت

ــد. )اینجــا جایــی  ــا حتــی کل مولکــول را جابجــا کنی ــه آن وصــل شــده اســت، ی ــد کل قطعــه ای را کــه ب خواهی
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اســت کــه بحــث آغــاز مــی شــود.( بنابرایــن شــما بایــد یــک انتخــاب ســوم را تهیــه کنیــد کــه شــامل تمــام اتــم 

هایــی اســت کــه بایــد جابجــا شــوند و تغییــر را در آن اتــم هــا اعمــال کنیــد.

# molecule 0 is the same molecule used for $sel1
set move_sel [atomselect 0 “all”]
$move_sel move $transformation_matrix

ــط  ــتفاده از فق ــا اس ــول ۹ ب ــا مولک ــول ۱ را ب ــام مولک ــد تم ــما می‌خواهی ــر، ش ــده ت ــه ای پیچی ــوان نمون ــه عن ب

ــت: ــده اس ــا آم ــد. در اینج ــراز کنی ــتم ت ــر دو سیس ــا ۱۰ در ه ــیدآمینه ۴ ت ــرات اس ــتون فق ــای س اتم‌ه

# compute the transformation matrix
set reference_sel [atomselect 9 “backbone and resid 4 to 10”]
set comparison_sel [atomselect 1 “backbone and resid 4 to 10”]
set transformation_mat [measure fit $comparison_sel $reference_sel]
# apply it to all of the molecule 1
set move_sel [atomselect 1 “all”]
$move_sel move $transformation_mat
A simulation example script

در اینجــا یــک اســکریپت طولانــی تــر وجــود دارد کــه بــه نظــر شــما مفیــد اســت. مشــکل محاســبه RMSD بیــن 

هــر فریــم شــبیه ســازی و اولیــن قــاب اســت. معمــولاً در یــک شــبیه ســازی ســرعت اولیــه سراســری31 وجــود 

نــدارد، بنابرایــن مرکــز جــرم حرکــت نمــی کنــد، امــا بــه دلیــل چرخــش هــای زاویــه ای و بــه دلیــل عــدم تصــورات 

عــددی کــه بــه آرامــی ایجــاد مــی شــوند، اســکریپت قبــل از محاســبه RMSD خــود مولکــول را تــراز مــی کنــد.

# Prints the RMSD of the protein atoms between each \timestep
# and the first \timestep for the given molecule id (default: top)
proc print_rmsd_through_time {{mol top}} {
# use frame 0 for the reference
set reference [atomselect $mol “protein” frame 0]
# the frame being compared
set compare [atomselect $mol “protein”]
set num_steps [molinfo $mol get numframes]
for {set frame 0} {$frame < $num_steps} {incr frame} {
# get the correct frame
$compare frame $frame
# compute the transformation
set trans_mat [measure fit $compare $reference]
# do the alignment
$compare move $trans_mat
# compute the RMSD
set rmsd [measure rmsd $compare $reference]
# print the RMSD
puts “RMSD of $frame is $rmsd”
}
}

 VMDDIR / protein / ،ــال ــرای مث ــد )ب ــا انیمیشــن بارگــذاری کنی ــرای اســتفاده از ایــن، یــک مولکــول را ب ب

alanin.DCD$  از توزیــع VMD(. ســپس  print_rmsd_through_timeاجــرا کنیــد. خروجــی مثــال در 

اینجــا نشــان داده شــده اســت:
vmd > print_rmsd_through_time
RMSD of 0 is 0.000000
RMSD of 1 is 1.060704

31  . global

RMSD of 2 is 0.977208
RMSD of 3 is 0.881330
RMSD of 4 is 0.795466
RMSD of 5 is 0.676938
RMSD of 6 is 0.563725
RMSD of 7 is 0.423108
RMSD of 8 is 0.335384
RMSD of 9 is 0.488800
RMSD of 10 is 0.675662
RMSD of 11 is 0.749352
[...]

   VMD Script Commands for Colors 12.5  

بــه منظــور تنظیــم دقیــق پارامترهــای رنــگ، بــه طــور معمــول نیــاز بــه کنتــرل هــای پیچیــده تــری نســبت بــه آنچــه در GUI ارائــه شــده 

ــن  ــد. ای ــی کن ــم م ــگ فراه ــه رن ــی ب ــرای دسترس ــی را ب ــه نویس ــطح برنام ــتورات س ــدادی از دس ــل، VMD تع ــن دلی ــه همی ــت. ب اس

دســتورات بــه تفصیــل در فصــل 9 مــورد بحــث قــرار خواهــد گرفــت، امــا بــرای اینکــه طعــم اســتفاده از آنهــا را بــه شــما بدهیــم، در اینجــا 

 ]and 9.3.4[ چنــد نمونــه آورده شــده اســت کــه ممکــن اســت فــوراً مفیــد واقــع شــوید. بیشــتر کارهــا را مــی تــوان بــا دســتورات رنگــی

ــام داد. و colorinfo ]9.3.5[[ انج

  12.5.1 تغییر تعاریف مقیاس رنگ  

فــرض کنیــد از بیــن 1024 رنــگ، اولیــن 511 بایــد قرمــز باشــد، ســپس 2 ســفید و در آخــر 511 آبــی. بــرای تغییــر مقادیــر مقیــاس رنــگ مــی 

توانیــد از دســتور »رنــگ« اســتفاده کنیــد.
proc tricolor_scale {} {
set color_start [colorinfo num]
display update off
for {set i 0} {$i < 1024} {incr i} {
if {$i == 0} {
set r 1; set g 0; set b 0
}
if {$i == 511} {
set r 1; set g 1; set b 1
}
if {$i == 513} {
set r 0; set g 0; set b 1
}
color change rgb [expr $i + $color_start ] $r $g $b
}
display update on
}
tricolor_scale
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   12.5.2 ایجاد مجموعه ای از تعاریف رنگ سیاه و سفید   

برای نقشه برداری از مقیاس خاکستری روی شناسه های رنگ 0-16 )0 = سیاه؛ 16 = سفید(:
proc make_grayscale {} {
display update off
set coloridcount [colorinfo num]
set colordiv [expr $coloridcount - 1.0]
for {set i 0} {$i < $coloridcount} {incr i} {
set val [expr $i / $colordiv]
color change rgb $i $val $val $val
}
display update on
}

توجــه داشــته باشــید کــه بــه روزرســانی هــای صفحــه نمایــش بــرای زمــان تعریــف مجــدد خامــوش هســتند، بــه طــوری کــه هــر بــار کــه 

یــک رنــگ تغییــر مــی کنــد، صفحــه نمایــش مجــددا رســم نمــی شــود. بــه ایــن ترتیــب روش ســریعتر عمــل مــی کنــد. تنهــا نکتــه بــد در 

مــورد ایــن ایــده ایــن اســت کــه رنــگ ســیاه، ســفید مــی شــود و ســفید نیــز تغییــر مــی کنــد، بنابرایــن نــام رنــگ هــا )زرد، نارنجــی و غیــره( 

بــی فایــده مــی شــود.

   12.5.3 تمام مقادیر RGB را به حالت پیش فرض برگردانید   

پــس از اینکــه برخــی از تعاریــف رنــگ تغییــر داده شــد و شــما مــی خواهیــد تعاریــف پیــش فــرض را بازیابــی کنیــد، روش زیــر ممکــن 

اســت مفیــد باشــد.
proc revert_colors {} {
display update off
foreach color [colorinfo colors] {
color change rgb $color
}
display update on
}

   12.5.4 ترفند رنگ آمیزی - غلبه بر یک دسته بندی رنگ آمیزی   

در حــال حاضــر هیــچ روش رنــگ آمیــزی تعریــف شــده توســط کاربــر وجــود نــدارد. اگــر X از قبــل در VMD تعریــف نشــده باشــد، رنــگ 

آمیــزی رزیــدو توســط ویژگــی »X« ســخت مــی شــود. مــی تــوان بــا نادیــده گرفتــن یکــی از مقادیــر در PDB یــا PSF از ایــن محدودیــت 

جلوگیــری کــرد. بــه عنــوان مثــال، فــرض کنیــد شــما مــی خواهیــد اتــم هــا را بــا فاصلــه اتــم از یــک نقطــه معیــن رنــگ کنیــد. یــک روش 

محاســبه مســافت و قــرار دادن آن در قســمت اشــغال یــا بتــا فایــل PDB اســت. ســپس وقتــی مولکــول توســط اشــغال رنــگ مــی شــود، 

در واقــع براســاس فاصلــه رنــگ می‌شــود.

همچنیــن مــی توانیــد مثــاً قســمت نــام بخــش یــا حتــی نــام رزیــدو را نادیــده بگیریــد. نــام اتــم را نادیــده نگیریــد، مگــر اینکــه واقعــاً 

ناامیــد باشــید زیــرا VMD از آن بــرای تعییــن اینکــه کــدام رزیــدو هــا پروتئیــن و اســیدهای نوکلئیــک هســتند اســتفاده مــی کنــد، و از 

ایــن رو کــدام رزیدوهــا را مــی تــوان بــه صــورت لولــه یــا روبــان ترســیم شــوند.
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Interface of collective variables (Colvars)

Chapter 13

ــی  ــرهای جمعــ ــط متغیـ راب
)Colvars(

فصـــــــل سیزدهــــم

در شــبیه ســازی هــای دینامیــک مولکولــی امــروزه، اغلــب مفیــد اســت کــه تعــداد زیــادی درجــه آزادی یــک سیســتم فیزیکــی را بــه چنــد 

پارامتــر کاهــش دهیــم کــه توزیــع آمــاری بــه صــورت جداگانــه قابــل تجزیــه و تحلیــل اســت، یــا بــرای تعریــف پتانســیل هــای بایــاس 

ــرل شــده اســتفاده مــی شــود. ایــن »پارامترهــای نظــم«، »متغیرهــای جمعــی«،  ــرای تغییــر دینامیــک سیســتم در یــک روش کنت ب

»مختصــات واکنــش« و دیگــر اصطلاحــات نامیــده مــی شــوند.

ــز  ــرد متمای ــده عملک ــان دهن ــه نش ــم، ک ــی کنی ــتفاده م ــه colvar( اس ــده ب ــاه ش ــی« )کوت ــر جمع ــاح »متغی ــا از اصط ــا م در اینج

ــا: ــم ه ــداد کل ات ــت، تع ــا N اس ــن 1 ت ــا i بی ــی، xi ب ــی اتم ــات دکارت مختص

ξ(t) = ξ (xi(t), xj(t), xk(t),...) , 1 ≤ i,j,k ... ≤ N (13.1)

مــاژول Colvars در VMD ممکــن اســت بــرای محاســبه ایــن توابــع بــر روی یــک ســاختار مولکولــی و تجزیــه و تحلیــل نتایــج شــبیه 

ــا بعــد از شــبیه ســازی طراحــی شــده  ســازی هــای قبلــی اســتفاده شــود. ایــن مــاژول بــرای انجــام چندیــن کار همزمــان بــه هنــگام ی

اســت کــه رایــج تریــن آنهــا عبارتنــد از:

محدودیــت هــا یــا پتانســیل هــای بایــاس را بــرای چنــد ســتون بــکار رفتــه در سیســتم متناســب بــا انتخــاب مجموعــه گســترده ای از ? 

توابــع پایــه، بــدون محدودیــت در تعــداد آنهــا یــا تعــداد اتــم هــای موجــود، اعمــال کنیــد.

ــا اســتفاده از روش هــاي مختلــف نمونــه گيــري ?  محاســبه پتانســيل ميانگيــن نيــرو )PMF( در طــول هــر مجموعــه از ســتونها، ب

بهبــود يافتــه، ماننــد نيــروي ســازگاري ســازنده )ABF(، متاديناميــك، MD هدایــت شــده و نمونــه بــرداري چتــر32. انــواع ایــن روشــها 

کــه از مجموعــه ای از ماکــت هــا اســتفاده مــی کننــد نیــز پشــتیبانی مــی شــوند.

محاســبه خــواص آمــاری ســتونها از قبیــل میانگیــن هــای در حــال اجــرا و انحــراف معیــار، عملکردهــای همبســتگی جفــت ســتونها ? 

و نمودارهــای چنــد بعــدی: ایــن کار یــا در زمــان اجــرا بــدون نیــاز بــه ذخیــره فایلهــای مســیر بســیار بــزرگ انجــام مــی شــود، یــا بعــد از 

شــبیه ســازی بــا اســتفاده از VMD و دســتور cv تکمیــل شــده انــد.

توجــه: اگرچــه محدودیــت هــا و الگوریتــم هــای PMF در درجــه اول در طــول شــبیه ســازی هــا مــورد اســتفاده قــرار مــی گیرنــد، امــا آنهــا 

در VMD نیــز بــرای تســت یــک ورودی جدیــد بــرای یــک شــبیه ســازی وجــود دارنــد، یــا بــرای ارزیابــی انــرژی آزاد نســبی یــک ســاختار 

جدیــد بــر اســاس داده هــای یــک محاســبه قبلــی. گزینــه هایــی کــه فقــط در حیــن شــبیه ســازی اثــر دارنــد، بــرای اهــداف ســازگاری نیــز 

درج مــی شــوند.

ــد  ــی ده ــان م ــم را نش ــر مه ــدی غی ــه ای از پیکربن ــر 13.1 نمون ــاژول Colvars، تصوی ــری م ــاف پذی ــر انعط ــان دادن مختص ــرای نش ب

ــت(. ــوان در 13.1.2 یاف ــی ت ــه را م )ورودی مربوط

32  . umbrella sampling
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تصویر 13.1: نمایش گرافیکی یک پیکربندی Colvars. به نام »d« به عنوان تفاوت بین دو فاصله تعریف شده است: فاصله اول )d1( بین مرکز جرم اتمهای 1 
و 2 و اتمهای 3 تا 5، دوم )d2( بین اتم 7 و مرکز جرم اتمهای 8 تا 10 است. اختلاف d2 - d = d1 با ضرب این دو با ضریب C = 1 یا C =-1 بدست می آید. کوار به نام 
»c« عدد هماهنگی است که بین اتم 1 تا 10 و اتم 11 تا 20 محاسبه می شود. محدودیت هارمونیکی هم برای d و c اعمال می شود: برای استفاده از همان K ثابت 
نیرو، هم d و c توسط مقیاس آنها اندازه گیری می شود. عرض نوسان و wc. مقدار »آلفا« به عنوان مقدار سوم α- مارپیچ رزیدوهای 1 تا 10 تعریف می شود. 

مقادیر »c« و »alpha« نیز در کل شبیه سازی به عنوان یک هیستوگرام مشترک 2 بعدی ثبت می شود.
توضیحات مفصل در مورد طراحی ماژول Colvars در مرجع ارائه شده است ]44[. لطفاً هر زمان که از انتشار این نشانه استفاده کنید، از این مرجع استناد 

کنید.

    General parameters and input/output files 13.1   

در اینجــا، نحــو دســتورات و پارامترهــای مــورد اســتفاده بــرای تنظیــم و اســتفاده از مــاژول Colvars در VMD را مســتند مــی کنیــم. 

ــرای خــود مــاژول اســت کــه نحــو آن در 13.1.2 و در بخــش هــای بعــدی  ــا متــن پیکربنــدی ب یکــی از ایــن پارامترهــا فایــل پیکربنــدی ی

توضیــح داده شــده اســت.

 Using the cv command 13.1.1
مــاژول Colvars از طریــق فرمــان cv در VMD قابــل دسترســی اســت. بــرای تنظیــم مــاژول Colvars بــرای 

یــک مولکــول معیــن، بایــد از اولیــن بــار بــه عنــوان cv molid <molid< اســتفاده شــود. در تمــام کاربردهــای 

زیــر، دســتور cv صــرف نظــر از وضعیــت »top« آن، بــر روی همــان مولکــول ادامــه خواهــد داد.

 >cv molid <molid و ســپس cv Delete روی یــک مولکــول مختلــف، ابتــدا از cv بــرای اســتفاده از دســتور

اســتفاده کنیــد. اســتفاده از دســتور cv بــدون هیــچ اســتدلال، یــک صفحــه راهنمــا را چــاپ مــی کنــد.

ــرد،  ــه ک ــر اضاف ــارت زی ــا عب ــکریپت cv ب ــتور اس ــق دس ــوان از طری ــی ت ــی را م ــای جمع ــوگیری ه ــا و س متغیره

پــرس و جــو کــرد و حــذف کــرد: cv <subcommand> [args ...[. بــه عنــوان مثــال، بــرای جســتجوی مقــدار 

 .]cv colvar myVar[ ــد ــم کنی ــد: مقــدار را تنظی ــر اســتفاده کنی ــام myVar، از نحــو زی ــه ن متغیــر جمعــی ب

تمــام زیرمجازهــای CV در زیــر مســتند شــده اســت.

 ?colvars مدیریت ماژول

 S شناســه >molid< .را بــرای مولکــول داده شــده تنظیــم کنیــد colvars مــاژول :molid <molid<

یــک مولکــول معتبــر VMD یــا یــک عــدد صحیــح یــا top بــرای مولکــول بــالا اســت.

 S را حــذف کنیــد. پــس از ایــن، مــاژول را مــی تــوان دوبــاره بــا اســتفاده از colvars مــاژول :Delete

ــدازی کــرد. cv molid راه‌ان

 S.پیکربندی33 را از یک فایل بخوانید :configfile <file name<

 S و config پیکربنــدی را از رشــته داده شــده بخوانیــد. هــر دو دســتورات فرعــی :config <string<

configfile  ممکــن اســت چندیــن بــار فراخوانی شــوند. 13.1.2 را بــرای نحو پیکربندی مشــاهده کنید. 

 S.را حذف کنید colvars تمام پیکربندی داخلی ماژول : reset

 S.را برگردانید colvars نسخه کد :Version

ورودی و خروجی? 

 S لیســتی از تمــام متغیرهــای تعریــف شــده فعلــی را برگردانیــد. بــرای چگونگــی پیکربنــدی : list

متغیــر جمعــی، بــه 13.2، 13.4 و 13.3 مراجعــه کنیــد.

 S ــال ــوان مث ــه عن ــر )ب ــال حاض ــده در ح ــف ش ــای تعری ــت گیریه ــه جه ــتی از هم list biases: لیس

ــد. ــز( را برگردانی ــری و آنالی ــه گی ــای نمون ــم ه الگوریت

33  . configuration
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 S یــک فایــل حالــت متغیرهــای جمعــی را کــه معمــولاً در یک شــبیه ســازی قبلی :>load <file name

تولیــد مــی شــود بارگیــری کنیــد. ایــن پارامتــر نیــاز دارد کــه پیکربنــدی مربوطــه قبــاً توســط پیکربنــدی 

یــا پیکربنــدی بارگیــری شــده باشــد. بــرای شــح مختصــری از ایــن پرونــده، بــه 13.1.4 مراجعــه کنیــد. 

 CV ــانی ــه روزرس ــر و ب ــات معتب ــول VMD دارای مختص ــه مولک ــی ک ــا زمان ــده ت ــن پرون ــات ای محتوی

باشــد مــورد نیــاز نمــی باشــد.

 S؛colvars.state. مانند مورد فوق، اما بدون پسوند :>load <prefix

 S وضعیــت فعلــی را در پرونــده ای ذخیــره کنیــد کــه نــام آن بــا اســتدلال داده شــده :>save <prefix

شــروع مــی شــود. اگــر در هــر یــک از ســوگیریها فایلهــای خروجــی اضافــی تعریــف شــده باشــد، آن هــا 

بــا اســتفاده از پیشــوند مشــابه ذخیــره مــی شــوند.

 S.همه ستونها و سوگیریها را بر اساس مختصات اتمی فعلی محاسبه کنید : update

 S ــای ــیر متغیره ــل مس ــی از فای ــادل خط ــت مع ــا فرم ــی را ب ــم فعل ــه ای از فری Printframe: خلاص

ــد. ــی برگردانی جمع

 S.برچسب های متنی را برای ستون های خروجی فریم چاپ برگردانید :Printframelabels

 S.از آن محاسبه می شود، برگردانید colvar تعداد فریم فعلی را که مقادیر :Frame

 S تعــداد فریــم را تنظیــم کنیــد؛ در صــورت موفقیــت، کادر غیــر صفــر 0 اگــر :>frame <new frame

قــاب درخواســتی وجــود نداشــته باشــد، بــاز مــی گــردد.

 ?Accessing collective variables

 S.را بازگردانید >colvar <name مقدار فعلی :colvar <name> value

 S؛>colvar <name محاسبه مجدد :colvar <name> update

 S.را بازگردانید >colvar <name نوع :colvar <name> type

 S؛>colvar <name حذف :colvar <name> delete

 S.>colvar <name رشته پیکربندی :colvar <name> getconfig

 S نــام گــذاری ‌شــده( cvc بــا چنــد  colvar بــرای یــک :>colvar <name> cvcflags <flags

ــه  ــا توجــه ب ــام آنهــا(، مجموعــه ای از CVC هــا را در ارزیابــی هــای بعــدی ب ــا ترتیــب رشــته ن مطابــق ب

ــد. ــال کنی ــا غیرفع ــال ی ــر cvc( فع ــک در ه ــای 1/0 )ی ــانه‌های ه ــت نش لیس

 ?Accessing biases

 S؛>name< بازگشت انرژی فعلی بایاس :bias <name> energy

 S؛>name< محاسبه مجدد بایاس :bias <name> update

 Sرا حذف کنید؛ >name< بایاس :bias <name> delete

 S.>name< بازگشت رشته پیکربندی بایاس :bias <name> getconfig

Configuration syntax for the Colvars module 13.1.2
پیکربنــدی Colvars معمــولاً بــا اســتفاده از دســتورات cv configfile یــا cv config خوانده 
مــی شــود. نحــو پیکربنــدی keyword value« Colvars« اســت، کــه در آن کلمــه کلیــدی 

و مقــدار آن بــا هــر فضــای ســفید از هــم جــدا مــی شــوند. قوانیــن زیــر اعمــال مــی شــود:
 S ماننــد   upperBoundary( هســتند  کوچــک34  حــروف  بــه  حســاس  غیــر  کلیــدی  کلمــات 

upperboundary و UPPERBOUNDARY اســت( اســت: مقادیــر رشــته آنهــا بــه هــر حــال 

حســاس بــه حــروف کوچــک هســتند )بــه عنــوان مثــال نــام پرونــده هــا(.

 S یــک مقــدار طولانــی یا لیســتی از مقادیر مختلف بــا اســتفاده از آکولادهــا، »}» و »{« می توانیــد در چندین

خــط توزیــع شــود: اکــولاد »}» بایــد در همــان خــط کلمه کلیــدی رخ دهــد، به دنبــال یک شــخصیت فضایی یا 

مــوارد دیگــر. فضــای ســفید؛ بند بنــد »{« می توانــد بعــد از آن در هر موقعیتی باشــد.

 S بســیاری از کلمــات کلیــدی تــو در تــو هســتند و فقــط در یــک متــن خــاص معنــی دار هســتند: بــرای

هــر کلمــه کلیــدی مســتند بــه شــح زیــر، کلیــد واژه »والــد« کــه چنیــن زمینــه ای را تعریــف مــی کنــد 

نیــز نشــان داده شــده اســت.

 S یــا گســترش براکــت Tcl بــه طــور کلــی در دســترس نیســت، امــا مــی تــوان از متغیرهــای Tcl دســتور

ــان  ــق cv config فرم ــن از طری ــه ای ــی ک ــرد، هنگام ــتفاده ک ــدی اس ــته پیکربن ــک رش ــتورات در ی از دس

منتقــل مــی شــود ...: بــه عنــوان مثــال مــی تــوان انتخــاب اتــم $sel  بــه یــک گــروه اتمــی بــا اســتفاده از 

ــد(  ــرد )۱۳.۳.۱ را ببینی ــل ک cv config “atomNumbers { [$sel get serial[ {” تبدی

 S بــدون )yes|on|true or no|off|false( اگــر یــک کلمــه کلیــدی کــه بــه مقــدار بولیــن نیــاز دارد

ــه عنــوان مثــال،  ــه ‘yes|on|true’ پیــش فــرض مــی کنــد. ب یــک مقــدار صریــح ارائــه شــده اســت، ب

 outputAppliedForce‘ ــده‌ی ــه ش ــورت خلاص ــه ص ــت ب ــن اس ‘outputAppliedForce’ ممک

on’ اســتفاده شــود.

 S کاراکتــر هــش # پیــام را نشــان مــی دهــد: تمــام متــن در همــان خــط بــه دنبــال ایــن کارکتــر نادیــده

گرفتــه مــی شــوند.

 S ــل ــی در داخ ــتند، یعن ــترس هس ــدی colvars در دس ــال پیکربن ــن گلوب ــر در مت ــدی زی ــات کلی کلم

ــد: ــه ندارن ــر لان ــدی دیگ ــات کلی کلم

 S)Colvar فرکانس تراجکتوری مقدار(  colvarsTrajFrequency

متن: گلوبال

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 100

توضیحــات: مقادیــر هــر colvar )و ســایر مقادیــر مرتبــط، در صــورت درخواســت( در فایــل شــبیه 

ســازی بــه نــام outputName.colvars.traj ارســال مــی شــود. اگــر مقــدار 0 باشــد، چنیــن فایــل 

تراجکتــوری نوشــته نشــده اســت. بــرای بهینــه ســازی  خروجــی در حافظــه موقــت قــرار می‌گیــرد و 

دیســک همزمــان مــی شــود وقتی‌کــه فایــل شــروع مجــدد نوشــته می‌شــود.

34  . case-insensitive
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 S)ضمیمه به فایل تراجکتوری؟(  colvarsTrajAppend

متن: گلوبال

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن ایــن نشــانه، و فایلــی بــا همــان نــام فایــل تراجکتــوری از قبــل 

موجــود اســت، داده هــای جدیــد بــه آن فایــل پیوســت مــی شــوند. در غیــر اینصــورت، یــک فایــل 

جدیــد بــا همیــن نــام ایجــاد مــی شــود کــه فایــل قبلــی را بازنویســی مــی کنــد.

 S)Colvar فرکانس راه اندازی مجدد ماژول(  colvarsRestartFrequency

متن: گلوبال

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

RestartFreq :مقدار پیش فرض

ــاژول Colvars را  ــرای م ــاوت ب ــدد متف ــدازی مج ــس راه ان ــا فرکان ــد ت ــی ده ــازه م ــات: اج توضیح

انتخــاب کنیــد. تعریــف دوبــاره آن ممکــن اســت مفیــد باشــد بــرای ردیابــی تکامــل زمــان آن دســته 

از خصوصیــات معــدودی کــه بــه دلایــل فضــای دیســک بــرای فایــل تراجکتــوری نوشــته نشــده انــد.

 S))در گرومکس ”ndx“ پرونده فهرست برای انتخاب اتم )قالب(  indexFile

متن: گلوبال

UNIX مقادیر قابل قبول: نام فایل

توضیحــات: ایــن گزینــه یــک فایــل فهرســت )معمــولاً بــا پســوند .ndx( را کــه توســط ابــزار ndx از 

GROMACS تولیــد شــده اســت، مــی خوانــد. ایــن کلمــه کلیــدی ممکــن اســت بــرای بارگــذاری 

چندیــن پرونــده فهرســت تکــرار شــود: همــان نــام گــروه نمــی توانــد در چندیــن پرونــده فهرســت 

نمایــش داده شــود. ســپس نــام گروههــای فهرســت موجــود در ایــن پرونــده بــرای تعریــف 

گروههــای اتمــی بــا کلمــه کلیــدی indexGroup قابــل اســتفاده اســت. ســایر روشــهای پشــتیبانی 

ــرای انتخــاب اتمهــا در 13.3 توضیــح داده شــده اســت. شــده ب

 S)موازی استفاده شود SMP آیا باید(  Smp

متن: گلوبال

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: اگــر ایــن نشــانه فعــال باشــد )پیــش فــرض(، از مــوازی SMP بــر روی موضوعــات بــرای 

ــط  ــتیبانی توس ــن پش ــه ای ــر اینک ــروط ب ــود، مش ــی ش ــتفاده م ــا اس ــا و بایاس‌ه ــبه متغیره محاس

VMD انجــام شــود.

 S)موازی استفاده شود SMP آیا باید(  Smp

متن: گلوبال

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: اگر این نشــانه فعال باشــد )پیش فــرض(، از مــوازی SMP بــر روی موضوعات برای محاســبه 

متغیرهــا و بایــاس اســتفاده مــی شــود، مشــروط بــر اینکــه ایــن پشــتیبانی توســط VMD انجــام شــود.

 S)تجزیه و تحلیل آماری زمان اجرا را روشن کنید(  Analysis

متن: گلوبال

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت فعال بودن این نشــانه، بــه هر colvar دســتور داده می شــود هرگونه تجزیه 

و تحلیــل آمــاری را كــه از قبل تنظیم شــده اســت، ماننــد توابع همبســتگی یا میانگین هــای در حال 

اجــرا و انحرافــات اســتاندارد، انجــام دهــد. بــرای جزئیــات بیشــتر بــه بخــش 13.2.5 مراجعــه کنیــد.

مثــال زیــر همــان پیکربنــدی نشــان داده شــده در تصویــر 13.1 را تعریــف مــی کنــد. گزینــه هــای موجــود در بلــوک 

هــای colvar در 13.2 و 13.4 شــح داده شــده اســت، مــواردی کــه در بلــوک هــای هارمونیــک و هیســتوگرام 

در 13.5 قــرار دارنــد. توجــه: بــه جــز colvar، هیــچ یــک از کلمــات کلیــدی نشــان داده شــده اجبــاری نیســت.

colvar {
# difference of two distances
name d
width 0.2 # 0.2 °A of estimated fluctuation width
distance {
componentCoeff 1.0
group1 { atomNumbers 1 2 }
group2 { atomNumbers 3 4 5 }
}
distance {
componentCoeff -1.0
group1 { atomNumbers 7 }
group2 { atomNumbers 8 9 10 }
}
}
colvar {
name c
coordNum {
cutoff 6.0
group1 { atomNumbersRange 1-10 }
group2 { atomNumbersRange 11-20 }
}
}
colvar {
name alpha
alpha {
psfSegID PROT
residueRange 1-10
}
}
harmonic {
colvars d c
centers 3.0 4.0
forceConstant 5.0
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}
histogram {
colvars c alpha
}

ــار آن را  ــک colvar و رفت ــف ی ــی تعری ــاص آن، چگونگ ــکل عملکــردی خ ــر گرفتــن ش ــدون در نظ بخــش 13.2 ب

توضیــح مــی دهــد. بــرای تعریــف ســتون هایــی متناســب بــا یــک سیســتم فیزیکــی خــاص، بخــش 13.3 نحــوه 

انتخــاب اتــم هــا را مســتند مــی کنــد، و بخــش 13.4 همــه فــرم هــای کاربــردی موجــود را کــه مــا آنهــا را »اجــزای 

ــرای  ــود ب ــای موج ــم ه ــها و الگوریت ــش 13.5 روش ــرانجام، در بخ ــد. س ــی کن ــت م ــم، لیس ــی نامی colvar« م

انجــام شــبیه ســازی هــای مغرضانــه و تجزیــه و تحلیــل چنــد بعــدی از ســتونها ذکــر شــده اســت.

 )Input state file (optional 13.1.3
گذشــته از پیکربنــدی ســتونها، ممکن اســت یک فایل حالــت ورودی اختیاری بــرای بارگذاری داده هــای مربوطه 

ــه شــده اســت. ــام ایــن فایــل از طریــق>cv load  >file name تهی ــه شــود. ن ــی ارائ از یــک شــبیه ســازی قبل

 Output files 13.1.4
در طی یک شبیه سازی با متغیرهای جمعی تعریف شده، سه فایل خروجی زیر نوشته شده است:

 S.است ASCII ؛ این فایل با فرمتoutputName.colvars.state یک فایلی با نام

 S بزرگتــر از صفــر باشــد، یــک پرونــده راه انــدازی مجــدد colvarsRestartFrequency اگــر پارامتــر

بــا نــام restart- Name.colvars.state در مراحــل مختلفــی نوشــته مــی شــود: ایــن پرونــده 

معــادل فایــل state نهایــی اســت.

 S از 0 بیشــتر باشــد )پیــش فــرض: 100(، یــک فایــل مســیر در colvarsTrajFrequency اگــر پارامتــر

ــا نــام outName.colvars.traj اســت. برخــاف  طــول شــبیه ســازی نوشــته شــده اســت: نــام آن ب

فایــل state، نیــازی بــه راه انــدازی مجــدد شــبیه ســازی نیســت، امــا مــی توانــد بعــداً بــرای پــردازش و 

تجزیــه و تحلیــل بعــد از آن اســتفاده شــود.

ــا  ــاً ب ــر روی ســتونها اعمــال مــی شــوند )مث ــا روشــهای خاصــی کــه ب ســایر فایلهــای خروجــی ممکــن اســت ب

ــوری  ــل تراجکت ــد فای ــد(. مانن ــد. 13.5.3 را ببینی ــه کنی ــک مراجع ــا روش متادینامی ــه 13.5.1 ی روش ABF، ب

colvar، آنهــا فقــط بــرای تجزیــه و تحلیــل لازم هســتند، نــه ادامــه یــک شــبیه ســازی. نــام همــه ایــن پرونــده 

هــا بــا پیشــوند نــام خروجــی شــروع مــی شــود.

   Defining collective variables and their properties 13.2   

در پرونــده پیکربنــدی، هــر colvar توســط کلمــه کلیــدی colvar تعریــف شــده و گزینــه هــای پیکربنــدی آن در بریــس هــای فرفــری 

 rmsd {... the colvar اســت: بــرای مثــال، از جملــه colvar یکــی از ایــن گزینــه هــا نــام یــک جــزء ....{ colvar :مشــخص مــی شــود

 colvar تعریــف مــی کنــد. در اکثــر برنامــه هــا فقــط از یــک جــزء اســتفاده مــی شــود، و مؤلفــه آن برابــر بــا RMSD را بــه عنــوان یــک تابــع

اســت. لیســت کامــل اجــزای colvar را مــی تــوان در بخــش 13.4 یافــت، بــا نحــو انتخــاب اتــم هــا در بخــش 13.3. در بخــش زیــر چندین 

گزینــه بــرای کنتــرل رفتــار یــک colvar واحــد، صــرف نظــر از نــوع آن، ذکــر شــده اســت.

 General options for a collective variable 13.2.1
گزینــه هــای زیــر بــه طــور پیش فــرض مــورد نیاز نیســت. بــا این حــال، چهــار مــورد اول اغلب اســتفاده می شــود:

 S)colvar نام این(  Name

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: رشته

مقدار پیش فرض: »colvar« + شناسه عددی

توضیحــات: نــام رشــته ای حســاس بــه مــورد منحصــر بــه فــرد اســت کــه بــه مــاژول Colvars اجــازه 

مــی دهــد تــا ایــن Colvars را بــه صــورت ابهــام مشــخص کنــد. همچنیــن در پرونــده مســیر بــرای 

نشــان دادن ســتون هــای مربــوط بــه ایــن ســتون اســتفاده مــی شــود.

 S)یا وضوح برای روشهای مبتنی بر شبکه Colvar مقیاس نوسانات(  Width

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 1.0

ــر  ــد colvar مؤث ــک واح ــدار colvar دارد و ی ــا مق ــر ب ــی براب ــد فیزیک ــدد واح ــن ع ــات: ای توضیح

را تعریــف مــی کنــد. الگوریتــم هــای بایــاس از آن بــرای اهــداف مختلــف اســتفاده مــی کننــد. 

ــتفاده  ــرو اس ــت نی ــی ثاب ــد فیزیک ــم واح ــرای تنظی ــک )13.5.4( از آن ب ــای هارمونی ــت ه محدودی

مــی کننــد، کــه بــرای محدودیــت هــای چنــد بعــدی شــامل ســتون هایــی بــا واحدهــا یــا مقیاســهای 

مختلــف مفیــد اســت کــه بعــداً توســط یــک ثابــت نیــروی مقیــاس بنــدی شــده تعریــف مــی شــود. 

histogram )13.5.7( و بایــاس ABF )13.5.1( آن را بــه عنــوان فاصلــه شــبکه در جهــت ایــن 

ــازه  متغیــر تفســیر مــی کننــد. Metadynamics )13.5.3( از آن بــرای تعییــن عــرض قله‌هــای ت

اضافــه شــده اســتفاده مــی کنــد. در مــوارد دیگــر، ســاده تــر اســت کــه مقــدار پیــش فــرض 1 را حفــظ 

کنیــد، بــه ایــن ترتیــب ثابــت نیــروی هارمونیــک در واحــد بدنــی معمولــی آنهــا فراهــم مــی شــود. در 

صــورت نیــاز بــه عــرض غیــر وحــدت توســط برنامــه، مقــدار مطلــوب بــه برنامــه وابســته اســت، امــا 

 colvar اغلــب مــی تــوان بــه عنــوان یــک تخمیــن ارائــه شــده توســط کاربــر از دامنــه نوســانات بــرای
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تصــور کــرد. در ایــن مــوارد، معمــولاً بایــد در یــک اجــرای شــبیه ســازی بســیار کوتــاه، کوچکتــر از یــا 

ــا انحــراف اســتاندارد از colvar تنظیــم شــود. مســاوی ب

 S)colvar حاشیه فوقانی(  lowerBoundary

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری

توضیحــات: پاییــن تریــن انتهــای فاصلــه زمانــی از مقادیــر »مربــوط« را بــرای colvar تعریــف 

مــی کنــد. ایــن عــدد مــی توانــد یــک مــرز فیزیکــی واقعــی یــا یــک عــدد تعریــف شــده توســط کاربــر 

باشــد. همــراه بــا upperBoundary و عــرض، از آن بــرای تعریــف یــک شــبکه از مقادیــر در امتــداد 

colvar اســتفاده مــی شــود )بــرای colvars بــر اســاس distanceDir، distanceVec و جهــت 

گیــری در دســترس نیســت(. ایــن گزینــه بــر پویایــی تأثیــر نمــی گــذارد: بــرای محــدود کــردن یــک 

colvar در یــک بــازه مشــخص، بایــد از گزینــه هــای lowWall و lowWallConstant اســتفاده 

شــود.

 S)colvar حاشیه فوقانی(  upperBoundary

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری

توضیحــات: بــه طــور مشــابه بــا LowBoundary، بالاتریــن مقــدار ممکــن یــا مجــاز را تعریــف مــی 

کنــد.

 S(این که آیا مرز پایین حد فیزیکی پایین است)  hardLowerBoundary

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــازی  ــه س ــی از بهین ــا برخ ــذارد، ام ــی گ ــر نم ــازی تأثی ــبیه س ــج ش ــر نتای ــه ب ــن گزین ــات: ای توضیح

ــای  ــد مرزه ــی توان ــک colvar م ــی آن، ی ــف ریاض ــه تعری ــته ب ــد. بس ــی کن ــال م ــی را فع ــای داخل ه

ــر در 0.  »طبیعــی« ای داشــته باشــد: بــرای مثــال، یــک colvar فاصلــه از مــرز »طبیعــی« پاییــن ت

برخــوردار اســت. تنظیــم ایــن گزینــه بــه مــاژول Colvars دســتور مــی دهــد کــه مــرز پاییــن تعریــف 

شــده توســط کاربــر »طبیعــی« باشــد. بــرای محــدوده فیزیکــی مقادیــر هــر مؤلفــه بــه بخــش 13.4 

مراجعــه کنیــد.

 S)است colvar این که آیا مرز فوقانی حد بالایی فیزیکی مقادیر(  hardUpperBoundary

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

.hardLowerBoundary توضیحات: آنالوگ به

 S)اجازه دهید در صورت لزوم دو مرز را گسترش دهید(  expandBoundaries

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــه  ــوط ب ــای مرب ــی ه ــت کپ ــن اس ــز ممک ــاس و آنالی ــهای بای ــف، روش ــورت تعری ــات: در ص توضیح

قــرار دادن  بــرای  را  آنهــا  و  نگــه داشــته   UpperBoundary و LowerBoundary از را  خــود 

مقادیــر متناســب در محــدوده اولیــه گســترش دهنــد. در حــال حاضــر، ایــن گزینــه توســط بایــاس 

ــل در  ــور کام ــه ط ــای آن ب ــه ه ــام تپ ــا تم ــرد ت ــی گی ــرار م ــتفاده ق ــورد اس ــک )13.5.3( م متادینامی

داخــل شــبکه حفــظ شــود. ایــن گزینــه زمانــی نمــی توانــد مــورد اســتفاده قــرار گیــرد كــه مرزهــای 

ــد. ــك colvar دوره ای باش ــل دوره ی ــل كام ــه از قب اولی

 S)قرار ندهید Colvar نیروهای تعصب را در کل نیرو برای این(  subtractAppliedForce

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــه 13.4.3(،  ــد ب ــگاه کنی ــد )ن ــی کن ــتیبانی م ــروی کل پش ــبه نی ــر colvar از محاس ــات: اگ توضیح

تمــام نیروهایــی کــه بــا اســتفاده از بایــاس بــه ایــن Colvar اعمــال مــی شــوند از کل نیــرو خــارج 

مــی شــوند. ایــن کلمــه کلیــدی اجــازه مــی دهــد تــا برخــی از محاســبه »نیــروی سیســتم« موجــود 

در مــاژول Colvars قبــل از نســخه 2016-08-10 بازیابــی شــود. لطفــا توجــه داشــته باشــید کــه 

ــه دلیــل تغییــر در موتورهــای شــبیه ســازی زیریــن )در درجــه اول NAMD( دیگــر از بیــن بــردن  ب

ســایر نیروهــای خارجــی )از جملــه نیــرو هــای جانبــداری کــه بــر روی یــک Colvar مختلــف اعمــال 

مــی شــود( پشــتیبانی نمــی شــود. ایــن گزینــه ممکــن اســت هنــگام ادامــه شــبیه ســازی قبلــی کــه 

ــازی  ــبیه س ــه ش ــرای هم ــد. ب ــد باش ــت مفی ــروری اس ــده ض ــال ش ــی / اعم ــای خارج ــذف نیروه ح

هــای جدیــد اســتفاده از ایــن گزینــه توصیــه نمــی شــود.

 )Artificial boundary potentials (walls 13.2.2
ــد  ــن Colvar مفی ــرای ای ــده( ب ــدود کنن ــای مح ــیل ه ــا )پتانس ــت ه ــف محدودی ــرای تعری ــر ب ــای زی ــه ه گزین

اســت. بــرای اعمــال محدودیــت هــای حرکتــی یــا محدودیــت بیــش از یــک Colvar همزمــان، گزینــه مناســب 

ــت )13.5.4(. ــک اس ــاس هارمونی ــتفاده از بای ــر اس ت

 S))kcal / mol / U2( ثابت نیروی دیواره پایین(  lowerWallConstant

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحــات: مقــدار ثابــت نیــرو را بــرای محــدود كــردن محدودیــت در colvar، بــه صــورت پتانســیل 

ــر  ــا در غی ــیل در LowWall ی ــف، پتانس ــورت تعری ــد. در ص ــی كن ــف م ــك« تعری ــه هارمونی »نیم

اینصــورت پاییــن تــر از مــرز شــروع مــی شــود. واحــد انــرژی ثابــت kcal / mol اســت، در حالــی کــه 
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واحــد فضایــی U همــان مقــدار colvar اســت.

 S)موقعیت دیوار پایین(  lowerWall

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری

lowBoundary :مقدار پیش فرض

ــر روی دالان  ــده ای ب ــدود کنن ــت مح ــه در آن محدودی ــد ک ــی ده ــان م ــداری را نش ــات: مق توضیح

اعمــال مــی شــود، بــه صــورت پتانســیل »نیمــه هارمونیکــی«. اجــازه مــی دهــد تــا موقعیــت 

متفاوتــی از دیــوار نســبت بــه lowBoundary داشــته باشــید.

 S))kcal / mol / U2( ثابت نیروی دیواره بالا(  upperWallConstant

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

.WallConstant توضیحات: آنالوگ به پایین

 S)موقعیت دیوار فوقانی(  upperWall

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری

upperBoundary :مقدار پیش فرض

LowWall توضیحات: آنالوگ به

Trajectory output 13.2.3
 S)colvar خروجی یک تراجکتوری برای این(  outputValue

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: اگــر colvarsTrajFrequency غیــر صفــر اســت، مقــدار ایــن colvar در فایــل 

تراجکتــوری هــر مرحلــه colvarsTrajFrequency در ســتون بــا عنــوان »>name« نوشــته 

ــت. ــده اس ش

 S)برای این کولوار یک مسیر سرعت تولید کنید(  outputVelocity

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: اگــر colvarsTrajFrequency تعریــف شــده باشــد، ســرعت محاســبه شــده بــا 

 »>v <name« در فایــل تراجکتــوری تحــت برچســب colvar اختــاف اختــاف محــدود ایــن

ــت. ــده اس ــته ش نوش

 S)یک مسیر انرژی تولید کنید colvar برای این(  outputEnergy

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــود.  ــی ش ــال م ــه اعم ــترش یافت ــرای Lagrangian colvars گس ــط ب ــه فق ــن گزین ــات: ای توضیح

ــترده و  ــه و آزادی گس ــی درج ــرژی جنبش ــد، ان ــده باش ــف ش ــر colvarsTrajFrequency تعری اگ

انــرژی بالقــوه چشــمه مهارکننــده بــر روی برچســب »Ek <name<« و »Ep <name<« در فایــل 

ــود. ــته می‌ش ــوری نوش تراجکت

 S colvar خروجی یک تراجکتوری نیروی کل را برای این  outputTotalForce

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

مقــدار  باشــد،  شــده  تعریــف   colvarsTrajFrequency اگــر  توضیحــات: 

ایــن  روی  بــر  اتمــی  کل  نیروهــای  تمــام  بینــی  پیــش  )یعنــی  ســتون  ایــن  کل 

مســیر  پرونــده  بــه   )13.5.1 بخــش  در   )13.19( معادلــه  بــه  کنیــد  نــگاه   - ســتون 

Lagrangian بــرای  اســت.  شــده  نوشــته   ”>fs_<name“ برچســب   تحــت 

colvars گســترش یافته، »نیروی کل« که توســط درجه گســترده آزادی احســاس می شــود، صرفاً 

نیرویــی از چشــمه هارمونیــک اســت. توجــه: همــه مؤلفــه هــا از ایــن گزینــه پشــتیبانی نمــی کننــد. 

واحــد فیزیکــی ایــن نیــرو kcal / mol اســت کــه بــر اســاس واحــد colvar U تقســیم مــی شــود.

 Scolvar خروجی یک تراجکتوری نبروی اعمال شده برای این(  outputAppliedForce

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: اگــر colvarsTrajFrequency تعریــف شــده باشــد، کل نیــروی اعمــال شــده بر روی 

ایــن کــوار توســط تعصبــات و محــدود کــردن پتانســیل هــا )دیوارهــا( درون مــاژول Colvars در زیــر 

برچســب “fa_<name<” بــه مســیر نوشــته مــی شــود. بــرای ســتونهای گســترده لاگرانــژی، ایــن 

ــر هندســی، در واقــع در ســطح گســترده آزادی اعمــال مــی شــود. واحــد  ــه جــای خــود کول نیــرو ب

فیزیکــی ایــن نیــرو kcal / mol اســت کــه توســط واحــد colvar تقســیم مــی شــود.
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Extended Lagrangian 13.2.4
گزینــه هــای زیــر پویایــی سیســتم گســترش یافتــه را امــکان پذیــر مــی ســازند، جایــی کــه یــک colvar توســط 

یــک چشــمه هارمونیــک بــه یــک درجــه آزادی اضافــی )ذره ســاختگی( وصــل مــی شــود. ســپس تمــام نیروهــای 

محرمانــه و محصــور در درجــه آزادی گســترده اعمــال مــی شــوند. colvar هندســی »واقعــی« )عملکــرد 

مختصــات دکارتــی( فقــط نیــروی حاصــل از چشــمه هارمونیــک را احســاس مــی کند. ایــن به خصــوص هنگامی 

ــود. ــب ش ــازی eABF )13.5.2( ترکی ــبیه س ــام ش ــرای انج ــاس ABF )13.5.1( ب ــک بای ــا ی ــه ب ــت ک ــد اس مفی

 S)درجه آزادی گسترده را اضافه کنید(  extendedLagrangian

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

آن  بــه  یــک چشــمه هارمونیــک  توســط  کــه  کنــد  مــی  اضافــه  را  تخیلــی  ای  ذره  توضیحــات: 

بــا آبشــار وصــل مــی شــود. جــرم ســاختگی و نیــروی ثابــت پتانســیل جفــت از پارامترهــای 

extTimeConstant و ExtFluctuction، کــه در زیــر شــح داده شــده اســت، مشــتق مــی 

شــوند. نيروهــاي بایــاس بــر روي colvar بيشــتر از اينكــه بــه طــور مســتقيم بــر روي اتمهــا انجــام 

شــود، روي ايــن ذره ســاختگي اعمــال مــي شــوند. ایــن فرمالیســم Lagrangian کســترش یافتــه 

را کــه در برخــی از شــبیه ســازی هــای متادینامیــک مــورد اســتفاده قــرار مــی گیــرد، پیــاده ســازی مــی 

کنــد.

 S))colvar و ذرات ساختگی )واحد colvar انحراف معیار بین(  extendedFluctuation

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحــات: بــا تنظیــم انحــراف معمولــی بیــن کولــوار و میــزان افزایــش آزادی بــه دلیــل نوســانات 

ــت نیــروی بهــار از  ــد. ثاب ــرای حالــت ExtLagrangian تعریــف مــی کن ــی، ســختی بهــار را ب حرارت

نظــر داخلــی بــه عنــوان kBT / σ2 محاســبه مــی شــود، جایــی کــه σ ارزش مقــدار افزایــش یافتــه 

تولیــد اســت.

 S))fs( دوره نوسان ذرات ساختگی(  extendedTimeConstant

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 200

توضیحــات: بــا تنظیــم دوره نوســان ســاز نوســان ســاز هارمونی که توســط ذرات ســاختگی و چشــمه 

ــیار  ــد بس ــن دوره بای ــد. ای ــی کن ــف م ــاختگی را تعری ــر ذرات س ــی اث ــوده ب ــت، ت ــده اس ــکیل ش تش

ــتفاده  ــی اس ــت ذرات طولان ــه حرک ــق معادل ــام دقی ــا از ادغ ــد ت ــی MD باش ــه زمان ــر از مرحل بزرگت

شــود. جــرم ســاختگی بــه صــورت داخلــی بــه عنــوان 2πσ / kBT (τ( 2 محاســبه مــی شــود، کــه در 

آن τ دوره اســت و σ نوســانی معمولــی اســت )بــه بــالا مراجعــه کنیــد(.

 S))K( درجه حرارت برای افزایش درجه آزادی(  extendedTemp

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: دمای ترموستات

توضیحــات: درجــه حــرارت مــورد اســتفاده بــرای محاســبه ثابــت نیــروی اتصــال از متغیــر توســعه 

بــه  لــزوم  در صــورت  و   )extendedFluctuation انعطــاف بــه جریــان  کنیــد  )رجــوع  یافتــه 

عنــوان دمــای هــدف بــرای دینامیــک Langevin گســترش یافتــه )نــگاه کنیــد بــه گســترش 

LangevinDamping(. ایــن معمــولاً بایــد در مقــدار پیــش فــرض خــود باقــی بمانــد.

 S Langevin عامــل میرایــی بــرای پویایــی توســعه یافتــه(  extendedLangevinDamping

))1  − ps(
colvar :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحــات: اگــر ایــن غیــر صفــر باشــد، درجــه آزادی گســترده تحــت پویایــی Langevin در دمــای 

افزایــش یافتــه دمــا قــرار مــی گیــرد. نیــروی اصطــکاک منهــای تمدیــد شــده اســت لنگویــن برابــر 

بــا ســرعت برابــر اســت. ایــن مفیــد اســت زیــرا مختصــات پویایــی گســترده ممکــن اســت در رژیــم 

غیــر تعــادل گــذرا از ABF گــرم شــود. از مقادیــر میرایــی متوســط، بــرای محــدود کــردن 

اصطــکاک چســبناک )بــه طــور بالقــوه کاهــش ســرعت نمونــه بــرداری پخــش شــده( و ســر و صــدای 

تصادفــی اســتفاده کنیــد )افزایــش واریانــس انــدازه گیــری هــای آمــاری(. اگــر مطمیــن نیســتید، از 

مقــدار پیــش فــرض اســتفاده کنیــد.

Statistical analysis of collective variables 13.2.5
ــوان  ــال در پرونــده پیکربنــدی تعریــف شــده اســت، مــی ت ــه و تحلیــل کلمــات کلیــدی گلوب هنگامــی کــه تجزی

محاســبات زمــان اجــرا از ویژگــی های آماری برای ســتون های فــردی را انجــام داد. در حال حاضر، انــواع مختلفی 

از توابــع همبســتگی زمانــی، میانگیــن هــای در حــال اجــرا و اجــرای انحرافــات اســتاندارد در دســترس اســت.

 S)یک تابع همبستگی زمانی را محاسبه می کنید؟(  corrFunc

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحات: این که آیا یک تابع همبستگی زمانی باید برای این colvar محاسبه شود

 S)برای عملکرد همبستگی Colvar نام(  corrFuncWithColvar

colvar :متن
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مقادیر قابل قبول: رشته

ξی،   ،colvar ایــن )ACF( توضیحــات: بــه طــور پیــش فــرض، عملکــرد همبســتگی خــودکار

ــه  ــتگی ب ــرد همبس ــت، عملک ــده اس ــخص ش ــه مش ــن گزین ــه ای ــی ک ــود. هنگام ــی ش ــبه م محاس

ــا  ــوع )اســکالر، بــردار ی ــد از همــان ن ــا یــک ravloc دیگــر، jξ محاســبه مــی شــود، کــه بای جــای آن ب

کواترنیــون( باشــد.

 S)نوع عملکرد همبستگی(  corrFuncType

colvar :متن
p2 مقادیر قابل قبول: سرعت، مختصات یا مختصات

مقدار پیش فرض: سرعت

توضیحــات: بــا مختصــات یــا ســرعت، تابــع همبســتگی i ))t + 0t( jξ ،)0t( iξ( h = )t( j ،iC بیــن 

متغیرهــای iξ و jξ یــا ســرعت آنهــا محاســبه مــی شــود. )ξی، jξ( محصــول مقیــاس زمانــی اســت کــه 

بیــن مقادیــر مقیــاس یــا بــردار محاســبه مــی شــود، در حالــی کــه بــرای کواترنیــون هــا ایــن کیهــان 

 ،erdnegeL 2، مرتبــه دوم چنــد جملــه ایp بیــن دو محــور چرخــش مربوطه اســت. بــا مختصــات

)θ( soc 3( 2 - 1( / 2، بــه جــای  enisoc اســتفاده مــی شــود.

 S)عملکرد همبستگی زمانی عادی می شود؟(  corrFuncNormalize

ravloc :متن

naeloob  :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن، مقــدار تابــع همبســتگی در t = 0 بــه 1 عــادی مــی شــود. در غیــر 

>i )jξ,iξ( O< ایــن صــورت، برابــر اســت بــا

 S)طول عملکرد همبستگی زمان(  corrFuncLength

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 1000

توضیحات: طول )در تعداد امتیاز( عملکرد همبستگی زمان.

 S)عملکرد عملکرد همبستگی زمانی(  corrFuncStride

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 1

توضیحات: تعداد مراحل بین دو مقدار از عملکرد همبستگی زمان.

 S)افست عملکرد همبستگی زمان(  corrFuncOffset

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 0

 .)0 = t :ــرض ــش ف ــان )پی ــتگی زم ــرد همبس ــل( عملک ــداد مراح ــروع )در تع ــان ش ــات: زم توضیح

ــود. ــی ش ــتفاده م ــازی اس ــرای نرمالس ــه ب ــدار در t = 0 همیش ــه: مق توج

 S)پرونده خروجی برای عملکرد همبستگی زمان(  corrFuncOutputFile

colvar :متن

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

name> .corrfunc.dat< :مقدار پیش فرض

توضیحات: عملکرد همبستگی زمان در این پرونده ذخیره می شود.

 S)انحراف متوسط و استاندارد در حال اجرا را محاسبه کنید(  runAve

colvar :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

 colvar ــن ــرای ای ــد ب ــرا بای ــال اج ــتاندارد در ح ــراف اس ــن و انح ــا میانگی ــه آی ــن ک ــات: ای توضیح

ــود. ــبه ش محاس

 S)طول پنجره متوسط در حال اجرا(  runAveLength

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 1000

توضیحات: طول )در تعداد نقطه( پنجره متوسط در حال اجرا.

 S)مقادیر میانگین مقادیر پنجره در حال اجرا(  runAveStride

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 1

توضیحات: تعداد مراحل بین دو مقدار در پنجره متوسط در حال اجرا. 

 S)پرونده خروجی برای انحراف متوسط و استاندارد در حال اجرا(  runAveOutputFile

colvar :متن

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

name> .runave.dat< :مقدار پیش فرض

توضیحات: میانگین و انحراف استاندارد در حال اجرا در این پرونده ذخیره می شود.
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    Selecting atoms for colvars: defining atom groups 13.3   

 Selection keywords 13.3.1
بــرای تعریــف متغیرهــای جمعــی، اتمهــا معمــولاً توســط گــروه انتخــاب مــی شــوند. هــر گــروه بــا نامــی 

ــک  ــرای ی ــال ب ــوان مث ــه عن ــت )ب ــرد اس ــه ف ــر ب ــاص منحص ــزء colvar خ ــاظ ج ــه از لح ــود ک ــی ش ــخص م مش

مؤلفــه مســافت، نــام دو گــروه، گــروه 1 و گــروه2 اســت(. ایــن نــام پــس از بندهــای محــدود از کلمــات کلیــدی 

انتخــاب، دنبــال مــی شــود: اینهــا ممکــن اســت بصــورت جداگانــه یــا ترکیبــی بــا یکدیگــر اســتفاده شــوند و هــر 

کــدام از آنهــا مــی تواننــد بارهــا تکــرار شــوند. انتخــاب افزایشــی اســت: هــر کلمــه کلیــدی اتــم هــای متناظــر 

را بــه انتخــاب اضافــه مــی کنــد، بــه طــوری کــه مــی تــوان مجموعــه هــای مختلــف اتــم را بــا هــم ترکیــب کــرد. 

بــا ایــن حــال، اتمهــای شــامل چندیــن کلمــه کلیــدی فقــط یــک بــار شــمارش مــی شــوند. در زیــر یــک نمونــه 

ــی از  ــول متنوع ــب غیرمعم ــه از ترکی ــت، ک ــده اس ــم« آورده ش ــام »ات ــه ن ــی ب ــروه اتم ــک گ ــرای ی ــدی ب پیکربن

ــد: کلمــات کلیــدی انتخــاب اســتفاده مــی کن

atoms {
# add atoms 1 and 3 to this group (note: the first atom in the system is 1)
atomNumbers {
1 3
}
# add atoms starting from 20 up to and including 50
atomNumbersRange 20-50
# add index group (requires a .ndx file to be provided globally)
indexGroup Water
# add all the atoms with occupancy 2 in the file atoms.pdb
atomsFile atoms.pdb
atomsCol O
atomsColValue 2.0
# add all the C-alphas within residues 11 to 20 of segments “PR1” and “PR2”
psfSegID PR1 PR2
atomNameResidueRange CA 11-20
atomNameResidueRange CA 11-20
}

ــام »آب«.  ــه ن ــاخص ب ــای ش ــروه ه ــا 50 و گ ــن 20 ت ــت، بی ــای 1 و 3 اس ــم ه ــامل ات ــده ش ــه ش ــاب نتیج انتخ

شــاخص هــای ایــن گــروه از فایــل ارائــه شــده توســط indexFile، در بخــش جهانــی پرونــده پیکربنــدی، 

ــوند. ــی ش ــده م خوان

ــود،  ــن وج ــا ای ــد: ب ــی کن ــتکاری نم ــتقیماً دس ــم VMD را مس ــاب ات ــاژول Colvars انتخ ــی، م ــخه فعل در نس

اینهــا را مــی تــوان بــا اســتفاده از کلمــات کلیــدی انتخــاب ماننــد atomNubs، بــه گروههــای اتمــی در رشــته 

ــت: ــود در VMD اس ــاب موج ــدی انتخ ــات کلی ــل کلم ــت کام ــرد. لیس ــل ک ــات colvars تبدی تنظیم

 S)لیست اعداد اتم(  atomNumbers

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: لیستی از عدد صحیح مثبت از فضای جدا

توضیحــات: ایــن گزینــه تمــام اتمهایــی را کــه تعــداد آنهــا در لیســت اســت بــه گــروه اضافــه مــی 

 atomselect« از ،VMD ــرای تبدیــل از انتخــاب ــم در سیســتم 1 اســت: ب ــد. تعــداد اولیــن ات کن

ــد. ــتفاده کنی get serial« اس

 S))GROMACS نام گروه فهرست مورد استفاده )فرمت(  indexGroup

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: رشته

توضیحــات: اگــر نــام یــک فایــل فهرســت بنــدی توســط indexFile ارائــه شــده اســت، ایــن گزینــه 

مــی توانــد یــک گــروه فهرســت را از آن پرونــده انتخــاب کنــد: از اتــم هــای آن گــروه فهرســت بــرای 

تعریــف گــروه فعلــی اســتفاده مــی شــود.

 S)اتمها در یک محدوده عددی(   atomNumbersRange

متن: گروه اتمی

>Starting number>-<Ending number< :مقادیر قابل قبول

توضیحــات: ایــن گزینــه در گــروه شــامل تمــام اتمهایــی اســت کــه تعــداد آنهــا در محــدوده 

مشــخص شــده اســت. تعــداد اولیــن اتــم در ســیستم 1 اســت.

 S)با نامهای اتمی در طیف وسیعی از اعداد رزیدو(  atomNameResidueRange

متن: گروه اتمی

>Atom name> <Starting residue>-<Ending residue< :مقادیر قابل قبول

توضیحــات: ایــن گزینــه تمــام اتــم هــا را بــا نــام ارائــه شــده در گــروه رزیــدو در محــدوده معیــن بــه 

گــروه اضــافه مــی کنــد.

 S)PSF شناسه قطعه(  psfSegID

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: لیست رشته ها از فاصله جداگانه )حداکثر 4 کاراکتر(

 atomNameResidueRange بــرای   PSF قطعــه  شناســه  گزینــه  ایــن  در  توضیحــات: 

تعییــن مــی شــود. مقادیــر متعــدد ممکــن اســت ارائــه شــود کــه مطابــق بــا مــوارد متعــدد 

atomNameResidueRange بــه ترتیــب وقــوع آنهاســت. ایــن گزینــه فقــط در صورت اســتفاده 

از پرونــده توپولــوژی PSF ضــروری اســت.

 S)برای انتخاب اتم PDB نام فایل(  atomsFile

متن: گروه اتمی

UNIX مقادیر قابل قبول: نام فایل

توضیحــات: ایــن گزینــه اتــم هــا را از پرونــده PDB ارائــه شــده انتخــاب مــی کنــد و آنهــا را بــا توجــه 

ــی  ــد. توجــه: توال ــه گــروه اضافــه مــی کن ــه نشــانه‌های عــددی موجــود در ســتون atomsCol ب ب

اتــم هــای موجــود در فایــل PDB ارائــه شــده بایــد بــا توپولــوژی سیســتم مطابقــت داشــته باشــد.

 S)برای استفاده از پرچم های انتخاب اتم PDB ستون(  atomsCol

متن: گروه اتمی

Z یا O، B، X، Y :مقادیر قابل قبول

توضیحــات: ایــن گزینــه مشــخص مــی کنــد کــه کــدام ســتون PDB در atomsFile بــرای تعییــن 
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اینکــه کــدام اتــم هــا در گــروه قــرار دارنــد اســتفاده مــی شــود.

 S)PDB پرچم انتخاب اتم در ستون(  atomsColValue

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحــات: در صــورت تعریــف، ایــن مقــدار در atomsCol اتمهایــی را در اتمهــای موجــود در گروه 

 atomsCol مشــخص مــی کنــد. در صــورت عــدم تعریــف، تمــام اتمهایــی بــا مقــدار غیــر صفــر در

گنجانــده شــده انــد.

 S))A °( موقعیت اتم ساختگی(  dummyAtom

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: )x، y، z( سه گانه

توضیحــات: ایــن گزینــه بــه جــای انتخــاب هــر اتــم، ایــن گــروه را بــه یــک ذره مجــازی در موقعیــت 

ثابــت در فضــا تبدیــل مــی کنــد. ایــن مثــاً مفیــد اســت بــه جــای مرکــز هندســه گــروه بــا موقعیتــی 

تعریــف شــده توســط کاربــر.

Moving frame of reference 13.3.2
گزینــه هــای زیــر یــک محاســبه خــودکار یــک ترجمــه بهینــه )centerReference( یــا چرخــش بهینــه 

)rotateReference( را تعریــف مــی کنــد، کــه موقعیــت هــای ایــن گــروه را بــه مجموعــه مختصــات مرجــع 

ــه طــور موثــری از  ــا ب ــه شــما امــکان مــی دهــد ت ــه عنــوان مثــال، ایــن امــر ب ــه شــده ســوپرایز مــی کنــد. ب ارائ

ــه مجموعــه ای از موقعیــت  ــا توجــه ب ــی و انتشــار را حــذف کنیــد. ب ــرات لــرزش مولکول ســتون هــای خــاص اث

 x′
i = R(xi − را مــی تــوان در مجموعــه ای از موقعیــت هــای ترجمــه شــده بــه صــورت colvar ξ ،xi هــای اتمــی

xC) + xref. xC تعریــف کــرد. xC مرکــز هندســی xi اســت، R ماتریــس چرخــش بهینــه بــه ســمت موقعیــت هــای 

مرجــع و xref مرکــز هندســی موقعیــت هــای مرجــع اســت.

مؤلفــه هایــی کــه بــر اســاس مســافت هــای زوجــی تعریــف مــی شــوند، بــه طــور طبیعــی تحــت ترجمــه 

هــای روتونــی گلوبــال ثابــت هســتند. در عــوض، مؤلفــه هــای دیگــر تحــت تأثیــر چرخــش هــا یــا ترجمــه هــای 

جهانــی قــرار گرفتــه انــد: بــا ایــن وجــود، در صــورت بیــان در چارچــوب مرجــع یــک گــروه از اتــم هــا، بــا اســتفاده 

از گزینــه هــای centerReference و rotateReference، مــی تواننــد بــدون تغییــر باشــند. ســرانجام، 

چنــد مؤلفــه توســط کنوانســیون بــا اســتفاده از یــک قــاب ترجمــه شــده بــه صــورت روتیــن )بــه عنــوان مثــال 

حداقــل RMSD( تعریــف مــی شــوند: بــرای ایــن مؤلفــه هــا، بــه طــور پیــش فــرض، CenterReference و 

ــار  ــه رفت ــر ب ــرض منج ــش ف ــات پی ــی، تنظیم ــای معمول ــه ه ــوند. در برنام ــی ش ــال م rotateReference فع

مــورد انتظــار مــی شــود.

 S)ضمناً ترجمه ها را برای این گروه حذف کنید(  centerReference

متن: گروه اتمی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن ایــن گزینــه، مرکــز هندســه گــروه مطابــق بــا موقعیتهــای مرجــع 

ارائــه شــده توســط RefPositions یــا RefPositionsFile خواهــد بــود. اجــزای Colvar فقــط 

بــه موقعیتهــای تــراز شــده دسترســی خواهنــد داشــت. توجــه: مگــر در مــواردی کــه مشــخص شــده 

باشــد، rmsd و eigenveector بــه طــور پیــش فــرض ایــن گزینــه را روشــن مــی کننــد.

 S)چرخش ها را به طور ضمنی برای این گروه حذف کنید(  rotateReference

متن: گروه اتمی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن ایــن گزینــه، مختصــات ایــن گــروه بــه صــورت مطلــوب 

یــا RefPositionsFile قــرار   RefPositions ارائــه شــده توســط در موقعیــت هــای مرجــع 

ــام  ــه انج ــز هندس ــراف مرک ــورت در اط ــن ص ــر ای ــد، در غی ــز باش ــر در مرک ــش اگ ــد. چرخ ــی گیرن م

خواهــد شــد. الگوریتــم مــورد اســتفاده همــان اســتفاده شــده توســط مؤلفــه جهــت یابــی 

ــه  ــی ب ــور ضمن ــز بط ــروه نی ــن گ ــای ای ــر روی اتمه ــده ب ــال ش ــای اعم ــت ]46[. نیروه colvar اس
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ــده مــی شــوند. توجــه: مگــر در مــواردی کــه مشــخص شــده باشــد، rmsd و  ــی برگردان قــاب اصل

ــن مــی کننــد. ــن گزینــه را روش eigenveector بــه طــور پیــش فــرض ای

 S))A °( موقعیت های مرجع برای اتصالات(  refPositions

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: لیست جداگانه )x، y، z( از فاصله

یــا   centerReference بــرای  مرجــع  مختصــات  از  لیســتی  گزینــه  ایــن  توضیحــات: 

rotateReference را فراهــم مــی کنــد. اگــر فقــط centerReference فعــال باشــد، ایــن 

ــال  ــز فع ــر rotateReference نی ــد. اگ ــه )x، y، z( باش ــه گان ــک س ــامل ی ــد ش ــی توان ــت م لیس

باشــد، لیســت بایــد بــه انــدازه گــروه اتمــی باشــد.

 S)پرونده حاوی موقعیت های مرجع برای نصب(  refPositionsFile

متن: گروه اتمی

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

توضیحــات: ایــن کلمــه کلیــدی مختصــات مرجــع را بــرای قــرار گرفتــن در پرونــده داده شــده فراهــم 

ــده  ــا عکــس العمــل هــای اختصاصــی اســت. قالــب پرون ــا یکپارچــه ســازی مجــدد ب مــی کنــد، و ب

قابــل قبــول XYZیــا PDB اســت. موقعیتهــای اتمــی بســته بــه ســه ســناریوی زیــر متفــاوت 

خوانــده مــی شــوند: 1( پرونــده دقیقــاً بــه همــان انــدازه اتــم هــای گــروه شــامل: همــه موقعیــت 

هــا بــه ترتیــب خوانــده مــی شــوند. ب( پرونــده حــاوی مختصــات بــرای کل سیســتم اســت: فقــط 

موقعیــت هــای مربــوط بــه شــاخص هــای عــددی گــروه اتمــی خوانــده مــی شــوند. iii( اگــر پرونــده 

یــک پرونــده PDB اســت و refPositionsCol مشــخص شــده اســت، موقعیــت هــا بــا توجــه بــه 

ــده مــی  مقــدار ســتون refPositionsCol )کــه ممکــن اســت مشــابه atomsCol باشــد( خوان

شــوند.

 S)حاوی پرچم های اتمی PDB ستون(  refPositionsCol

متن: گروه اتمی

Z یا O، B، X، Y :مقادیر قابل قبول

بــرای  ســتون  کــدام  از  دهــد  مــی  نشــان   ،atomsCol for atomsFile ماننــد  توضیحــات: 

اســت(.  PDB پرونــده  یــک  ایــن  )اگــر  شــود  اســتفاده   refPositionsFile در  هــا  اتــم  شناســایی 

 S)PDB نشانه انتخاب اتم در ستون(  refPositionsColValue

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحات: آنالوگ به atomsColValue، اما برای refPositionsCol کاربرد دارد.

 S)از مجموعه ای متناوب از اتم ها برای تعریف ترجمه استفاده کنید(  fittingGroup

متن: گروه اتمی

مقادیر قابل قبول: Block fittingGroup ... value مقدار پیش فرض: خود این گروه

توضیحــات: اگــر مرکــز یــا مرجــع یــا rotateReference تعریــف شــده باشــد، ایــن کلمــه کلیــدی 

یــک گــروه اتمــی متنــاوب را بــرای محاســبه مطلــوب ترجمــه تعریــف مــی کنــد. اگــر ســاختار گــروه 

ــتفاده  ــداوم اس ــش م ــف چرخ ــرای تعری ــه ب ــن گزین ــد، از ای ــته باش ــمگیری داش ــر چش ــر تغیی درگی

کنیــد )یــک علامــت معمولــی پیــام »هشــدار: چرخــش ناپیوســته!«( اســت.

مثــال زیــر نحــو متناســب ســازی گــروه را نشــان مــی دهــد: گروهــی بــه نــام »اتــم« تعریــف شــده 

اســت، از جملــه 8 اتــم Cα از یــک پروتئیــن از 100 رزیــدو. یــک roto-translation بهینــه بــه طــور 

خــودکار بــا قــرار دادن اثــر Cα از بقیــه پروتئیــن بــر روی مختصــات تهیــه شــده توســط یــک پرونــده 

PDB محاســبه مــی شــود.

# Example: defining a group “atoms”, with its coordinates expressed
# on a roto-translated frame of reference defined by a second group
atoms {
psfSegID PROT
atomNameResidueRange CA 41-48
centerReference yes
rotateReference yes
fittingGroup {
# define the frame by fitting the rest of the protein
psfSegID PROT PROT
atomNameResidueRange CA 1-40
atomNameResidueRange CA 49-100
}
refPositionsFile all.pdb # can be the entire system
}

دو گزینــه زیــر مقادیــر پیــش فــرض مناســب بــرای اکثــر قریــب بــه اتفــاق برنامــه هــا دارنــد و فقط بــرای پشــتیبانی 

از مــوارد نــادر و خــاص ارائــه می شــوند.

 S)را درج کنید colvar سهم ترجمه روتایی در شیب(  enableFitGradients

متن: گروه اتمی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: وقتــی مرکــز یــا مرجــع یــا rotateReference روشــن اســت، شــیب برخــی از ســتون 

هــا شــامل اصطلاحــات متناســب بــا R / ∂xi∂ )شــیب چرخشــی( و xC / ∂xi ∂ )شــیب هــای ترجمــه( 

هســتند. بطــور پیــش فــرض، ایــن شــرایط در کل شــیب هــا محاســبه مــی شــود. اگــر ایــن گزینــه 

خامــوش باشــد، آنهــا نادیــده گرفتــه می‌شــوند. در مــورد حداقــل اجــزای RMSD، ایــن نشــانه بــه 

طــور خــودکار غیرفعــال مــی شــود زیــرا ســهم آن مشــتقات بــه شــیب هــا لغــو مــی شــوند.

 S)نیروهایی را از این آغوش به این گروه اعمال کنید(  enableForces

متن: گروه اتمی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

ــروه  ــن گ ــرای ای ــن colvar ب ــی از ای ــچ نیروی ــد، هی ــوش باش ــه خام ــن گزین ــر ای ــات: اگ توضیح
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ــود. ــی ش ــال نم اعم

ســایر نیروهــا تحــت تأثیر قــرار نمی گیرنــد )یعنی نیرو هــای موتور MD، از ســتون های دیگر و ســایر 

نیروهــای خارجــی(. بــرای اتــم هــای ســاختگی، ایــن گزینــه بــه طــور پیــش فــرض خامــوش اســت.

 Treatment of periodic boundary conditions 13.3.3
هنگامــی کــه شــرایط مــرزی دوره ای تعریــف مــی شــود، مــاژول Colvars نیــاز دارد کــه مختصــات هــر قطعــه 

مولکولــی بــه هــم پیوســته باشــد، بــدون اینکــه »پــرش« انجــام شــود وقتــی یــک قطعــه تــا حــدودی در نزدیکــی 

یــک مــرز تناوبــی پیچیــده مــی شــود. مــاژول Colvars هنــگام محاســبه مرکــز هندســه گــروه بــر ایــن فــرض 

ــت  ــت شکس ــن وضعی ــت ای ــن اس ــذرد، ممک ــی بگ ــای مختلف ــروه از مولکوله ــن گ ــر ای ــا اگ ــت، ام ــی اس متک

ــدی  ــته بن ــد، بس ــرآورده کن ــر را ب ــوارد زی ــورد از م ــد م ــا چن ــک ی ــی ی ــروه اتم ــر گ ــر ه ــی، اگ ــور کل ــه ط ــورد. ب بخ

مختصــات بــر محاســبه ســتونها تأثیــر نمــی گــذارد:

 S.فقط توسط یک اتم تشکیل شده است

 S اســتفاده می کند که از مرکز هندســه آن اســتفاده نمی کنــد، بلکه فقط colvar آن توســط یــک جــزء

از مســافت های زوج )فاصلهInv، coordNum، hBond، alpha، dihedralPC( اســتفاده می کند.

 S اســتفاده مــی شــود کــه اجــزای نادرســت کارتیــزی مرکــز جــرم خــود را colvar آن توســط یــک جــزء

.)Z مرکــز جــرم غشــاء مــدل ســازی شــده بــا فاصلــه y و x نادیــده مــی گیــرد )ماننــد عناصــر

ــر محاســبه متغیرهــای جمعــی  ــرآورده نشــود، بســته بنــدی ممکــن اســت ب اگــر هیــچ یــک از ایــن شــرایط ب

تأثیــر بگــذارد: یــک راه حــل ممکــن اســتفاده از بســته بنــدی pbc یــا بــاز کــردن pbc قبــل از پــردازش مســیر بــا 

ــت. ــاژول Colvars اس م

Performance a Colvars calculation based on group size 13.3.4
ــا برنامــه هــای انتقــال پیــام )ماننــد NAMD یــا LAMMPS(، محاســبه  در شــبیه ســازی هــای انجــام شــده ب

انــرژی و نیروهــا )یعنــی مــوازی ســازی( در گــره هــای مختلــف و همچنیــن بــر روی هســته هــای پردازنــده هــر 

گــره توزیــع مــی شــود. مختصــات اتمــی بــه طــور معمــول در یــک گــره جمــع مــی شــوند، جایــی کــه محاســبه 

متغیرهــای جمعــی و ســوگیری آنهــا انجــام مــی شــود. ایــن بــدان معنــی اســت کــه بــرای شــبیه ســازی بیــش از 

تعــداد زیــادی گــره، یــک محاســبه Colvars ممکــن اســت بالاســری قابــل توجهــی داشــته باشــد، کــه از هزینــه 

هــای انتقــال مختصــات اتمــی بــه یــک گــره و پــردازش آنهــا ناشــی مــی شــود.

عملکرد می تواند به روش های مختلف بهبود یابد:

 S محاســبه متغیرهــا، مؤلفــه هــا و ســوگیری هــا مــی توانــد بــر روی هســته هــای پردازشــی گــره کــه

 Colvar در آن اجــرا شــده اســت توزیــع شــود. در حــال حاضــر، وزن مســاوی بــه هــر Colvars مــاژول

یــا هــر یــك از اجــزای آن ســتونها اختصــاص داده شــده اســت كــه بیــش از یــك جــزء را شــامل مــی شــود. 

ــور  ــه ط ــد ب ــی کنن ــتفاده م ــا اس ــه ه ــا مؤلف ــتونها ی ــیاری از س ــه از بس ــی ک ــازی های ــبیه س ــرد ش عملک

خــودکار بهبــود مــی یابــد. بــرای شــبیه ســازی هایــی کــه از یــک تختــه بــزرگ بــزرگ اســتفاده مــی کننــد، 

ممکــن اســت توصیــه شــود آن را در چندیــن مؤلفــه تقســیم کنیــد، کــه ســپس در هســته هــای موجــود 

ــترس  ــت.« در دس ــترس اس ــازی SMP در دس ــوازی س ــام »م ــاپ، پی ــورت چ ــود. در ص ــی ش ــع م توزی

بــودن گزینــه را نشــان مــی دهــد )در یــک ارتبــاط بعــدی از VMD پشــتیبانی خواهــد شــد(.

 S ــا بــه عنــوان یــک قاعــده کلــی، انــدازه گــروه هــای اتمــی بایــد نســبتاً کوچــک نگــه داشــته شــوند )ت

ــه دســت آوردن یــک تخمیــن  ــدازه کل سیســتم در مقایســه(. بــرای ب ــه ان ــم بســته ب حــدود هــزاران ات

 VMD در colvar بــزرگ، مــی تــوان از یــک محاســبه تســت همــان colvar از هزینــه محاســباتی یــک

 CV بــرای انــدازه گیــری هزینــه اجــرای بــه روزرســانی time Tcl اســتفاده کــرد )اشــاره: از دســتور

ــد(. ــتفاده کنی اس

    )Collective variable components (basis functions 13.4   

هــر colvar توســط یــك یــا چنــد مؤلفــه تعریــف مــی شــود )معمــولاً فقــط یــك قطعــه(. هــر مؤلفــه شــامل یــک کلمــه کلیــدی اســت کــه 

یــک فــرم کاربــردی را مشــخص مــی کنــد، و یــک بلــوک تعریــف در زیــر آن کلمــه کلیــدی، مشــخص کــردن اتــم هــای درگیــر و هــر پارامتــر 

اضافــی )بــرش، مقادیــر »مرجــع«، ...( وجــود دارد.

انــواع اجــزای بــه کار رفتــه در یــک colvar، خاصیت آن colvar را تعییــن می کند، و کدام روش هــای بایاس یا آنالیز را می توان اســتفاده 

کــرد. در بیشــتر مــوارد، colvar یــک عــدد واقعــی را برمــی گردانــد، کــه توســط یــک یــا چنــد نمونــه از اجــزای زیــر محاســبه مــی شــود:

distance: فاصله بین دو گروه؛? 

distanceZ: پیش بینی یک بردار فاصله در یک محور؛? 

distanceXY: پیش بینی یک بردار مسافت در صفحه؛? 

distanceInv: میانگین فاصله بین دو گروه اتم )به عنوان مثال فاصله مبتنی بر NOE(؛? 

angle: زاویه بین سه گروه؛? 

dipoleAngle: زاویه بین دو گروه و دو قطب یک گروه سوم؛? 

coordNum: تعداد هماهنگی بین دو گروه؛? 

selfCoordNum: تعداد هماهنگی اتم ها در یک گروه؛? 

hBond: پیوند هیدروژن بین دو اتم؛? 

Rmsd: میانگین انحراف مربع ریشه )RMSD( از مجموعه مختصات مرجع؛? 

Eigenvector: پیش بینی مختصات اتمی بر روی یک بردار؛? 

orientationAngle: زاویه چرخش مناسب ترین حالت از مجموعه مختصات مرجع؛? 

orientationProj:  کوسینوس orientationProj؛? 

spinAngle: طرح ریزی متعامد به محور چرخش مناسب ترین حالت از مجموعه مختصات مرجع؛? 

Tilt: پیش بینی در یک محور چرخش به بهترین وجه از مجموعه ای از مختصات مرجع؛? 
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Gyration: شعاع چرخش گروهی از اتمها؛? 

Inertia: لحظه بی تحرک گروه اتمی؛? 

inertiaZ: لحظه تحرک گروهی از اتمهای اطراف محور انتخابی؛? 

Alpha: محتوای α- مارپیچ از یک بخش پروتئین.? 

dihedralPC: طرح ریزی دی هدرال‌ّای ستون فقرات پروتئین بر روی یک جزء اصلی دی هدرال‌ها.? 

ــرداری از  ــر ب ــا مقادی ــد ب ــد. آنهــا فقــط مــی توانن ــردار را نشــان مــی دهن ــر ب ــد، امــا مقادی برخــی از مؤلفــه هــا مقیــاس را برنمــی گردانن

ــوع ترکیــب شــوند، مگــر در یــک متغیــر جمعــی نوشــته شــده. همــان ن

distanceVec: وکتور فاصله بین دو گروه؛? 

distanceDir: واحد بردار موازی با distanceVec؛? 

cartesian: بردار مختصات دکارتی اتمی؛? 

Orientation: چرخش مناسب ترین، به عنوان یک کواترنون واحد بیان شده است؛? 

در ادامــه، کلیــه انــواع مؤلفــه موجــود بــه همــراه واحدهــای فیزیکــی آنهــا و مقادیــر محــدود کننــده در صــورت وجــود ذکــر شــده اســت. 

از ایــن مقادیــر محــدود کننــده مــی تــوان بــرای تعریــف حاشــیه هــای پاییــن و فوقانــی در colvar مــادری اســتفاده کــرد.

بــرای هــر نــوع مؤلفــه، کلمــات کلیــدی تنظیمــات موجــود ذکــر شــده اســت: وقتــی دو مؤلفــه کلمــات کلیــدی خاصــی را بــه اشــتراک 

مــی گذارنــد، مؤلفــه دوم بــه ســادگی بــه اســناد اول مربــوط بــه آن کلمــه کلیــدی مراجعــه مــی کنــد. کلمــات کلیــدی موجــود بــرای انــواع 

مختلــف ترکیبــات در پایــان ذکــر شــده اســت.

 List of available colvar components 13.4.1
فاصله: فاصله مرکز فاصله بین دو گروه.

مسافت فاصله }... a یک جزء فاصله بین دو گروه اتمی، گروه 1 و گروه 2 را مشخص می کند.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 S)گروه اول اتم ها(  group1

متن: فاصله

مقادیر قابل قبول: بلوک گروه 1 }...{

توضیحات: گروه اول اتم ها.

 S1 مشابه گروه  group2

 S)به جای فاصله مطلق تصویر مطلق را محاسبه کنید؟(  forceNoPBC

متن: فاصله

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خیر

ــا شــرایط مــرزی دوره ای35، مؤلفــه مســافت  ــه طــور پیــش فــرض، در محاســبات ب توضیحــات: ب

35  . periodic boundary condition

فاصلــه را مطابــق بــا قــرارداد حداقــل تصویــر برمــی گردانــد. اگــر ایــن پارامتــر روی بلــه تنظیــم شــود، 

PBC نادیــده گرفتــه مــی شــود و فاصلــه بیــن مختصــات مطابــق بــا داخلــی حفــظ مــی شــود. ایــن 

ــه بیــن نقــاط  ــرای توصیــف فاصل ــد اســت. ب ــاً مفی تنهــا در تعــداد محــدودی از مــوارد خــاص، مث

ــود،  ــیم ش ــلولی دوره ای تقس ــد در مرزهــای س ــی توان ــه نم ــد، ک ــک ماکرومولکــول واح از راه دور ی

ــه دلیــل یــک ســلول دوره ای  ــه حداقــل تصویــر ممکــن اســت نتیجــه اشــتباه را ب ــرای آن فاصل و ب

نســبتاً کوچــک بدهــد.

 S)فقط تعداد کل گروه را اندازه می گیرید؟(  oneSiteTotalForce

متن: زاویه، dipoleAngle، دو سطحی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خیر

ــدازه  ــردار ان ــدان ب ــداد یــک می ــه تنظیــم شــود، کل نیــرو در امت ــه بل ــه ب توضیحــات: اگــر ایــن گزین

گیــری مــی شــود )بــه بخــش 13.5.1 مراجعــه کنیــد بــه معادلــه )13.19(( کــه فقــط شــامل اتــم هــای 

گــروه 1 اســت. ایــن گزینــه فقــط بــرای ABF یــا بایاس‌هــای مرســوم کــه نیروهــای کل را محاســبه 

مــی کنــد، مفیــد اســت. بــرای جزئیــات بیشــتر بــه بخــش 13.5.1 مراجعــه کنیــد.

مقــدار برگشــتی یــک عــدد مثبــت اســت )در ° A(، از 0 تــا بزرگتریــن فاصلــه بیــن متقابــل ممکــن در 

شــرایط مــرزی انتخــاب شــده )بــا PBC هــا، حداقــل کنوانســیون تصویــر اســتفاده مــی شــود مگــر 

اینکــه گزینــه forceNoPBC تنظیــم نشــده باشــد(.

distanceZ: طرح ریزی یک بردار مسافت در یک محور.

ــدازه  ــد ان ــی توان ــه م ــد، ک ــی کن ــن م ــه را تعیی ــزی فاصل ــح ری ــزء ط ــک ج ــه ZZ ... a ی ــوک فاصل بل

گیــری فاصلــه بیــن دو گــروه پیــش بینــی شــده بــر روی یــک محــور یــا موقعیــت یــک گــروه در امتــداد 

ــا بــه  ــا اســتفاده از یــک گــروه مرجــع و یــک بــردار ثابــت ی چنیــن محــور باشــد. محــور را مــی تــوان ب

صــورت پویــا بــر اســاس دو گــروه مرجــع تعریــف کــرد.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 S)گروه اصلی اتمها(  main

distanceZ :متن

مقادیر قابل قبول: مسدود کردن اصلی }...{

توضیحات: گروه اتم هایی که موقعیت r آنها اندازه گیری می شود.

 S)گروه مرجع اتم ها(  Ref

distanceZ :متن

... Block ref :مقادیر قابل قبول

توضیحات: گروه مرجع اتم ها. موقعیت مرکز جرم آن r1 در زیر ذکر شده است.

 S)گروه مرجع ثانویه(  ref2

distanceZ :متن

... Block ref2 :مقادیر قابل قبول
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مقدار پیش فرض: هیچ

توضیحــات: گــروه اختیــاری از اتــم هــای مرجــع، کــه موقعیــت r2 آن بــرای تعریــف یــک محــور طــح 

ــدا  ــت، مب ــن حال ــت:  در ای ــتفاده اس ــل اس ــا قاب ــزی پوی ری

r2 + r1( 2/1 = rm( و مقــدار مؤلفــه r - rm) · e( اســت.

 S))A °( محور پیش بینی(  Axis

distanceZ :متن

مقادیر قابل قبول: )x، y، z( سه گانه

مقدار پیش فرض: )0.0، 0.0، 1.0(

توضیحــات: ســه مؤلفــه ایــن بــردار محــور پیــش بینــی e را بــرای بــردار فاصلــه r- r1 کــه بــه مراکــز 

ــت.  ــپس e · (r - r1( اس ــه س ــدار مؤلف ــد. مق ــی کن ــف م ــدد تعری ــی پیون ــای ref و main م گــروه ه

ــه عنــوان ســه مؤلفــه کــه توســط کامــا از هــم جــدا شــده و در پرانتــز محصــور شــده  ــد ب بــردار بای

باشــد، نوشــته شــود.

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( ForceNoPBC به تعریف   forceNoPBC

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف  oneSiteTotalForce

ایــن مؤلفــه عــددی )در آنگســتروم( را برمــی گردانــد کــه دامنــه آن بــا شــرایط مــرزی انتخــاب 

شــده تعییــن مــی شــود. بــه عنــوان مثــال، اگــر از محــور z در یــک شــبیه ســازی بــا مرزهــای تناوبــی 

اســتفاده مــی شــود، مقــدار برگشــتی بیــن −bz/2 و bz / 2 قــرار دارد، در حالــی کــه bz طــول جعبــه 

ــار غیرفعــال میشــود (. در امتــداد z اســت )اگــر  forceNoPBC تنظیــم شــود ایــن رفت

distanceXY: ماژول طرح ریزی وکتور فاصله در صفحه.

بلــوک فاصلــه  XY }...{مســافتی را کــه در یــک صفحــه پیــش بینــی شــده اســت، تعریــف مــی کنــد 

ــور و  ــا مح ــا ref2 ی ــی، ref، ی ــی اصل ــهZ، یعن ــه مؤلف ــوان فاصل ــه عن ــدی را ب ــات کلی ــان کلم و هم

ــه بیــن اصلــی و Ref را  ــردار فاصل oneSiteTotalForce مــی پذیــرد. ایــن هنجــار طــح ریــزی ب

روی هواپیمــا متعامــد بــه محــور بــاز مــی گردانــد. محــور بــا اســتفاده از پارامتــر محــور یــا بــه عنــوان 

بــردار کــه بــه ref و ref2 مــی پیونــدد تعریــف مــی شــود )فاصلــهZ را در بــالا ببینیــد(.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )distanceZ تعریف اصلی )مؤلفه :main

 Sرا ببینید )distanceZ تعریف تعریف )مؤلفه :ref

 Sرا ببینید )distanceZ مؤلفه( Ref2 تعریف :ref2

 Sرا ببینید )distanceZ تعریف محور )مؤلفه :axis

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( ForceNoPBC به تعریف :forceNoPBC

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

distanceVec: بردار فاصله بین دو گروه.

ــات  ــان کلم ــه هم ــد، ک ــی کن ــف م ــافت را تعری ــردار مس ــه ب ــک مؤلف ــوک distanceVec }...{ ی بل

کلیــدی را بــه عنــوان مســافت مؤلفــه مــی پذیــرد: گــروه1، گــروه 2 و forceNoPBC. مقــدار آن ســه 

بــردار اســت کــه بــه مراکــز جــرم گــروه 1 و گــروه2 مــی پیونــدد.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

distanceDir: بردار واحد فاصله بین دو گروه.

بلــوک distanceDir }...{یــک مؤلفــه بــردار واحــد فاصلــه را تعریــف مــی کنــد، کــه همــان کلمــات 

ــردار  ــک ب ــروه 2 و forceNoPBC. ی ــروه1، گ ــرد: گ ــی پذی ــه م ــافت مؤلف ــوان مس ــه عن ــدی را ب کلی

1 = | d | ــا برمــی گردانــد واحــد 3 بعــدی d = (dx, dy, dz( را ب

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

distanceInv: میانگین فاصله بین دو گروه اتم.

 n / 1 ــا وزن ــم 1 و 2 را ب ــه بیــن دو گــروه ات ــه متوســط تعمیــم یافت بلــوک distanceInv }...{ فاصل

وزن نشــان مــی دهــد:

جایی که|| dij  ||  به ترتیب بین اتم های i و j در گروه 1 و 2 قرار دارد و n یک عدد صحیح است.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

 S)13.2 در معادله n ضریب(  exponent

distanceInv :متن

مقادیر قابل قبول: حتی عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 6

ــرار دارد را  ــرد ق ــافت ف ــن در مس ــن گرفت ــل از میانگی ــه قب ــی ک ــافت های ــر مس ــات: نمایانگ توضیح

مشــخص مــی کنــد. مقــدار پیــش فــرض 6 بــرای مثــال بــرای اعمــال محدودیــت هــای مبتنــی بــر 

ــت. ــد اس ــری مفی ــدازه گی ــافت NOE ان مس

ایــن مؤلفــه عــددی را در ° A برمــی گردانــد، از 0 تــا بزرگتریــن فاصلــه ممکــن در شــرایط حاشــیه ای 



237فصـــل سیزدهــــم 236 )Colvars( رابط متغیـرهای جمعــی

انتخــاب شــده.

distancePairs: مجموعه فاصله بین دو گروه.

بلــوک distancePairs }...{ متغیــر ابعــادی N2 × N1 را تعریــف مــی کنــد کــه شــامل تمــام 

فاصلــه هــای متقابــل بیــن اتــم هــای دو گــروه اســت. بــرای مثــال مــی تــوان بــا اســتفاده از ویژگــی 

scriptedFunction، متغیــر جدیــدی را تعریــف کــرد کــه در دو گــروه تعریف شــده اســت. لیســت 

کلیــد واژه هــا )همچنیــن گزینــه هــای اضافــی را ببینیــد. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( ForceNoPBC به تعریف :forceNoPBC

ایــن مؤلفــه بــردار اعــدادی N2 × N1 را نشــان مــی دهــد، هــر کــدام از 0 تــا بزرگتریــن فاصلــه ممکــن 

در شــرایط مــرزی انتخــاب شــده اســت.

cartesian : بردار مختصات دکارتی اتمی 

ــات  ــاوی مختص ــطح ح ــور مس ــد وکت ــی گردان ــر م ــه را ب ــک مؤلف ــف ی ــوک}...{ cartesian تعری بل

.)xn، yn، zn ،· · · ،z1 ،y1 ،x1( ــب ــه ترتی ــده، ب ــرکت کنن ــای ش ــم ه ــه ات ــی هم دکارت

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 S)گروه اتم ها(  atoms

زمینه: دکارتی

مقادیر قابل قبول: بلوک اتمها }...{

توضیحــات: اتمهایــی را تعریــف مــی کنــد کــه مختصــات آنهــا مقــدار جــزء را تشــکیل مــی دهــد. اگــر 

rotateReference یــا centerReference تعریــف شــوند، مختصــات در چهارچــوب مرجــع 

ارجــاع ارزیابــی مــی شــوند.

زاویه: زاویه بین سه گروه.

بلــوک }...{ angle زاویــه ای را تعریــف مــی کنــد و شــامل ســه بلــوک گــروه 1، گــروه2 و گــروه 3 مــی 

ــی  ــی ]0: 180[ برم ــه زمان ــه( را در فاصل ــه درج ــه )ب ــک زاوی ــد. ی ــی کن ــف م ــروه را تعری ــه گ ــود و س ش

گردانــد.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 S1 3: مشابه گروهgroup

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

dipoleAngle: زاویه بین دو گروه و دو قطب از گروه سوم.

ــروه2 و  ــروه 1، گ ــوک گ ــه بل ــامل س ــد، و ش ــی کن ــف م ــه ای را تعری ــوک}...{ dipoleAngle زاوی بل

گــروه 3 اســت کــه ســه گــروه را تعریــف مــی کنــد، گــروه 1 گروهــی اســت کــه قطــر محاســبه مــی 

ــد. ــی گردان ــی ]0: 180[ برم ــه زمان ــه( را در فاصل ــه درج ــه )ب ــک زاوی ــود. ی ش

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 S1 مشابه گروه :group3

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

dihedral: زاویه پیچشی بین چهار گروه.

ــروه 2،  ــروه 1، گ ــای گ ــوک ه ــامل بل ــد و ش ــی کن ــف م ــی را تعری ــه پیچش ــوک}...{ dihedral زاوی بل

ــه( درون  ــه )در درج ــک زاوی ــن ی ــد. ای ــی کن ــف م ــروه را تعری ــار گ ــود و چه ــی ش ــروه 4 م ــروه 3 و گ گ

ــر  ــا در نظ ــه را ب ــن دو زاوی ــه بی ــام فاصل ــاژول Colvars تم ــد. م ــی گردان ــه ]180: 180[ را برم فاصل

ــا  ــا ی ــت ه ــرای محدودی ــع ب ــر مرج ــال، مقادی ــوان مث ــه عن ــد. ب ــی کن ــبه م ــی محاس ــن تناوب گرفت

ــرد. ــف ک ــاب تعری ــی انتخ ــداد واقع ــر تع ــتفاده از ه ــا اس ــوان ب ــی ت ــدوده را م ــدوده مح مح

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 S1 مشابه گروه :group3

 Sمؤلفه مسافت( مراجعه کنید( OneSiteTotalForce به تعریف :oneSiteTotalForce

coordNum: شماره هماهنگی بین دو گروه.

بلــوک}...{ coordNum  یــک شــماره هماهنگــی )یــا تعــداد تمــاس هــا ( را تعریــف مــی کنــد، کــه 

ــه »کات  ــه )m)d/d0( − 1(/)n)d/d0( − 1( در آن d0 فاصل ــد(، ک ــی کن ــبه م ــر را محاس ــرد  مت عملک

ــی مــدت و ســفتی آن را کنتــرل  ــار طولان آف«، و n و m نمایانگرهایــی هســتند کــه مــی تواننــد رفت

کننــد.« ایــن عملکــرد بــر روی همــه جفــت اتــم هــا در گــروه 1 و گــروه 2 خلاصــه مــی شــود:

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sتعریف گروه 1 )مؤلفه مسافت( را ببینید :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 S))A °( بردار فاصله مرجع(  Cutoff

coordNum :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 4.0

توضیحــات: ایــن عــدد فاصلــه تعویــض را بــرای تعریــف مخاطــب میــان جمعــی تعریــف مــی کنــد: 

بــرای d ≪ d0، عملکــرد تغییــر
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)m)d/d0( − 1(/)n)d/d0( − 1( نزدیــک بــه 1 اســت، در d = d0 مقــدار n / m )2/1 بــا پیــش فــرض n و 

m( دارد و در d ≫ d0 تقریبــاً مثــل dm − n بــه صفــر مــی رســد. از ایــن رو، بــرای یــک رفتــار مناســب، 

m بایــد بزرگتــر از n باشــد.

 S))A °( بردار فاصله مرجع(  cutoff3

coordNum :زمینه

)x، y، z( »مقادیر قابل قبول: »سه گانه اعشار مثبت

مقدار پیش فرض: )4.0، 4.0، 4.0(

توضیحــات: ســه مؤلفــه ایــن بــردار ســه بــرش مختلــف d0 را بــرای هــر جهــت تعریــف مــی کنــد. 

ــا بــرش متقابــل اســت. ایــن گزینــه ب

 S)توان شماره(  expNumer

coordNum :زمینه

مقادیر قابل قبول: حتی عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 6

توضیحات: این عدد نشانگر n برای عملکرد تعویض را تعیین می کند.

 S)توان مخرج(  expDenom

coordNum :زمینه

مقادیر قابل قبول: حتی عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 12

توضیحات: این عدد نشانگر m برای عملکرد تعویض را تعیین می کند.

 S)فقط از مرکز جرم گروه2 استفاده کنید(  group2CenterOnly

coordNum :زمینه

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: اگــر ایــن گزینــه روشــن باشــد، فقــط مخاطبیــن بیــن هــر اتــم در گــروه 1 و مرکــز جــرم 

گــروه 2 محاســبه مــی شــود )بــه طــور پیــش فــرض، مبلــغ بــر همــه جفــت اتــم هــا در گــروه 1 و گــروه 

ــش  ــورت پی ــه بص ــن گزین ــت، ای ــک dummyAtom اس ــر group2   ی ــد(. اگ ــی یاب ــترش م 2 گس

فــرض روی yeskl; تنظیــم شــده اســت.

ــاز مــی گردانــد، کــه از حــدود 0 اســت )همــه مســافت هــای  ایــن مؤلفــه یــک عــدد بــدون بعــد را ب

ــا از  ــافت ه ــه مس ــا Ngroup2 × Ngroup1 )هم ــتند( ت ــرش هس ــر از ب ــیار بزرگت ــه بس ــن فاصل بی

بــرش کمتــر اســت( یــا Ngroup1 در صــورت اســتفاده از گــروه2CenterOnly اســتفاده مــی 

شــود. بــه دلایــل عملکــرد، حداقــل یکــی از گروههــای گــروه 1 و گــروه 2 بایــد از انــدازه محــدود باشــد 

ــوان  ــه عن ــا ب ــت ه ــه جف ــه در هم ــود: ارزش حلق ــتفاده ش ــد از Group2CenterOnly اس ــا بای ی

ــد. ــی یاب ــش م Ngroup2 × Ngroup1 افزای

selfCoordNum: تعداد هماهنگی بین اتمهای درون یک گروه.

 coordNum یــک تعــداد هماهنگــی را بــه طــور مشــابه بــا اجــزای selfCoordNum }...{بلــوک

تعریــف مــی کنــد، امــا ایــن عملکــرد بــر روی جفــت اتــم در گــروه 1 خلاصــه مــی شــود:

کلمــات کلیــدی پذیرفتــه شــده توســط selfCoordNum زیرمجموعــه ای از مــواردی اســت کــه 

توســط coordNum پذیرفتــه شــده اســت، یعنــی گــروه 1 )در اینجــا تمــام اتــم هایــی کــه بایــد در 

.expDenom و cutoff، expNumer ،)ــوند ــه ش ــر گرفت نظ

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )coordNum تعریف گروه 1 )مؤلفه :group1

 S1 مشابه گروه :group2

 Sرا ببینید )coordNum تعریف قطع )مؤلفه :Cutoff

 Sرا ببینید )coordNum مؤلفه( cutoff3 تعریف :cutoff3

 Sمراجعه کنید )coordNum مؤلفه( expNumer به تعریف :expNumer

 Sمراجعه کنید )coordNum مؤلفه( expDenom به تعریف :expDenom

ایــن مؤلفــه یــک عــدد بــدون بعــد را نشــان مــی دهــد، کــه از حــدود 0 )همــه مســافت هــای بیــن 

فاصلــه ای بســیار بزرگتــر از cut off( بــه   Ngroup1 × )Ngroup1 − 1(/2 )همــه مســافت هــادر 

ــد در انــدازه محــدود شــده باشــد، زیــرا  ــه دلایــل عملکــردی، گــروه 1 بای ــاز مــی گــردد. ب cut off( ب

ارزش حلقــه در همــه جفــت هــا بــه عنــوان گــروه N2 رشــد مــی کنــد.

hBond: پیوند هیدروژن بین دو اتم.

بلــوک }...{ hBond  پیونــد هیدروژنــی را تعریــف مــی کنــد، کــه بــه عنــوان یــک شــماره هماهنگــی 

)اولویــت 13.3( بیــن دهنــده و اتــم هــای پذیرنــده اجــرا مــی شــود. بنابرایــن، کات آف گزینــه هــای 

 expNumer ،مشــابه را می‌پذیــرد )بــا مقــدار پیــش فــرض متفــاوت از 3.3 درجــه آنگســتروم

 ،coordNum ــر خــاف ــا مقــدار پیــش فــرض 8(. ب ــا مقــدار پیــش فــرض 6( و expDenom )ب )ب

بایــد دو عــدد اتــم، پذیرنــده و دهنــده تعریــف شــود. ایــن یــک عــدد تخصیصــی را برمــی گردانــد، بــا 

مقادیــر بیــن 0 )پذیرنــده و اهــدا کننــده خیلــی خــارج از کات آف( و 1 )پذیرنــده و اهــدا کننــده بســیار 

خیلــی نزدیــک بــه کات آف(.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 S)تعداد اتم پذیرنده(  acceptor

hBond :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

توضیحات: شماره ای که از همان کنوانسیون به عنوان atomNumbers استفاده می کند.

 Sمشابه پذیرنده  donor

 Sرا ببینید )coordNum تعریف قطع )مؤلفه  cutoff
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توجه: مقدار پیش فرض 3.3 درجه سانتی گراد است.

 Sمراجعه کنید )coordNum مؤلفه( expNumer به تعریف  expNumer

توجه: مقدار پیش فرض 6 است.

 Sمراجعه کنید )coordNum مؤلفه( expDenom به تعریف  expDenom

توجه: مقدار پیش فرض 8 است.

rmsd: میانگین ریشه جابجایی مربعات )RMSD( از موقعیت های مرجع.

بلــوک }...{ rmsd میانگیــن جایگزینــی مربــع ریشــه )RMSD( گــروه اتــم را بــا توجــه بــه ســاختار 

مرجــع تعریــف مــی کنــد. بــرای هــر مجموعــه مختصــات }t),... xN(t(t), x2(x1( {، مولفــه 

colvar rmsd چرخــش بهینــه U{xi(t)}→{x(ref)i { را محاســبه  مــی کنــد کــه بــه بهتریــن نحــو 

ــی و  ــات فعل ــع } xi (Ref ({. مختص ــات مرج ــه ای از مختص ــر روی مجموع ــات }xi (t({ را ب مختص

مرجــع  در مرکــز هندســه   متمرکــز شــده انــد، xcog(t( و x(ref)cog  . میانگیــن جابجایــی مربــع 

ریشــه بــه شــح زیــر تعریــف مــی شــود:

چرخــش بهینــه U{xi(t)}→{x(ref)i { در فرمالیســم توســعه یافتــه در مرجــع محاســبه مــی شــود 

]46[، کــه وابســتگی مــداوم U{xi(t)}→{x(ref)i { را بــا توجــه بــه } xi (t({تضمیــن مــی کنــد.  

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 S)گروه اتم(  atoms

rmsd :متن

مقادیر قابل قبول: اتم }...{ بلوک

توضیحــات: گــروه اتمــی را کــه RMSD از آنهــا بایــد محاســبه شــود، تعریــف مــی کنــد. گزینــه هــای 

مناســب بهینــه )ماننــد RefPositions و rotateReference( معمــولاً نبایــد در ایــن بلــوک 

ــر  ــد اســتفاده پیشــرفته در زی ــون مــوارد ویــژه ای اســت کــه در بن تنظیــم شــوند. اســتثناء ایــن قان

مــورد بحــث قــرار گرفتــه اســت.

 S)مختصات مرجع(  refPositions

rmsd :متن

مقادیر قابل قبول: لیست جداگانه )x، y، z( از فاصله

توضیحــات: ایــن گزینــه )منحصــر بــه فــرد بــا refPositionsFile( مختصــات مرجــع را تعییــن مــی 

 x، y،( روشــن باشــد، ایــن لیســت مــی توانــد یــک ســه گانــه centerReference کنــد. اگــر فقــط

z( باشــد. اگــر rotateReference نیــز فعــال باشــد، لیســت بایــد بــه انــدازه گــروه اتمــی باشــد. 

ایــن گزینــه مســتقل از گزینــه ای اســت کــه بــا همــان کلیــد واژه در بلــوک اتــم هــا وجــود دارد )نــگاه 

کنیــد بــه 13.3.2(. حالــت دوم )و گزینــه هــای مناســب اتصــالات مربــوط بــه گــروه اتمــی( بــه طــور 

معمــول مــورد نیــاز نیســت، و بایــد بــه کلــی حــذف شــود بــه جــز مــوارد اســتفاده پیشــرفته.

 S)پرونده مختصات مرجع(  refPositionsFile

 Srmsd :متن

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

توضیحــات: ایــن گزینــه )متقابــل منحصــر به فــرد بــا refPositions( نــام پرونده را بــرای مختصات 

مرجــع مقایســه مــی کنــد. قالــب همــان روشــی اســت کــه توســط تعریــف refPositionsFile در 

تعریــف گــروه اتمــی ارائــه شــده اســت )نــگاه کنیــد بــه 13.3.2(.

 S)حاوی پرچم های اتمی PDB ستون(  refPositionsCol

rmsd :متن

Z یا O، B، X، Y :مقادیر قابل قبول

توضیحــات: اگــر refPositionsFile یــک پرونــده PDB اســت کــه شــامل تمــام اتــم هــای 

توپولــوژی مــی باشــد، ممکــن اســت ایــن گزینــه بــرای تنظیــم کــدام قســمت PDB بــرای نشــانه 

ــود. ــم ش ــا فراه ــم ه ــرای ات ــع ب ــات مرج ــذاری مختص گ

 S)PDB پرچم انتخاب اتم در ستون(  refPositionsColValue

rmsd :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

پرونــده  از   PDB refPositionsCol در ســتون ایــن مقــدار  تعریــف،  توضیحــات: در صــورت 

refPositionsFile را مشــخص مــی کنــد کــه موقعیــت هــای اتمــی بــرای چــه چیــزی خوانــده مــی 

ــا ارزش غیــر صفــر خوانــده مــی شــوند. شــود. در غیــر ایــن صــورت، تمــام موقعیــت هایــی ب

این مؤلفه یک عدد واقعی مثبت )در درجه A( را برمی گرداند.

.rmsd استفاده پیشرفته از مولفه

ــل RMSD را  ــه rmsd حداق ــد، مؤلف ــح داده ش ــالا توضی ــه در ب ــور ک ــتاندارد همانط ــرد اس در کارب

ــر روی مختصــات مرجــع مشــابه  ــه ب ــه صــورت بهین محاســبه مــی کنــد، یعنــی مختصــات فعلــی ب

کــه بــرای محاســبه مقــدار RMSD اســتفاده مــی شــوند، قــرار مــی گیرنــد. خــود تناســب توســط 

 rmsd جســم گــروه اتمــی انجــام مــی شــود، کــه پارامترهــای آن بــه طــور خــودکار توســط مؤلفــه

تنظیــم مــی شــوند. بــا ایــن حــال، بــرای کاربردهــای بســیار خــاص، کنتــرل فرآینــد اتصــالات بــه طــور 

جداگانــه از تعریــف مختصــات مرجــع، ارزیابــی انــواع مختلــف مقادیــر RMSD غیــر حداقــل مفیــد 

اســت. ایــن امــر مــی توانــد بــا تنظیــم گزینــه هــای مرتبــط )بازپــس گیــری و غیــره( صریحــاً در بلــوک 

گــروه اتمــی بــه دســت آیــد. ایــن مــوارد بــرای مــوارد غیــر اســتاندارد زیــر امــکان پذیــر اســت:

اســتفاده از ترجمــه بهینــه، امــا هیــچ چرخشــی )rotateReference خامــوش(، � 

بــرای بایــاس یــا محــدود کــردن شــکل و جهــت گیــری، امــا موقعیــت گــروه اتمــی 

ــت. نیس

بــرای �  خامــوش(،   translateReference( ترجمــه  بــدون  و  بهینــه،  چرخــش 

بایــاس یــا محــدود کــردن شــکل و موقعیــت، امــا جهــت گیــری گــروه اتمــی نیســت.
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ــه �  ــه ب ــده، ک ــازی ش ــه س ــب بهین ــای مناس ــه ه ــتفاده از ترجم ــردن اس ــال ک غیرفع

مولفــه RMSD امــکان انحــراف اتــم هــا از موقعیــت هــای ثابــت در قــاب آزمایشــگاهی 

را رمزگشــایی مــی کنــد: ایــن امــر باعــث مــی شــود محدودیــت هــای موقعیتی سفارشــی 

در مــاژول Colvars وجــود داشــته باشــد.

ــبات �  ــه در محاس ــف از آنچ ــع مختل ــات مرج ــی در مختص ــای اتم ــب موقعیته تناس

ــرد. ــی گی ــرار م ــتفاده ق ــورد اس RMSD م

چرخــش بهینــه و / یــا ترجمــه از یــک گــروه اتمــی جداگانــه، تعریــف شــده از طریــق � 

fittingGroup: RMSD انحــراف از مختصــات مرجــع را در یــک قــاب مرجــع جداگانــه 

و متحــرک منعکــس مــی کنــد.

eigenveector: طرح ریزی مختصات اتمی بر روی یک بردار.

ــات  ــر انحراف ــق ت ــا دقی ــا )ی ــم ه ــی از ات ــات گروه ــی مختص ــش بین ــوک }...{ eigenveector  پی بل

آنهــا از مختصــات مرجــع( را بــر روی یــک بــردار در R3n تعریــف مــی کنــد، جایــی کــه n تعــداد اتــم 

هــای گــروه اســت. مقــدار محاســبه شــده کل پیــش بینــی اســت:

ــه  ــه اســت، xcog (t( و ref)x cog( ب همانطــور کــه در مؤلفــه rmsd، U ماتریــس چرخــش بهین

ترتیــب مراکــز هندســه موقعیتهــای فعلــی و مرجــع هســتند و vi مؤلفــه هــای بــردار بــرای هــر اتــم 

هســتند. گزینــه هــای مثــال بــرای )vi( یــک عامــل ویــژه از ماتریــس کوواریانــس )حالــت ضــروری( 

یــا یــک حالــت عــادی سیســتم اســت. فــرض بــر ایــن اســت کــه درvi = 0  غیــر ایــن صــورت، مــاژول 

Colvars هنــگام خوانــدن آنهــا از پیکربنــدی، vi را بطــور خــودکار متمرکــز مــی کنــد.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd تعریف تعریف پیشنهادات )مولفه :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

 S)اجزای بردار(  vector

eigenveector :زمینه

مقادیر قابل قبول: لیست جداگانه )x، y، z( از فاصله

توضیحــات: ایــن گزینــه )متقابــل منحصــر بــه فــرد بــا vectorFile( مقادیــر مؤلفــه هــای بــردار را 

تعییــن مــی کنــد

 S)حاوی مؤلفه های بردار PDB پرونده(  vectorFile

eigenveector :زمینه

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

توضیحــات: ایــن گزینــه )بــه طــور متقابــل بــا وکتــور( نــام یــک فایــل PDB را تعییــن مــی کنــد کــه 

در آن اجــزای بــرداری از قســمت هــای X، Y و Z خوانــده مــی شــوند. توجــه: پرونــده PDB دارای 

اعــداد دقیــق و ثابــت اســت: در بعضــی مــوارد ممکــن اســت بــردار دقیقــاً نمایــش داده نشــود و بــه 

جــای آن بایــد از بــردار اســتفاده شــود.

 S)برای نشانه گذاری اتم های شرکت کننده استفاده می شود PDB ستون(  vectorCol

eigenveector :زمینه

B یا O :مقادیر قابل قبول

.atomsCol توضیحات:مشابه با

 S)PDB مقــدار اســتفاده شــده برای نشــانه گذاری اتم های شــرکت کننــده در فایل(  vectorColValue

eigenveector :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

.atomsColValue توضیحات: مشابه با

 S)بردار 3 بعدی تفاوت بین بردار و بازتاب ها است(  differenceVector

eigenveector :زمینه

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــه  ــا vectorFile ب ــور ی ــه شــده توســط وکت توضیحــات: اگــر ایــن گزینــه روشــن باشــد، اعــداد ارائ

 vi ســپس بــه عنــوان vi وکتــور :x ′ i ،عنــوان مجموعــه ای دیگــر از موقعیــت هــا تفســیر مــی شــوند

x′i − x(ref)i) = ( تعریــف مــی شــود.

ایــن اجــازه مــی دهــد تــا بــه راحتــی یــک colvar ξ بــه عنــوان یــک پیــش بینــی در مــورد تحــول خطــی 

بیــن دو مجموعــه موقعیــت، »A« و »B« تعریــف شــود. بــرای راحتــی، ایــن بــردار همچنیــن نرمال 

ــه  ــای »A« و ξ = 1 در مجموع ــت ه ــه موقعی ــا در مجموع ــم ه ــی ات ــه ξ = 0 وقت ــه طوریک ــود ب می‌ش

موقعیــت هــای »B« قــرار دارنــد.

ایــن مؤلفــه عــددی را )در درجــه آنگســتروم( برمــی گردانــد، کــه مقــدار آن بیــن کوچکتریــن و 

بزرگتریــن موقعیتهــای مطلــق در ســلول واحــد در طــی شــبیه ســازی هــا متغیــر اســت )همچنیــن  

distanceZ مراجعــه کنیــد(. بــه دلیــل عــادی ســازی در معادلــه. 13.6، ایــن محــدوده بــه تعــداد 

اتــم هــای درگیــر بســتگی نــدارد.

gyration: شعاع gyration گروهی از اتمها.

ــی را  ــای اتم ــی از موقعیته ــعاع gyration گروه ــبه ش ــای محاس ــوک}...{ gyration پارامتره بل

:)xcog (t ،ــه ــز هندس ــه مرک ــه ب ــا توج ــد:} t)،. .  xN (t( t)، x2( x1({ ب ــی کن ــف م تعری
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ــد دارای یــک بلــوک ...{ atom  }بــرای تعریــف گــروه اتمــی باشــد و عــدد مثبتــی را  ایــن مؤلفــه بای

نشــان دهــد کــه در درجــه A بیــان شــده اســت.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

inertia: لحظه کل عدم تحرک گروهی از اتمها.

ــای  ــی از موقعیته ــرک گروه ــدم تح ــه کل ع ــبه لحظ ــرای محاس ــا را ب ــاک {... }پارامتره ــی ب اینرس

:)xcog (t ،.ــد ــی کن ــف م ــا تعری ــه آنه ــز هندس ــه مرک ــه ب ــا توج ــی }t)، ... xN (t( t)، x2( x1({ ب اتم

توجــه داشــته باشــید کــه تمــام جرمهــای اتمــی بــرای ســادگی روی 1 تنظیــم مــی شــوند. ایــن مؤلفــه 

بایــد دارای یــک بلــوک}...{ atoms بــرای تعریــف گــروه اتمــی باشــد و عــدد مثبتــی را بیــان کنــد کــه 

در درجــه A2 بیــان شــده اســت.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

inertiaZ: لحظه کل عدم تحرک گروهی از اتمهای اطراف محور انتخابی.

بلــوک}...{ inertiaZ  پارامترهایــی را بــرای محاســبه مؤلفــه در امتــداد محــور e از لحظــه تحــرک 

 )xcog (t ،ــه مرکــز هندســه ــا توجــه ب گروهــی از موقعیتهــای اتمــی }t)،. . . xN (t( t)، x2( x1({ ب

تعریــف مــی کنــد:

 

توجــه داشــته باشــید کــه تمــام جرمهــای اتمــی بــرای ســادگی روی 1 تنظیــم مــی شــوند. ایــن مؤلفــه 

بایــد دارای یــک بلــوک}...{ atoms اتــم بــرای تعریــف گــروه اتمــی باشــد و عــدد مثبتــی را بیــان کنــد 

کــه در درجــه A2 بیــان شــده اســت.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 S))A °( محور پیش بینی(  axis

متن: اینرسی

مقادیر قابل قبول: )x، y، z( سه گانه

مقدار پیش فرض: )0.0، 0.0، 1.0(

توضیحات: سه مؤلفه این بردار محور طرح ریزی )هنگام نرمال شدن( را تعریف می کند.

جهت گیری: جهت گیری از مختصات مرجع.

بلــوک }...{ orientation همــان چرخــش بهینــه را کــه در مؤلفــه rmsd بــه کار رفتــه اســت 

ــا مختصــات }xi (t( { را بــر روی مجموعــه ای از مختصــات مرجــع }x(ref)i { قــرار  ــد ت برمــی گردان

ــن  ــد. ای ــی گردان ــاqi2 = 1  برم ــدی q3,q2,q1,q = (q0(  ب ــار  بع ــردار چه ــه ای ب ــن مؤلف ــد. چنی ده

ــان  ــع بی ــم در مرج ــه فرمالیس ــه ب ــا توج ــه }xi(t)} → {x(ref)i { را ب ــش بهین quaternion چرخ

 ,)2/cos(θ( ــورت ــه ص ــد ب ــی توان ــن م ــد ]q3 ،q2 ،q0 quaternion (،( q1 .]46( همچنی ــی کن م

u)2/sin(θ(  نوشــته شــود، جایــی کــه θ زاویــه اســت و u محــور عــادی چرخــش اســت. بــه عنــوان 

ــده  ــان ش ــورت »)0.707، 0.0، 0.0، 0.707(« بی ــه ص ــور z ب ــراف مح ــه در اط ــش 90 درج ــال، چرخ مث

ــس  ــک ماتری ــه و از ی ــل ب ــرای تبدی ــع Tcl را ب ــکریپت quaternion2rmatrix.tcl تواب ــت. اس اس

ــرای اســتفاده در VMD فراهــم مــی کنــد. ــا فرمــت مناســب ب چرخــش 4 × 4 ب

 atoms، refPositionsFile، از:  عبارتنــد  موجــود  هــای  گزینــه   ،rmsd مولفــه  مــورد  در 

.refPositions و   ،refPositionsColValue و   refPositionsCol

توجــه: refPositionsand و refPositionsFile مجموعــه ای از موقعیــت هایــی را نشــان مــی 

دهــد کــه چرخــش بهینــه محاســبه مــی شــود، امــا ایــن چرخــش بــرای مختصــات اتــم هــای در نظــر 

گرفتــه نشــده اســت: در عــوض از آن بــرای تعریــف خــود متغیــر اســتفاده مــی شــود.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositions تعریف :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

 S)چرخش مرجع(  closestToQuaternion

زمینه: جهت گیری

»)q3 ،q2 ،q1 ،q0(« مقادیر قابل قبول: چهار گانه

)»null« مقدار پیش فرض: )1.0، 0.0، 0.0، 0.0( )چرخش

توضیحــات: بیــن دو چهــارم معــادل )q3 ،q2 ،q1 ،q0( و )−q3− ،q2− ،q1− ،q0( نزدیکتــر بــه 

)1.0، 0.0، 0.0، 0.0( انتخــاب مــی شــود. ایــن امــر هنگامــی کــه مقادیــر نمونــه زیرمجموعــه کمتــری 

ــر  ــط ب ــن فق ــه: ای ــد. توج ــی کن ــاده م ــیر colvar را س ــم مس ــت، تجس ــن اس ــهای ممک از چرخش

خروجــی تأثیــر مــی گــذارد، هرگــز پویایــی نیســت.

نکتــه: متوقــف کــردن چرخــش یــک پروتئیــن. بــرای متوقــف کــردن چرخــش یــک ماکرومولکــول 
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دراز در محلــول )و اســتفاده از یــک جعبــه ناهمســانگرد بــرای صرفــه جویــی در مولکــول هــای 

ــه  ــدود ب ــرد، و آن را مح ــف ک ــی تعری ــت یاب ــزء جه ــک ج ــا ی ــه colvar را ب ــک قطع ــوان ی ــی ت آب(، م

جهــت گیــری هارمونیــک در اطــراف چرخــش هویــت، )1.0، 0.0، 0.0، 0.0(. فقــط جهــت گیــری کلــی 

ــر همچنیــن  ــی آزادی آن. کارب ــه درجــه هــای درون ماکرومولکــول تحــت تأثیــر قــرار مــی گیــرد، و ن

بایــد مراقــب باشــد کــه ماکرومولکــول توســط یــک زنجیــره ســاخته شــده باشــد، یــا بســته دیگــر را 

غیرفعــال کنــد.

orientationAngle: زاویه چرخش از مختصات مرجع.

مؤلفــه  گیــری  جهــت  بــا  را  پایــه  هــای  گزینــه  }...{همــان      orientationAngleبلــوک

و   refPositionsFile، refPositionsCol هــا،  بازپرداخــت  هــا،  اتــم  کنــد:  مــی  قبــول 

ــع  ــی و مرج ــای فعل ــن موقعیته ــش θ بی ــه چرخ ــتی زاوی ــدار برگش refPositionsColValue. مق

بیــان مــی شــود. زاویــه در درجــه ای در محــدوده ]0◦: 180◦[  ایــن  اســت. 

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositions تعریف :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

orientationProj: کسینوس زاویه چرخش از مختصات مرجع.

بلــوک orientationProj }...{ همــان گزینــه هــای پایــه را بــا جهــت گیــری مؤلفــه قبــول مــی کند: 

 .refPositionsColValue و refPositionsFile، refPositionsCol ،اتم ها، بازپرداخــت هــا

مقــدار برگشــتی زاویــه چرخــش θ بیــن موقعیتهــای فعلــی و مرجع اســت.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositions تعریف :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

spinAngle: زاویه چرخش حول محور معین.

ــا جهــت گيــري توصيــف شــده اســت مــي توانــد بــه صــورت اختيــاري بــه دو  چرخــش كامــل كــه ب

زيرشــكننده تقســيم شــود: يكــي چرخــش »چرخــش« در اطــراف e، و ديگــر چرخــش »شــيب« در 

اطــراف يــك محــور متعــادل بــه e. spinAngle مؤلفــه زاویــه چرخــش زیــر چرخشــی »چرخــش« 

در اطــراف e را انــدازه گیــری مــی کنــد.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositions تعریف :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

 S))A °( محور چرخش ویژه(  axis

متن: شیب

مقادیر قابل قبول: )x، y، z( سه گانه

مقدار پیش فرض: )0.0، 0.0، 1.0(

توضیحــات: ســه مؤلفــه ایــن بــردار محــور چرخــش ویــژه را بــرای محاســبه اجــزای شــیب و 

کنــد. مــی  تعریــف   SpinAngle

ــد ]80180:  ــی گردان ــی دوره ای بازم ــه زمان ــه( را در فاصل ــه درج ــه )ب ــک زاوی ــه ی spinAngle مؤلف

.]180

ــه اســتثنای تنظیمــات  ــاً در همــه جــا یــک تابــع مــداوم اســت، ب توجــه: مقــدار spinAngle تقریب

بــا زاویــه »شــیب« مربوطــه برابــر بــا 180◦ )یعنــی مؤلفــه شــیب برابــر بــا 1- اســت(: در ایــن مــوارد، 

ــا اســتفاده از  spinAngle تعریــف نشــده اســت. اگــر چنیــن تنظیماتــی پیــش بینــی مــی شــود، ب

همــان محــور e، یــک colvar شــیب را تعییــن کنیــد، و آن را بــا دیــواره پاییــن تــر بــه دور از 1- مهــار 

کنیــد.

شیب: کسینوس چرخش متعامد به یک محور معین.

شــیب مؤلفــه میــزان حرکــت زاویــه زیــر چرخــش »شــیب« را انــدازه گیــری مــی کنــد، کــه بــا چرخش 

»چرخــش« همــراه اســت چرخــش کامــل گروهــی از اتــم هــا را فراهــم مــی کنــد. کســینوس زاویــه 

شــیب بــه جــای خــود زاویــه شــیب پیــاده ســازی شــده اســت، زیــرا دومــی حتــی بــرای یــک سیســتم 

ــتم  ــه θ را در سیس ــاس، زاوی ــک قی ــوان ی ــه عن ــود: ب ــی ش ــع م ــوار توزی ــور ناهم ــه ط ــک ب ایزوتروپی

ــای مشــابه spinAngle متکــی  ــه ه ــیب مؤلفــه بــه گزین ــات کــروی در نظــر بگیریــد. ش مختص

اســت، از جملــه تعریــف محــور e. مقادیــر شــیب اعــداد واقعــی در فاصلــه هســتند ]−1: 1[: مقــدار 

 represents1 زاویــه شــیب = 0◦( را نشــان مــی دهــد، و مقــدار( e 1 جهــت گیــری کامــاً مــوازی بــا

نشــان دهنــده جهــت گیــری ضــد مــوازی اســت.

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sرا ببینید )rmsd تعریف اتم ها )مولفه :atoms

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositions تعریف :refPositions

 Sمراجعه کنید )rmsd مؤلفه( RefPositionsFile به تعریف :refPositionsFile

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsCol تعریف :refPositionsCol

 Sرا ببینید )rmsd مولفه( refPositionsColValue تعریف :refPositionsColValue

 Sرا ببینید )spinAngle تعریف محور )مؤلفه :axis

آلفا: محتوای α-مارپیچ از یک بخش پروتئین 
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ــای  ــش از رزیدو‌ه ــک بخ ــی36 ی ــوای مارپیچ ــبه محت ــرای محاس ــا را ب ــوک }...{ alpha پارامتره بل

ــول  ــا فرم ــا N + N0 ب ــا در  N N0 + 1 ت ــچ در رزیدوه ــوای α- مارپی ــد. محت ــی کن ــف م ــن تعری پروتئی

محاســبه مــی شــود:

به شرح زیر است: که در آن تابع نمره برای زاویه 

و عملکــرد نمــره بــرای O (n) ↔ N (n + 4( پیونــد هیــدروژن از طریــق یــک جــزء colvar hBond در 

همــان اتــم هــا تعریــف مــی شــود. لیســت کلیــد واژه هــا )همچنیــن گزینــه هــای اضافــی را ببینیــد. 

:)13.4.4

 S)مارپیچ -α باقیمانده پتانسیل(  residueRange

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: »>تعداد رزیدو اولیه<  -« >تعداد نهایی رزیدو«<

توضیحــات: در ایــن گزینــه دامنــه رزیدوهایــی کــه بایــد روی ایــن جــزء تعریــف شــوند مشــخص مــی 

ــال اتمهــای موجــود در ایــن رزیدوهــای »CA”، “N« و »O« مــی  ــه دنب کنــد. مــاژول Colvars ب

باشــد و در صــورت یافتــن هــر یــک از ایــن اتــم هــا، خطایــی را ایجــاد مــی کنــد.

 S)PSF شناسه قطعه(  psfSegID

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: رشته )حداکثر 4 کاراکتر(

 resueRange را برای رزیــدو های مشــخص شــده در PSF توضیحــات: ایــن گزینــه شناســه قطعــه

تعییــن مــی کنــد. ایــن گزینــه فقــط در صــورت اســتفاده از توپولــوژی هــای PSF مــورد نیاز اســت.

 S)ضریب پیوند هیدروژن(  hBondCoeff

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: بین 0 تا 1 مثبت است

مقدار پیش فرض: 0.5

ــد. 0  ــی کن ــخص م ــدروژن مش ــد هی ــرایط پیون ــدار کل را از ش ــه مق ــهم ب ــدد س ــن ع ــات: ای توضیح

ــد. ــی کن ــال م ــه را غیرفع ــد، 1 زاوی ــی کن ــال م ــدروژن را غیرفع ــد هی ــرایط پیون ش

36  . helical

 S) Cα − Cα − Cα زاویه مرجع(  angleRef
متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 88◦

توضیحات: این گزینه زاویه مرجع مورد استفاده در عملکرد نمره )13.12( را تعیین می کند.

 S)Cα − Cα − Cα خطا در زاویه(  angleTol
متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 15◦

توضیحات: این گزینه تحمل زاویه مورد استفاده در عملکرد نمره )13.12( را تعیین می کند.

 S)قطع اتصال هیدروژن(  hBondCutoff

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 3.3 درجه سانتی گراد

.hBond توضیحات: معادل گزینه قطع در جزء

 S)توان پیوند هیدروژن(  hBondExpNumer

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 6

.hBond در مؤلفه expNumer توضیحات: معادل گزینه

 S)توان مخرج هیدروژن(  hBondExpDenom

متن: آلفا

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 8

.hBond در مؤلفه ExpDenom توضیحات: معادل گزینه

ایــن مؤلفــه مقادیــر مثبــت را نشــان مــی دهــد، همیشــه بیــن 0 )پاییــن تریــن نمــره α- مارپیــچ( و 1 

)بالاتریــن نمــره α- مارپیــچ(.

dihedralPC: جزء اصلی دی هدرال پروتئین 

بلــوک }...{ dihedralPC  پارامترهــا را بــرای محاســبه پیــش بینــی زاویــه هــای دیــواره ســتون در 

یــک قطعــه پروتئیــن بــر روی یــک جــزء اصلــی دو ســطحی، بــه دنبــال فرمالیســم تجزیــه و تحلیــل 

ــه شــده توســط Mu و همــکاران تعریــف مــی کنــد. ]47[ و  مؤلفــه اصلــی دیافراگــم )dPCA( ارائ

بــه تفصیــل توســط Altis و همــکاران ثبــت شــده اســت ]48[. بــا توجــه بــه یــک بخــش پپتیــدی یــا 

پروتئینــی از رزیدوهــای N، هــر یــک بــا زاویــه هــای Ramachandran φi و ψi، dPCA بــه تجزیــه 

 · )sin(φ2 ,)cos(φ2 ,)sin(ψ1 ,)cos(ψ1 ــای اســتوار ــس از N( 4 - 1( متغیره ــس / کواریان واریان
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· · cos(φN), sin(φN( اســت. توجــه داشــته باشــید کــه زوایــای φ1 و ψN تأثیــر کمــی در ترکیــب 

زنجیــره دارنــد و بــه دنبــال اجــرای dPCA در نــرم افــزار آنالیــز کارمــا، دور انداختــه مــی شــوند. ]49[

ــب )N(4≤i≤1)ki−1(، طــح ریــزی ترکیــب  ــژه( ضرای ــردار وی ــی داده شــده )ب ــرای یــک مؤلفــه اصل ب

فعلــی ســتون فعلــی اســت:

ــای  ــف رزیدوه ــرای تعری ــا را ب ــزء آلف ــا ج ــابه ب ــای مش ــر، پارامتره ــوارد زی ــر م ــاوه ب dieteryPC ع

مربوطــه )Rueue وanges و psfSegID( تعریــف مــی کنــد:

لیست کلید واژه ها )همچنین گزینه های اضافی را ببینید. 13.4.4(:

 Sجزء آلفا( را ببینید( resueRange تعریف :residueRange

 Sمؤلفه آلفا( را ببینید( psfSegID تعریف :psfSegID

 Sجزء آلفا( را ببینید( hBondCoeff تعریف :hBondCoeff

 Sمؤلفه آلفا( را ببینید( angleRef تعریف :angleRef

 Sجزء آلفا( را ببینید( angleTol تعریف :angleTol

 Sجزء آلفا( را ببینید( hBondCutoff تعریف :hBondCutoff

 Sجزء آلفا( را ببینید( hBondExpNumer تعریف :hBondExpNumer

 Sجزء آلفا( را ببینید( hBondExpDenom تعریف :hBondExpDenom

 S))s( PCA eigenveector فایل حاوی دوسطحی(  vectorFile

dihedralPC :زمینه

مقادیر قابل قبول: نام فایل

توضیحــات: یــک فایــل متنــی حــاوی ضرایب ناقــل ناقل PCA بــر روی مختصات کســین و ســینوس. 

ــا. ]49[ ــط کارم ــی توس ــای خروج ــده ه ــد پرون ــوند، مانن ــب داده ش ــتونها ترتی ــد در س ــا بای برداره

 S))PCA eigenveector (s فایل حاوی دوسطحی(  vectorNumber

dihedralPC :زمینه

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

توضیحات: تعداد ویژه ای که برای این مؤلفه مورد استفاده قرار می گیرد.

13.4.2 کلیدواژه‌های پیکربندی مشترک بین همه ی مولفه‌ها
بــرای بــه دســت آوردن ترکیبــی چنــد جملــه ای یــا هــر کارکــرد تهیــه شــده توســط کاربــر توســط عملکــرد 

scriptedFunction، گزینــه هــای زیــر مــی توانــد بــرای هــر یــک از اجــزای colvar فــوق اســتفاده شــود.

 S)نام این مؤلفه(  name

متن: هر جزء

مقادیر قابل قبول: رشته

مقدار پیش فرض: نوع مؤلفه + شناسه عددی

توضیحــات: نــام رشــته ای حســاس بــه مــورد منحصــر بــه فــرد اســت کــه بــه مــاژول Colvars اجــازه 

مــی دهــد تــا ایــن مؤلفــه را شناســایی کنــد. بــرای مثــال، هنــگام ترکیــب چندیــن مؤلفــه از طریــق 

یــک تابــع scriptedF، مفیــد اســت.

 S)تلاش برای محاسبه این مؤلفه به صورت موازی؟(  scalable

متن: هر جزء

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: در صورت وجود، روشن است

توضیحــات: اگــر روی )پیــش فــرض( تنظیــم شــده باشــد، مــاژول Colvars ســعی خواهــد کــرد ایــن 

ــا ایــن گزینــه در دســترس  ــد. اینکــه آی ــا ســربار کاهــش یاب مؤلفــه را بطــور مــوازی محاســبه کنــد ت

 Z،اســت بســتگی بــه نــوع مؤلفــه دارد: در حــال حاضــر پشــتیبانی شــده عبارتنــد از: فاصلــه، فاصلــه

distanceXY، فاصلــه Vec، فاصلــه دایرکتــوری، زاویــه و شــکل. ایــن پرچــم بــر هزینــه محاســباتی 

ــداف  ــرای اه ــد ب ــط بای ــن، فق ــذارد: بنابرای ــی گ ــر نم ــددی تأثی ــج ع ــر نتای ــا ب ــذارد، ام ــی گ ــر م تأثی

اشــکال زدایــی یــا آزمایــش خامــوش شــود.

13.4.3 استفاده‌ی پیشرفته و ملاحظات خاص

اجزای دوره ای? 

مؤلفه های زیر تعداد واقعی را که در یک بازه دوره ای قرار دارند برمی گرداند:

 Sزاویه پیچشی بین چهار گروه؛ :dihedral

 S ــه ــت از مجموع ــده در بهتریــن حال ــف ش ــش تعری ــور از پی ــول مح ــش ح ــه چرخ spinAngle: زاوی

مختصــات مرجــع.

در برخــی شــرایط، فاصلــه Z نیــز مــی توانــد دوره ای باشــد، یعنــی وقتــی کــه شــرایط مــرزی دوره ای 

)PBC( در شــبیه ســازی تعریــف مــی شــود و محــور distanceZ مــوازی بــا یــک بــردار ســلول واحــد 

. ست ا

کلمــات کلیــدی زیــر مــی تواننــد در مؤلفــه هــای دوره ای اســتفاده شــوند )و در جــای دیگــر 

هستنــد(: غیرقانونــی 

 S)دوره مؤلفه(  Period

distanceZ :متن

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت
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مقدار پیش فرض: 0.0

توضیحــات: تنظیــم ایــن عــدد، امــکان اســتفاده از distZZ را بــه عنــوان یــک مؤلفــه دوره ای 

فراهــم مــی کنــد: بــه طــور پیــش فــرض، فاصلــه Z بــه صــورت دوره ای محســوب نمــی شــود. كلمــه 

كليــد پشــتيباني مــي شــود، امــا در داخــل كليــه يــا spinAngle بــي ارتبــاط نيســت، زيــرا دوره آنهــا 

همیشــه 360 درجــه اســت.

 S)مرکز فاصله زمانی بسته بندی متغیرهای دوره ای(  wrapAround

spinAngle دو سطحی یا ،distanceZ :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری

مقدار پیش فرض: 0.0

توضیحــات: بــه طــور پیــش فــرض، مقادیــر اجــزای دوره ای در حــدود صفــر متمرکــز شــده انــد، از 

−P / 2 تــا P / 2، کــه در آن دوره P اســت. تنظیــم ایــن شــماره فاصلــه بیــن ایــن مقــدار اســت. ایــن 

مــی توانــد بــرای ســهولت در خروجــی مفیــد باشــد، یــا پاییــن تــر و بالایــی را بــه ترتیبــی تنظیــم کنــد 

کــه در غیــر ایــن صــورت مجــاز نیســت.

ــر  ــطح تصوی ــل س ــی از حداق ــک colvar تناوب ــدار ی ــن دو مق ــات بی ــام اختلاف ــی، تم ــر داخل از نظ

پیــروی مــی کنــد: آنهــا بــر اســاس دو تصویــر دوره ای کــه نزدیــک بــه یکدیگــر هســتند محاســبه مــی 

شــوند.

ــا چنــد جملــه ای از اجــزای دوره ای ممکــن اســت وقتــی قطعــات از مــرز  توجــه: ترکیبــات خطــی ی

ــه  ــد: دامن ــتفاده کنی ــت اس ــا دق ــی ب ــن ترکیبات ــوند. از چنی ــی ش ــی م ــی معن ــد ب ــور کنن ــی عب تناوب

 wrapAround مقادیــر احتمالــی هــر مؤلفــه را در یــک شــبیه ســازی مشــخص تخمیــن بزنیــد و از

اســتفاده کنیــد تــا هــر زمــان ممکــن ایــن مشــکل را محــدود کنیــد.

اجزای غیر مقیاس.

هنگامــی کــه یکــی از مؤلفــه هــای زیــر اســتفاده مــی شــود، colvar تعریــف شــده مقــداری را نشــان 

مــی دهــد کــه یــک عــدد مقیــاس پذیــر نیســت:

 Sوکتور 3 بعدی فاصله بین دو گروه؛ :distanceVec

 Sبردار واحد 3 بعدی فاصله بین دو گروه؛ :distanceDir

 S بــردار واحــد 4 بعــدی کــه نشــان دهنــده چرخــش مناســب تریــن حالــت از مجموعه :orientation

مختــصات مرجع اســت.

فاصلــه بیــن دو بــردار واحــد 3 بعــدی بــه عنــوان زاویــه بیــن آنهــا محاســبه مــی شــود. فاصلــه بیــن 

دو کواترنیــم بــه عنــوان زاویــه بیــن دو بــردار واحــد 4 بعــدی محاســبه مــی شــود: از آنجــا کــه جهــت 

گیــری نشــان داده شــده توســط q برابــر بــا مســیری اســت کــه بــا -q نشــان داده مــی شــود، فاصلــه 

بیــن دو کوارتــر بــا توجــه بــه نزدیکتریــن دو تصویــر متقــارن محاســبه مــی شــود. .

اجزای غیر مقیاس محدودیت های زیر را دارند:

 S.در حال حاضر عملی نشده است )outputTotalForce محاسبه کل نیروها )گزینه

 S.فقط می تواند یك جزء غیر مقیاس داشته باشد colvar هر

 S در حــال حاضــر بــرای )Grid هیســتوگرام و متادینامیــک بــا اســتفاده از ،abf( برنــده بــر روی شــبکه

ســتونها بــر اســاس چنیــن مؤلفــه هایــی اجــرا نمــی شــود.

توجــه: در حالــی کــه ایــن محدودیتهــا بــر روی ســتونهای منفــرد بــر اســاس اجــزای غیــر مقیــاس 

ــرای  ــت. ب ــده اس ــم نش ــاس تنظی ــتونهای مقی ــداد س ــر تع ــی ب ــچ محدودیت ــود، هی ــی ش ــال م اعم

محاســبه هیســتوگرام هــای چنــد بعــدی و PMF هــا، از مجموعــه هایــی از ســتون هــای رنگــی بــا 

ــد. ــدازه دلخــواه اســتفاده کنی ان

محاسبه کل نیروها.

ــر  ــا غی ــر ی ــاس پذی ــده )مقی ــبه ش ــدار محاس ــوع مق ــل ن ــه دلی ــه ب ــی ک ــت های ــر محدودی ــاوه ب ع

ــاد کــرد  ــوان محدودیــت نهایــی ایج ــاس پذیــر( وجــود دارد، در محاســبه نیــروی کل، مــی ت مقی

ــر  ــال حاض ــود در ح ــای موج ــل abf(. کل نیروه ــتفاده از تمای ــا اس ــه inputTotalForce ی )گزین

فقــط بــرای مؤلفــه هــای زیــر در دســترس هســتند: فاصلــه، فاصلــهZ، فاصلــه XY، زاویــه، دو 

.gyration و   eigenveector  ،rmsd ســطحی، 

 Linear and polynomial combinations of components 13.4.4
بــرای گســترش مجموعــه ای از تعاریــف احتمالــی colvars ξ (r(، چنــد مؤلفــه r) qi( را مــی تــوان بــا ایــن 

ــرد: ــه ک ــول خلاص فرم

 ni 1.0 بــه طــور پیــش فــرض( نماینــده عــدد صحیــح مثبــت( ci کــه در آن هــر مؤلفــه بــا ضریــب منحصــر بــه فــرد

)1 بــه طــور پیــش فــرض( ظاهــر مــی شــود.

ــوع  ــان ن ــا هم ــه آنه ــرط آنك ــه ش ــوند، ب ــب ش ــك colvar ترکی ــد درون ی ــی توانن ــزاء م ــه ای از اج ــر مجموع ه

ــوع  ــرض، colvar مجم ــش ف ــور پی ــه ط ــد. ب ــوش( را برگردانن ــا چهارگ ــردار ی ــد، ب ــردار واح ــاس، ب ــر )مقی مقادی

اجــزای آن اســت. بــا اســتفاده از پارامترهــای زیــر کــه بــرای همــه مؤلفــه هــا مشــترک اســت، مــی توانیــد ترکیــب 

ــد: ــه )13.14(( بدســت آوری ــه ای )معادل ــا چنــد جمل خطــی ی

 S)colvar ضریب این مؤلفه در(  componentCoeff

متن: هر جزء

مقادیر قابل قبول: اعشاری

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحــات: قبــل از افــزودن بــه مجمــوع، ضریــب کــه ایــن مؤلفــه ضــرب مــی شــود )بعــد از افزایــش 

بــه مؤلفــه Exp( را تعییــن مــی کنــد.
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 S)colvar نمایه این مؤلفه در(  componentExp

متن: هر جزء

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح

مقدار پیش فرض: 1

توضیحــات: قبــل از افــزودن بــه جمــع، قدرتــی را کــه مقــدار ایــن مؤلفــه در آن بــالا مــی رود، تعریــف 

مــی کنــد. هنگامــی کــه ایــن نمایانگــر از 1 )مقــدار غیرخطــی( متفــاوت باشــد، کل نیروهــای و نیروی 

 ABF بــرای محاســبات colvar در دســترس نیســتند، و ایــن امــر باعــث مــی شــود کــه Jacobian

مناســب نباشــد.

مثــال: بــرای تعریــف میانگیــن یــک colvar در قســمتهای مختلــف سیســتم، بــه ســادگی در یــک 

ــف  ــی مختل ــای اتم ــرای گروهه ــد )ب ــن کنی ــوع را تعیی ــک ن ــزای ی ــری از اج ــک س ــوک colvar ی بل

اعمــال مــی شــود(، و بــه هــر یــک از مؤلــفه هــا یــک componentCoeff  از N / 1 اختصاص 

دهیــد. 

 Colvars as scripted functions of components 13.4.5
هنگامــی کــه اســکریپت پشــتیبانی مــی شــود )بــه طــور پیــش فــرض در VMD(، ممکــن اســت یــک colvar بــه 

عنــوان یــک ترکیــب خطــی یــا چنــد جملــه ای بــه عنــوان یــک عملکــرد اختصاصــی از اجــزای آن تعریــف شــود. 

ــه توابــع اجــزای موجــود، مؤلفــه دکارتــی ممکــن اســت  ــی و ن هنــگام اجــرای توابــع عمومــی مختصــات دکارت

بســیار مفیــد باشــد.

نمونــه ای از colvar رســم شــده پیچیــده در مثــال 10، در قالــب متغیرهــای جمعــی مبتنــی بــر مســیری 

ــاز Tcl در  ــورد نی ــهای م ــت. روش ــده اس ــت آورده ش ــده اس ــف ش ــکاران تعری ــط Branduardi و هم ــه توس ک

دایرکتــوری colvartools ارائــه شــده اســت.

 S)به عنوان یک تابع نویسی شده از اجزای آن colvar محاسبه(  scriptedFunction

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: رشته

ــه عنــوان یــک تابــع scripted از مقادیــر  توضیحــات: اگــر ایــن گزینــه مشــخص شــود، colvar ب

اجــزای آن محاســبه مــی شــود. بــرای ایــن منظــور، کاربــر بایــد دو روش Tcl را تعریــف کند: محاســبه 

>scripttedFunction< و محاســبه گــر >scripttedFunction<، هــر دو پارامترهــای زیــادی 

ــه ترتیــب مشــخص  ــد کــه colvar دارای مؤلفــه هــا اســت. مقادیــر مؤلفــه هــا ب را قبــول مــی کنن

ــه آن مراحــل منتقــل مــی شــوند. توجــه  ــام طبقــه بنــدی شــده آنهــا ب شــده توســط رشــته هــای ن

داشــته باشــید کــه اگــر همــه مؤلفــه هــا از یــک نــوع باشــند، اســامی پیــش فــرض آنهــا بــه ترتیبــی 

کــه تعریــف شــده انــد طبقــه بنــدی مــی شــوند، بــه طــوری کــه فقــط بــرای ترکیبــات اجــزای انــواع 

مختلــف بایــد نــام هــا مشــخص شــود. حســاب >scripttedFunction< بایــد یــک مقــدار از 

را برگردانــد. محاســبه گــر   colvar بــا مقــدار نــوع >scribtedFunctionType<، متناســب 

ــا توجــه بــه هــر مؤلفــه  >scripttedFunction< بایــد یــک لیســت Tcl را کــه مشــتقات تابــع را ب

ــک  ــاً ی ــیب واقع ــتند، ش ــردار هس ــا ب ــه ه ــی از مؤلف ــم بعض ــرد و ه ــم عملک ــر ه ــد. اگ دارد، برگردان

ماتریــس Jacobian اســت کــه بایــد بــه عنــوان یــک بــردار خطــی بــه ترتیــب ردیــف اصلــی منتقــل 

.· · · xf2∇fi (xj): ∇xf1 ــع ــک تاب ــرای ی ــی ب ــود، یعن ش

 S)colvar scripted نوع مقدار برگشتی توسط(  scriptedFunctionType

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: رشته

مقدار پیش فرض: مقیاس پذیر

توضیحــات: اگــر یــک colvar بــه عنــوان یــک تابــع scripted تعریــف شــده باشــد، نــوع آن بــا انــواع 

ــه  ــد ک ــخص کن ــد مش ــی توان ــر م ــم، کارب ــن پرچ ــتفاده از ای ــا اس ــود. ب ــی ش ــدود نم ــزای آن مح اج

‌colvar  مقیــاس پذیــر اســت یــا یکــی از انــواع بــردار زیــر اســت: وکتــور3 )یــک بــردار ســه بعــدی(، 

واحــد وکتــور واحــد3 )یــک بــردار ســه بعــدی عــادی( یــا کواترنیــون واحــد )یــک چهــارم نرمــال( یــا 

بــردار ) بــرداری کــه انــدازه آن توســط scriptedFunctionVectorSize مشــخص شــده اســت(. 

مقادیــر غیــر مقیــاس بایــد بــه عنــوان لیســت هــای دارای فاصلــه فضایــی، بــه عنــوان مثــال منتقــل 

ــوند. »1 2. 3. ». ش

 S)اسكریپت شده colvar ابعاد مقدار بردار یك(  scriptedFunctionVectorSize

colvar :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

ــردار  ــه scriptedFunctionType روی ب ــت ک ــر اس ــی معتب ــط زمان ــر فق ــن پارامت ــات: ای توضیح

تنظیــم شــده باشــد. طــول بــردار مقــدار colvar را کــه توســط تابــع بازگردانــده مــی شــود، تعریــف 

مــی کنــد.
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  13.5 روش‌های آنالیز و بایاس   

همــه روشــهای بایــاس و آنالیــز )اجــرا، هارمونیــک، هیســتوگرام و متادینامیــک( گزینــه هــای زیــر را 

تشــخیص مــی دهنــد:

 S)شناسه تمایل(  name

colvar متن: تعصب

مقادیر قابل قبول: رشته

مقدار پیش فرض: >نوع تمایل< >شاخص بایاس<

توضیحــات: ایــن رشــته بــرای شناســایی روش تمایــل یــا آنالیــز در پیــام هــای خروجــی و نــام برخــی 

از فایــل هــای خروجــی اســتفاده مــی شــود.

 S)متغیرهای جمعی درگیر(  Colvars

colvar متن: بایاس

colvar مقادیر قابل قبول: لیست جدا از فضا از نامهای

توضیحــات: ایــن گزینــه تمــام ســتونهایی را کــه ایــن تمایــل یــا آنالیــز در آن اعمــال خواهــد شــد، بــا 

نــام انتخــاب مــی کنیــد.

 S)انرژی جریان تمایل را در پرونده مسیر بنویسید(  outputEnergy

colvar متن: بایاس

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــد،  ــد و colvarsTrajFrequency صفــر نباش ــده باش ــاب ش ــن گزینــه انتخ ــر ای ــات: اگ توضیح

ــد. ــد ش ــته خواه ــیر نوش ــل مس ــه فای ــازی ب ــبیه س ــول ش ــاس در ط ــرژی بای ــی ان ــدار فعل مق

 Adaptive Biasing Force 13.5.1
بــرای توضیحــات کامــل در مــورد روش Adaptive Biase Force، بــه مرجــع مراجعــه کنیــد ]51[. بــرای 

جزئیــات بیشــتر در مــورد ایــن اجــرای، بــه منابــع ]52[ و ]53[ مراجعــه کنیــد. هنــگام انتشــار تحقیقاتــی کــه از 

ــه منابــع ]51[ و ]53[ اســتناد کنیــد. ایــن قابلیــت اســتفاده مــی کنــد، لطفــاً ب

ــک  ــی در ی ــده سفارش ــدی ش ــه بن ــاس زبان ــای بای ــیل ه ــتفاده از پتانس ــی، اس ــن ویژگ ــاوب از ای ــتفاده متن اس

ــی  ــا ویژگ ــی از ABF ب ــد. ترکیب ــاهده کنی ــر مش ــت. inputPrefix و updateBias را در زی ــتون اس ــد س ــا چن ی

ــترش‌یافته ABF )13.5.2( را  ــتم گس ــوع سیس ــد ن ــا، تولی ــده )13.2.4( از متغیره ــترده ش Lagrangian گس

تولیــد مــی کنــد.

ــه  ــرژی آزاد ب ــرژی آزاد اســت. ان ــر اســاس طــح ادغــام ترمودینامیکــی )TI( بــرای محاســبه پروفایــل ان ABF ب

ــت: ــده اس ــف ش ــی ξ, P(ξ( تعری ــع کانون ــی n,1[∈ξ = (ξi) i[،   از توزی ــای جمع ــه متغیره ــی از مجموع ــوان تابع عن

در فرمالیســم TI، انــرژی آزاد از شــیب آن بدســت مــی آیــد، کــه بــه طــور کلــی بــه شــکل میانگیــن نیرویــی کــه 

بــر روی آن اعمــال مــی شــود، محاســبه مــی شــود:

ــول  ــه فرم ــدودی ب ــا ح ــازی ت ــاده س ــن پی ــت. ای ــده اس ــه ش ــتند ارائ ــکل )13.16( هس ــه ش ــول ک ــن فرم چندی

کلاســیک ]54[، و تــا حــدی بــه یــک طــح متنــوع تــر کــه منشــأ یــک اثــر توســط Ruiz-Montero و همــکاران 

Ciccotti و  ]56[ و توســط متغیرهــای   den Otter یافتــه توســط اســت متکــی اســت. ]55[، تعمیــم 

 )σk (x همــکاران بــه چندیــن متغیــر گســترش یافــت. ]57[ یــک سیســتم را در معــرض محدودیــت هــای فــرم

ــرداری دلخــواه انتخــاب شــود )R3N → R3N( کــه  ــه ب ــد )n ,1[ ∈vi) i[ زمین ــد. اجــازه دهی = 0. در نظــر بگیری

بــرای همــه i، j و k تأییــد مــی کنــد:

سپس موارد زیر را نگه می دارد:

ξi را مــی تــوان بــه عنــوان جهــت تعــادل نیرویــی کــه در متغیــر vi .عملکــرد انــرژی بالقــوه اســت V جایــی کــه

ی انــدازه گیــری مــی شــود، تفســیر کــرد، در حالــی کــه  اصطــاح دوم در میانگیــن بــه ســهم آنتروپــی هندســی 

مربــوط مــی شــود کــه بــه عنــوان یــک اصــاح ژاکوبــی در فرمالیســم کلاســیک ظاهــر مــی شــود ]54[.

ــيب  ــود، ش ــي ش ــري م ــدازه گي ــر روي آن ان ــروي كل ب ــه در آن ني ــي ك ــه جهت ــت ك ــار داش ــرط )13.17( اظه ش

ــد. ــي كن ــل نم ــر روي ξj عم ــده در ξi ب ــري ش ــدازه گي ــروي ان ــه ني ــي ك ــن معن ــت، بدي ــيب ξj اس ــه ش ــادل ب متع

معادلــه )13.18( بــه ایــن معنــی اســت کــه نیروهــای محــدود کننــده از جهتهایــی کــه در آن شــیب انــرژی آزاد 

انــدازه گیــری مــی شــود، متعــارف هســتند، بــه طــوری کــه ایــن انــدازه گیــری بــه طــور مؤثــر بــر روی درجــه هــای 

نامحــدود آزادی انجــام مــی شــود.

در چارچــوب ABF، Fξ در ســطلهای محــدوده ســایز δξ جمــع مــی شــود و بدیــن ترتیــب تخمیــن گرادیــان انــرژی 
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آزاد را مطابــق معادلــه ارائــه مــی دهــد )13.16(. نيــروي جانبــي كــه در طــول متغيرهــاي جمعــي بــراي غلبــه بــر 

موانــع انــرژي آزاد بــه كار گرفتــه مــي شــود، محاســبه مــي شــود:

کــه در آن  بــرآورد فعلــی گرادیــان انــرژی آزاد را در نقطــه فعلــی در زیــر فضــای متغیــر جمعــی نشــان مــی دهــد، 

 N یــک عامــل مقیــاس گــذاری اســت کــه از 0 بــه 1 افزایــش مــی یابــد بــه عنــوان تعــداد محلــی نمونــه )α (N و

افزایــش مــی یابــد. بــرای جلوگیــری از اثــرات عــدم تعــادل در مرحلــه اولیــه شــبیه ســازی، هنگامــی کــه تخمیــن 

شــیب دارای یــک واریانــس بــزرگ اســت. بــرای جزئیــات بیشــتر بــه پارامتــر fullSamples در زیــر مراجعــه کنید.

ــده در  ــل وارد ش ــروي تمای ــود. ني ــی ش ــه م ــج تصفی ــه تدری ــرآورد    ب ــاز، ب ــای ف ــری از فض ــه گی ــروع نمون ــا ش ب

معــادلات حركــت تضميــن مــي كنــد كــه در ســطل محــور اطــراف، نيروهايــي كــه در امتــداد متغيرهــاي جمعــي 

انتخــاب شــده عمــل مــي كننــد بــه طــور متوســط بــه صفــر رســيده انــد. ســرانجام، بــا توجــه بــه اینکــه ســطح 

انــرژی بــی اعتبــار از تعصــب انطبــاق پذیرفتــه شــده اســت، تحــول سیســتم بــه طــور عمــده توســط انتشــار اداره 

مــی شــود. اگرچــه ایــن پیــاده ســازی ABF در اصــل مــی توانــد در بعــد دلخــواه مــورد اســتفاده قــرار گیــرد، امــا 

یــک فضــای متغیــر جمعــی بــا ابعــاد بالاتــر احتمــالاً منجــر بــه مشــکلات نمونــه بــرداری خواهــد شــد. معمــولاً 

تعــداد متغیرهــا یکــی یــا دو اســت.

الزامات ABF در مورد متغیرهای جمعی? 

شــرایط زیــر بایــد بــرای یــک شــبیه ســازی ABF امــکان پذیــر باشــد و یــک تخمیــن دقیــق از مشــخصات انــرژی 

آزاد تولیــد کنــد. توجــه داشــته باشــید کــه ایــن الزامــات هنــگام اســتفاده کاربــرد نــدارد

روش ABF با سیستم توسعه یافته )13.5.2(.

	1 فقط در ترکیبات خطی از اجزای colvar می توان در محاسبات ABF استفاده کرد..

	2 ــتفاده . ــر اس ــزای colvar زی ــبات ABF از اج ــت. در محاس ــروری اس ــای کل ض ــترس بــودن نیروه در دس

مــی شــود: فاصلــه، مســافت xy، فاصلــه z، زاویــه، دیــواره، غــرق شــدن، rmsd و eigenveector. گــروه هــای 

اتمــی ممکــن اســت توســط اتــم هــای تصنعــی جایگزیــن نشــوند، مگــر اینکــه در صــورت وجــود بــا مشــخص 

کــردن oneSiteTotalForce از انــدازه گیــری نیــرو خــارج شــوند.

	3 تعامــد متقابــل colvars. در یــک محاســبه چنــد بعــدی ABF، معادلــه )13.17( بایــد بــرای هــر دو ســتون .

ξi و ξj بــرآورده شــود. مــوارد مختلفــی ایــن شــرط تعامــد را بــرآورده مــی کننــد:

	4 ξi و ξj براساس مجموعه های غیر همپوشانی اتم ها تشکیل شده اند..

	5 اتــم هــای درگیــر در انــدازه گیــری نیــرو در ξi در تعریــف ξj شــرکت نمــی کننــد. ایــن را مــی تــوان بــا .

اســتفاده از گزینــه oneSiteTotalForce از فاصلــه، زاویــه، و اجــزای دیجیتــال )بــه عنــوان مثــال: زاویــه هــای 

آورد. بدســت   )Ramachandran φ، ψ

	6 ــا . ξi و ξj از لحــاظ ســاختاری متعامــد هســتند. مــوارد مفیــد عبــارت اســت از جمــع و تفــاوت دو مؤلفــه ی

ــا اســتفاده از همــان محــور. فاصلــه z و فاصلــه xy ب

	7 ــن . ــر ای ــرض ب ــوند، ف ــی ش ــع م ــک colvar جم ــه در ی ــن مؤلف ــه چندی ــی ک ــزا: هنگام ــل اج ــد متقاب تعام

اســت کــه بردارهــای آنهــا vi )معادلــه )13.19(( متقابــاً متعامــد هســتند. مــواردی کــه در پاراگــراف قبــل بــرای 

colvars توضیــح داده شــده اســت، اعمــال مــی شــود.

	8 تعامــدی بــودن ســتونها و محدودیتهــا: معادلــه 13.18 بــه دو روش ســاده قابــل قبــول اســت، در صــورت .

عــدم وجــود اتــم محــدود در انــدازه گیــری نیــرو )نــگاه کنیــد بــه نکتــه 3 در بــالا( یــا جفــت اتمهایــی کــه توســط 

یــک پیونــد محــدود شــده عضــو هســتند بخشــی از یــک گــروه اتمــی هســتند کــه فقــط از طریــق مرکــز آن )مرکــز 

جــرم یــا مرکــز هندســی( در انــدازه گیــری نیــرو مداخلــه مــی کنــد. در حالــت دوم، ســهم دو اتــم در ســمت چــپ 

معادلــه 13.18 لغــو مــی شــود. بــه عنــوان مثــال، تمــام اتمهــای یــک مولکــول آب ســفت و ســخت TIP3P را 

مــی تــوان بــا اطمینــان در یــک گــروه اتمــی بــکار بــرد کــه در یــک مؤلفــه از راه دور قــرار دارد.

 ?ABF پارامترهای

ABF بــه پارامترهــای متغیرهــای جمعــی بســتگی دارد تــا شــبکه ای کــه شــیب انــرژی آزاد در آن محاســبه مــی 

شــود، تعییــن کنــد. در جهــت هــر یــک از colvar، شــبکه از زیــر لبــه هــای پاییــن تــا بــالا و مــرز قــرار مــی گیــرد 

و عــرض ســطل )فاصلــه شــبکه( توســط پارامتــر عــرض تنظیــم مــی شــود )نــگاه کنیــد بــه 13.2.1(. پارامترهــای 

خــاص زیــر را مــی تــوان در بخــش تنظیمــات ABF تنظیــم کــرد:

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvar به تعریف :colvars

 S)ABF تعداد نمونه های موجود در سطل قبل از استفاده از(  fullSamples

abf :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 200

توضیحــات: بــرای جلوگیــری از اثــرات عــدم تعــادل بــه دلیــل نوســانات زیــاد نیــرو کــه در امتــداد ســتونها اعمــال 

مــی شــود، توصیــه مــی شــود فقــط پــس از شــروع بــرآورد، تخمیــن زده شــود. اگــر fullSamples غیــر صفــر 

ــر  ــود. اگ ــی ش ــدی م ــاس بن ــا 1 مقی ــن 0 ت ــب α (N( بی ــط ضری ــده توس ــال ش ــده اعم ــاس کنن ــروی بای ــد، نی باش

تعــداد نمونــه هــای N در ســطل فعلــی بیشــتر از fullSamples باشــد، فاکتــور یکــی اســت. اگــر کمتــر از نیمــی 

از نمونــه هــای کامــل باشــد، فاکتــور صفــر اســت و هیــچ تعصبــی اعمــال نمــی شــود. بیــن ایــن دو آســتانه، 

.1 - )2N / fullSamples( = )α (N :عامــل از یــک ســطح شــیب دار خطــی از 0 تــا 1 دنبــال مــی کنــد

 S)ABF حداکثر مقدار نیروی(  maxForce

abf :متن

مقادیر قابل قبول: اعشار مثبت )هر قطعه در هر کوثر(

مقدار پیش فرض: غیرفعال است

 ABF ــر توســط ایــن تمایــل ــه طــور مؤث ــده ب ــر بزرگــی نیــروی تحریــک کنن ــه یــک کلاه ب توضیحــات: ایــن گزین

در هــر colvar اعمــال مــی کنــد. ایــن مــی توانــد در حضــور مفردهــا در PMF ماننــد دیوارهــای ســخت مفیــد 

ــه طــور متوســط بســیار نادرســت مــی شــود و باعــث مــی شــود کــه انتشــار  باشــد، جایــی کــه تفکیــک نیــرو ب
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colvar در تکینگــی گیــر کنــد. بــرای فعــال کــردن ایــن درپــوش، یــک مقــدار غیــر منفــی بــرای هــر colvar ارائــه 

دهیــد. واحــد نیــرو kcal / mol اســت کــه توســط واحــد colvar تقســیم مــی شــود.

 S)اصطلاح آنتروپی هندسی را از شیب انرژی آزاد محاسبه شده حذف کنید؟(  hideJacobian

abf :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خیر

توضیحــات: در چنــد مــورد خــاص، کــه مهمتریــن آنهــا متغیرهــای مبتنــی بــر فاصلــه اســت، تعریــف متنــاوب 

از پتانســیل میانگیــن نیــرو بطــور ســنتی اســتفاده مــی شــود، کــه اصطــاح Jacobian را توصیــف نمــی کنــد 

تــا اثــر آنتروپــی هندســی بــر توزیــع متغیــر را حــذف کنــد. ایــن نتایــج، بــه عنــوان مثــال، در پتانســیل ذرات ذره 

از میانگیــن نیــروی صــاف بــودن در جداســازی هــای بــزرگ. تنظیــم ایــن پارامتــر بلــه باعــث مــی شــود کــه داده 

هــای خروجــی از آن کنوانســیون پیــروی کننــد، بــا حــذف ایــن ســهم از شــیب هــای خروجــی در حالــی کــه در 

داخــل از آن اصــاح داخلــی را اســتفاده مــی کنیــد تــا از نمونــه بــرداری یکنواخــت اطمینــان حاصــل شــود. بــرای 

ســتون هــای بــا اجــزای متعــدد مجــاز نیســت.

 S)تازه می شوند ABF فرکانس )در زمان سنج( که در آن پرونده های داده(  outputFreq

abf :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

Colvars مقدار پیش فرض: فرکانس راه اندازی مجدد ماژول

توضیحــات: پرونــده هــای حــاوی تخمیــن گرادیــان انــرژی آزاد و هیســتوگرام نمونــه گیــری )و PMF در 

محاســبات یــک بعــدی( در فاصلــه زمانــی معیــن روی دیســک نوشــته مــی شــوند.

 S)انباشته می شوند ABF فرکانس )در زمان سنج( که پرونده های تاریخ(  historyFreq

abf :متن

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 0

 PMF ــه گیــری )و ــان انــرژی و هیســتوگرام نمون توضیحــات: اگــر ایــن عــدد غیــر صفــر باشــد، تخمیــن گرادی

در محاســبات تــک بعــدی( در فواصــل زمانــی معیــن بــه پرونــده هــای دیســک اضافــه مــی شــوند. نــام پرونــده 

.»hist.« هــای تاریــخ از پیشــوند مشــابه پرونــده هــای خروجــی اســتفاده مــی کنــد، بــا پیوســت

 S)ABF پیشوند نام پرونده برای خواندن داده های(  inputPrefix

abf :متن

مقادیر قابل قبول: لیست رشته ها

ــک  ــد ی ــی کن ــعی م ــت، ABF س ــود در لیس ــورد موج ــر م ــرای ه ــر، ب ــن پارامت ــم ای ــورت تنظی ــات: در ص توضیح

 inputPrefix> .count<< و< inputPrefix> .grad گرادیــان و پرونــده هــای نمونــه بــرداری بــه نــام هــای

ــی  ــم م ــم ABF را تنظی ــه الگوریت ــت اولی ــود و وضعی ــی ش ــام م ــدازی انج ــگام راه ان ــن کار در هن ــد. ای را بخوان

کنــد. داده هــای کلیــه پرونــده هــای ارائــه شــده بــه طــور مناســب ترکیــب مــی شــوند. همچنیــن، تعریــف شــبکه 

)مقادیــر حداقــل و حداکثــر، عــرض( هماننــد اجــرای فعلــی نیســت. ایــن دســتور بــرای جمــع آوری داده هــای 

ــد  ــرض مفی ــا ع ــرز colvar ی ــر م ــر مقادی ــا تغیی ــی، ی ــر جمع ــای متغی ــف از فض ــق مختل ــازی در مناط ــبیه س ش

ــر اســتفاده  ــای کوچکت ــه پهن ــرای جابجایــی ب ــه نمــی شــود کــه از آن ب اســت. توجــه داشــته باشــید کــه توصی

کنیــد، زیــرا برخــی از ســطل هــای خالــص در شــبکه داده هــا خالــی باقــی مــی مانــد. ایــن گزینــه بــا خوانــدن داده 

هــا از یــک پرونــده راه انــدازی مجــدد )فرمــان بارگــذاری cv( ســازگار نیســت.

 S)را اعمال می کنید؟ ABF تمایل(  applyBias

abf :متن

 boolean  :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: بله

توضیحــات: اگــر ایــن تنظیــم شــده باشــد خیــر، محاســبه به طــور عــادی پیش مــی رود امــا نیــروی تعهد ســازنده 

ــان انــرژی آزاد جمــع آوری شــده اســت. ایــن بیشــتر  اعمــال نمــی شــود. داده هــا هنــوز بــرای محاســبه گرادی

بــرای اهــداف آزمایــش در نظــر گرفتــه شــده اســت و نبایــد از آن در شــبیه ســازی هــای معمــول اســتفاده شــود.

 S)را به روز کنید؟ ABF تمایل(  updateBias

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: بله

توضیحــات: اگــر ایــن تنظیــم شــده باشــد خیــر، نیــروی بایــوس اولیــه )بــه عنــوان مثــال خوانــده شــده از پرونده 

راه انــدازی مجــدد یــا از طریــق inputPrefix( در طــول شــبیه ســازی بــه روز نمــی شــود. در نتیجــه، یــک بایــاس 

ثابــت اعمــال مــی شــود. ایــن مــی توانــد مــورد اســتفاده قــرار گیــرد بــرای اســتفاده از پتانســیل تعصــب جــدول 

بنــدی شــده بــرای هــر ترکیبــی از ســتونها. بــرای ایــن منظــور، بایــد یــک فایل شــیب حــاوی شــیب پتانســیل مورد 

 fullSamples اســتفاده )منفــی نیــروی بایــاس(، و یــک پرونــده شــمارش کــه حــاوی فقــط مقادیــر بزرگتــر از

پارامترهــای شــبکه ســتون هــا مطابقــت داشــته باشــند. بــا  بایــد  ایــن پرونــده هــا  اســت، تهیــه کنــد. 

فایل های خروجی? 

بایاس ABF فایلهای زیر را تولید می کند، همه در فرمت متنی چند ستونی:

 S.برآورد فعلی از شیب انرژی آزاد )شبکه(، در چند قطعه :outputName.grad

 S.هیستوگرام نمونه های جمع آوری شده، در همان شبکه :outputName.count

 S.PMF فقط برای محاسبات یک بعدی، پروفایل انرژی یکپارچه آزاد یا :outputName.pmf

اگــر چندیــن تمایــل ABF بــه طــور هــم زمــان تعریــف شــود، نــام آنهــا بــرای تولیــد نــام فایلهــای منحصــر بــه 

فــرد بــرای خروجــی، همانطــور کــه در grad.inputName.abf1 اســت وارد شــده اســت. ایــن کار نبایــد بطــور 

معمــول انجــام شــود و مــی توانــد بــه نتایــج بــی معنــا منجــر شــود: ایــن کار را فقــط در صورتــی انجــام دهیــد کــه 

بدانیــد چــه مــی کنیــد!

 ABF بــه بخــش هایــی )وینــدوز( تقســیم شــده باشــد کــه در آن شــبیه ســازی هــای colvar اگــر فضــای

ــالا  ــه inputPrefix کــه در ب ــا اســتفاده از گزین ــد ب مســتقل انجــام شــده اســت، داده هــای حاصــل مــی توانن

ــت(. ــی اس ــه 0 کاف ــرای مرحل ــوند )اج ــام ش ــت ادغ ــده اس ــح داده ش توضی
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پس-پردازش: بازسازی یک سطح انرژی آزاد چند بعدی? 

اگــر یــک محاســبه یــک بعــدی انجــام شــود، شــیب انــرژی آزاد تخمیــن زده شــده بــه طــور خــودکار یکپارچــه مــی 
شــود و پتانســیل میانگیــن نیــرو بــا نــام پرونــده >outputName>.pmf بــا فرمــت متنــی ســاده نوشــته مــی 

شــود کــه توســط بیشــتر نقشــه هــا و تجزیــه و تحلیــل داده هــا قابــل خوانــدن اســت. برنامــه هــا )بــه عنــوان 

.)gnuplot مثــال

در بعــد 2 یــا بیشــتر، یکپارچــه ســازی شــیب گسســته غیــر پیــش پــا افتــاده مــی شــود. یکپارچــه ســازی نــرم افــزار 

مســتقل abf بــرای انجــام آن کار ارائــه شــده اســت. abf_integrate داده هــای شــیب را مــی خوانــد و از آن 

بــرای انجــام شــبیه ســازی مونــت کارلــو )M-C( در فضــای متغیــر جمعــی گسســته شــده اســتفاده 

ــک  ــرای تفکی ــط ABF ب ــده توس ــتفاده ش ــبکه اس ــان ش ــاص، در هم ــور خ ــه ط ــد )ب ــی کن م
شــیب انــرژی آزاد(. بــه طــور پیــش فــرض، یــک تمایــل وابســته بــه ســابقه )مشــابه مطابــق 
بــا متادینامیــک( اســتفاده مــی شــود: در هــر مرحلــه از M-C، تمایــل در موقعیــت فعلــی بــا 
ــورت  ــه ص ــل ب ــن تمای ــی، ای ــس از همگرای ــد. پ ــی یاب ــش م ــه( افزای ــاع تپ ــده )ارتف ــن ش ــش تعیی ــدار از پی مق
مطلــوب بــا شــیب زیرزمینــی خنثــی مــی شــود. بــرای بــه دســت آوردن تخمیــن ســطح انــرژی آزاد منفــی اســت.

abf integrate با استفاده از خط فرمان فراخوانی می شود:

ــا مقــدار پیــش فــرض آنهــا در  ــه ترتیــب پارامترهــای دیگــر. در زیــر ب ــه مــی شــود و ب ــام فایــل شــیب ارائ ابتــدا ن

ــت: ــده اس ــح داده ش ــع توضی ــای مرب ــت ه براک

 S کــه بایــد انجــام شــود. بــه طــور پیــش فــرض، تعــداد حداقــل مراحــل بــر M-C تعــداد مراحــل :n-

ــا زمانــی کــه یــک معیــار همگرایــی بــرآورده شــود  اســاس انــدازه شــبکه انتخــاب مــی شــود، و ادغــام ت

اجــرا مــی شــود )بــر اســاس RMSD بیــن گرادیــان هــدف و شــیب PMF واقعــی(

 S]K 500[ )نامربوط به دمای شبیه سازی( M-C درجه حرارت برای نمونه برداری :t-

 S]1[ )از نمونه گیری بایاس مانند متادینامیک استفاده می کنید؟ )0 = نادرست :m-

 S]افزایش برای بایاس وابسته به سابقه )»ارتفاع تپه«( ]0.01 کیلو کالری در مول :h-

 S اگــر غیــر صفــر باشــد، از ایــن فاکتــور بــرای مقیــاس افزایــش در مرحلــه بــه مرحلــه در نیمــه دوم :f-

نمونــه بــرداری M-C بــرای پالایــش بــرآورد انــرژی آزاد اســتفاده مــی شــود ]0.5[

استفاده از مقادیر پیش فرض کلیه پارامترها در بیشتر موارد باید نتایج منطقی را ارائه دهد.

abf integrate فایلهای خروجی زیر را تولید می کند:

 Sمحاسبه سطح انرژی آزاد :gradient file>.pmf<

 S ــتفاده ــل اس ــاده ای قاب ــه روش س ــری M-C )ب ــه گی ــتوگرام نمون >gradient file>.histo: هیس

نیســت( اگــر تمایــل وابســته بــه تاریــخ اعمــال شــده باشــد(

 S)شیب تخمینی سطح انرژی آزاد محاسبه شده )از اختلافات محدود :gradient file>.est<

 S انحــراف بیــن گرادیــان عــددی ارائــه شــده توســط کاربــر و شــیب واقعــی :gradient file>.dev<

ــی  ــار همگرای ــوان معی ــه عن ــردار ب ــه ب ــن زمین ــاس RMS ای ــده. مقی ــبه ش ــرژی آزاد محاس ــطح ان س

ــود. ــی ش ــش داده م ــام نمای ــن ادغ ــور دوره ای در حی ــه ط ــود و ب ــی ش ــتفاده م اس

توجــه: بــه طــور معمــول، همزمــان بــا همگرایــی، زمینــه بــردار »انحــراف« از بیــن نمــی رود. ایــن اتفــاق مــی 
ــرای  ــه ب ــددی ک ــی ع ــل تقریب ــه دلی ــود، ب ــی ش ــی نم ــیل ناش ــاً از پتانس ــیب دقیق ــددی ش ــن ع ــرا تخمی ــد زی افت

ــه گیــری محــدود و گسســته ســازی در یــک شــبکه(. بدســت آوردن آن اســتفاده مــی شــود )نمون

 )Extended-system Adaptive Biasing Force (eABF 13.5.2

سیســتم توســعه یافتــه ABF (eABF( نوعــی از ABF اســت )13.5.1( کــه در آن تمایــل مســتقیماً بــه متغیــر 

جمعــی اعمــال نمــی شــود، بلکــه مختصــات مختصــری )»متغیــر ســاختگی«( λ اســت کــه بــا توجــه بــه پویایــی 

نیوتنــی یــا لانژویــن بــه صــورت پویــا تحــول مــی یابــد. . چنیــن مختصــات گســترده ای بــرای اســتفاده از کلمــات 

ــت )13.2.4(.  ــده اس ــال ش ــاص فع ــک colvar خ ــرای ی ــا آن ب ــط ب ــدی extendedLagrangian  و مرتب کلی

نظریــه eABF و اجــرای کنونــی بــه تفصیــل در مرجــع مســتند شــده اســت ]58[. 

تعييــن تمایــل ABF بــر روي يــك colvar كــه در آن گزينــه extendedLagrangian فعــال اســت، EABF را 

انجــام خواهــد داد. گزینــه اختصاصــی وجــود نــدارد.

ــت  ــت. تح ــراه اس ــا )z − λ( )2 / k(2 هم ــک colvar z = ξ (q( ب ــیل هارمونی ــط پتانس ــترده λ توس ــر گس متغی

ــت: ــر اس ــروی فن ــن نی ــرا از میانگی ــال اج ــن در ح ــی در λ تخمی ــاس انطباق ــی eABF، بای پویای

کــه در آن پرانتــز هــای زاویــه ای، میانگیــن کانونــی شــرط شــده توســط λ = λ*  را نشــان مــی دهــد. در زمــان های 

شــبیه ســازی طولانــی، eABF یــک هیســتوگرام مســطح از متغیــر توســعه یافتــه λ، و یــک هیســتوگرام مســطح 

ξ، تولیــد مــی کنــد کــه شــکل دقیــق آن بــه قــدرت اتصــال بســتگی دارد، همانطــور کــه توســط افزایــش یافتــه 

تولیــد در کوثــر تعریــف شــده اســت. جفــت شــدگی بــرای اکتشــاف ســریعتر و همگرایــی بایــد تــا حــدی سســت 

باشــد، امــا بــه انــدازه کافــی قــوی اســت کــه تمایــل بــه غلبــه بــر موانــع موجــود در طــول colvar کمــک کنــد. 

]58[ توزیــع colvar ممکــن اســت بــا ترســیم نمــودار هیســتوگرام آن، کــه در پرونــده شــبیه ســازی eABF بــه 

پرونــده outputName.zcount نوشــته شــده اســت، ارزیابــی شــود. توجــه داشــته باشــید کــه یــک بایــاس 

ــترده  ــه گس ــه درج ــود، ب ــی ش ــال م ــک Lagrangian اعم ــه باری ــک لای ــر روی ی ــه ب ــتوگرام )13.5.7( ک هیس

آزادی λ دسترســی خواهــد یافــت، نــه بــه colvar اولیــه ξ؛ بــا ایــن حــال، هیســتوگرام مشــترک ممکــن اســت 

ــود. ــت ش ــتوگرام درخواس ــوک هیس ــر colvars بل ــف در پارامت ــک ردی ــار در ی ــام colvar دو ب ــر ن ــا ذک ــاً ب صریح

eABF PMF از مختصــات λ اســت، دقیقــاً مشــخصات انــرژی آزاد ξ نیســت. ایــن کمیــت را مــی تــوان بــر 

اســاس تخمینگــر CZAR محاســبه کــرد.

برآوردگر CZAR از انرژی آزاد? 

ــت  ــده اس ــف ش ــع توصی ــل در مرج ــه تفصی ــده Z (CZAR( ب ــل ش ــن تعدی ــا میانگی ــده ب ــدود ش برآوردگــر مح

]58[. ایــن بــه طــور خــودکار در شــبیه ســازی eABF، صــرف نظــر از تعــداد ســتون هــای درگیــر محاســبه مــی 

ــد نیــز  ــی و غیــر تمدی شــود. توجــه داشــته باشــید کــه ABF ممکــن اســت روی ترکیبــی از ســتون هــای طولان
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ــان انــرژی آزاد ارائــه مــی دهــد. اعمــال شــود. در ایــن حالــت، CZAR هنــوز تخمیــن بــی طرفانــه از گرادی

CZAR شیب انرژی آزاد را به عنوان زیر تخمین می زند:

 k ــا یــک نیــروی ثابــت ــا z ب کــه در آن z = ξ (q) colvar اســت، λ متغیــر توســعه یافتــه بــه صــورت هماهنــگ ب

اســت، و ˜ρ (z( توزیــع مشــاهده شــده )هیســتوگرام( از z اســت، کــه تحــت تأثیــر تمایــل EABF اســت.

فقط یک پارامتر اختیاری برای برآوردگر CZAR وجود دارد:

 S)به یک پرونده جداگانه بنویسید؟ CZAR داده های داخلی را از(  writeCZARwindowFile

abf :متن

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خیر

توضیحــات: هنگامــی کــه ایــن گزینــه فعــال باشــد، شــبیه ســازی eABF پرونده ای را شــامل می شــود کــه دارای 

نیــروی مهــار کننــده میانگیــن متوســط z اســت بــا نــام inputName.zgrad. همــان اطلاعــات همیشــه در 

ــن  ــت. ای ــی اس ــازی eABF کاف ــبیه س ــدد ش ــروع مج ــرای ش ــه ب ــت، ک ــده اس ــت colvars درج ش ــده حال پرون

 ،eABF پرونــده جداگانــه فقــط در هنــگام پیوســتن بــه پنجــره هــای مجــاور از یــک شــبیه ســازی طبقــه بنــدی

ــف  ــرآورد CZAR از PMF، در طی ــک ب ــبه ی ــا محاس ــر ی ــترده ت ــره گس ــک پنج ــازی در ی ــبیه س ــه ش ــرای ادام ــا ب ی

گســترده ای از مختصــات )هــا( مفیــد اســت.

شبیه به ABF، برآوردگر CZAR دو پرونده خروجی را با فرمت متن چند رنگی تولید می کند:

 S.برآورد فعلی از شیب انرژی آزاد )شبکه(، در چند قطعه :outputName.czar.grad

 S فقــط بــرای محاســبات یــک بعــدی، مشــخصات انــرژی آزاد یکپارچــه :outputName.czar.pmf

.PMF یــا
outputName. هیســتوگرام اســت، کــه در پرونــده-CZAR، z هیســتوگرام نمونــه گیری همــراه با برآوردگر

zcount نوشــته شده است.

Metadynamics 13.5.3
روش متادینامیــک از پتانســیل وابســته بــه تاریــخ اســتفاده مــی کنــد ]59[ کــه بــه هــر نــوع ســتون تعمیــم 
مــی دهــد و روش هــای ســیلابی ســاختاری ]60[ و ارتفــاع محلــی ]61[، کــه در ابتــدا بــرای اســتفاده بــه عنــوان 

colvars از اجــزای اصلــی یــک ماتریــس کواریانــس یــا مجموعــه ای تعمیــم داده شــده اســت. بــه ترتیــب زاویــه 

هــای دیهلــی. پتانســیل متادینامیــک روی colvarهــا ξNcv, ...,ξ2,ξ = (ξ1( بــه شــح زیــر اســت:

جایــی کــه Vmeta پتانســیل وابســته بــه تاریــخ اســت کــه بــر روی مقادیــر فعلــی colvars عمــل مــی کنــد، و 

 NCV بــه عنــوان مجموعــه ای از تپــه هــای دافــع کننــده گاوســی Vmeta .فقــط بــه مقادیــر قبلــی بســتگی دارد

بصــورت Ncv ســاخته شــده اســت، کــه ارتفــاع آن یــک W انــرژی ثابــت W انتخــاب شــده اســت، و مراکــز آن 

پیکربنــدی هــای قبــاً )2δt(ξ(δt), ξ(,...( کاوش شــده اســت.

در طــی شــبیه ســازی، سیســتم بــه نزدیکتریــن حــد ممکــن از پتانســیل » مؤثــر » نیــروی متوســط A˜(ξ( تبدیــل 

مــی شــود، کــه ایــن مجموعــه پتانســیل »واقعــی« اساســی نیــروی متوســط A(ξ( و پتانســیل متادینامیــک 

 A˜(ξ∗)/κBT− ( در هــر زمــان معیــن، احتمال مشــاهده پیکربندی متناســب بــا ،)Vmeta(ξ اســت، . بنابرایــن

اســت: ایــن نیــز احتمــال دارد کــه یــک »تپــه« جدیــد گاوســی در آن پیکربنــدی اضافــه شــود. اگــر شــبیه ســازی 

بــرای مــدت زمــان کافــی اجــرا شــود، هــر حداقــل محلــی بــا جمــع آوری »تپــه« هــای گاوســی لغــو مــی شــود. 

ــر« میانگیــن نیــروی A˜(ξ( ثابــت اســت و −ξ)Vmeta( یــک برآوردگــر دقیــق از  ــه پتانســیل »مؤث در آن مرحل

پتانســیل »واقعــی« میانگیــن نیــروی اســت A(ξ(، مگــر اینکــه بــرای یــک مــاده افزودنــی ثابــت اضافــه کنــد:

بــا فــرض اینکــه مجموعــه متغیرهــای جمعــی کلیــه درجــات مربــوط بــه آزادی را در بــر مــی گیــرد، خطــای پیــش 

بینــی شــده تخمیــن تابــع ســاده ای از زمــان همبســتگی colvars τξi، و پارامترهــای تعریــف شــده توســط کاربر 

ــیار  ــبت W / δt بس ــاب نس ــد انتخ ــی توان ــوب م ــده خ ــک قاع ــی، ی ــای معمول ــرد ه W، σξi   و]δt ]62  . در کارب

  σξi:زمــان اســت ξ ــی تریــن در بیــن زمــان هــای همبســتگی ــر از κBT / τξ  باشــد، جایــی کــه τξ طولان کوچکت

ســپس وضــوح PMF محاســبه شــده را دیکتــه مــی کنــد. 

 colvars ــده پیکربنــدی ــد در پرون بــرای فعــال کــردن یــک محاســبه متادینامیــک، یــک بلــوک متادینامیــک بای

تعریــف شــود. کلمــات کلیــدی اجبــاری آن colvars اســت، کــه تمــام متغیرهــای درگیــر را نشــان مــی دهــد، و 

hillWeight کــه پارامتــر وزن W را مشــخص مــی کنــد. پارامترهــای δt و σ مشــخص شــده توســط کلیــد واژه 

:hillWidth و newHillFrequency ــاری ــای اختی ه

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvars به تعریف :colvars
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 Sروشهای تعصب و تحلیل( مراجعه کنید( outputEnergy به تعریف :outputEnergy

 S))ارتفاع هر تپه )کیلو کالری / مول(  hillWeight

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحــات: ایــن گزینــه ارتفــاع W تپــه هــای گاوســی را کــه در ایــن اجــرا اضافــه مــی شــود، تعییــن مــی کنــد. 

مقادیــر پاییــن نمونــه بــرداری دقیــق تــری از میــزان آزادی سیســتم بــا قیمــت زمــان هــای شــبیه ســازی طولانــی 

تــر را بــرای تکمیــل یــک محاســبه PMF بــر اســاس متادینامیــک ارائــه مــی دهنــد.

 S)فرکانس ایجاد تپه(  newHillFrequency

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

مقدار پیش فرض: 1000

توضیحــات: ایــن گزینــه تعــدادی از مراحــل ادغــام را تعییــن مــی کنــد کــه پــس از آن یــک تپــه جدیــد به پتانســیل 

ــر بــرای  متادینامیــک اضافــه مــی شــود. مقــدار آن پارامتــر δt را در eq تعییــن مــی کنــد. 13.23. مقادیــر بالات

تکمیــل یــک محاســبه PMF نمونــه بــرداری دقیــق تــری در قیمــت زمــان شــبیه ســازی طولانــی تــر ارائــه مــی 

دهــد.

 S)colvar عرض نسبی یک تپه گوسی با توجه به عرض(  hillWidth

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض:/2 

توضیحــات: عــرض گاوســی در امتــداد هــر رنــگ، 2σ i، محصولــی بیــن ایــن عــدد و پارامتــر colvar اســت کــه 

ــا عــرض داده مــی شــود )نــگاه کنیــد بــه 13.2.1(. چنیــن محصولــی در خروجــی اســتاندارد VMD چــاپ مــی  ب

شــود. مقــدار پیــش فــرض ایــن عــدد یــک تابــع تپــه گاوســی را مــی دهــد کــه حجــم آن برابــر اســت بــا محصــول

wi ، حجــم یــک bin هیســتوگرام )نــگاه کنیــد بــه 13.5.7( و W. نکتــه: از ایــن ویژگــی بــرای تخمیــن کســری 

ــتفاده از  ــا اس ــن. ب ــازی معی ــبیه س ــان ش ــک زم ــی در ی ــل گاوس ــت تمای ــای تح ــد. فض ــتفاده کنی از colvar اس

ــرای  ــد ]44[: ب ــی ده ــت م ــه دس ــول را ب ــل قب ــته قاب ــای گسس ــز خطاه ــرض نی ــش ف ــدار پی UseGrids، مق

ــد. توجــه:  ــا همــان نســبت کاهــش یاب ــد و عــرض ب ــر، ایــن پارامتــر ممکــن اســت افزایــش یاب تجســم صــاف ت

ــر از 1 توصیــه نمــی شــود. مقادیــر کوچکت

پرونده های خروجی? 

مرحلــه  هــر   PMF فــرض(،  پیــش  )رفتــار  هســتند  فعــال  یابــی  درون  هــای  شــبکه  کــه  هنــگامی 

colvarsRestartFrequency را بــه outputName.pmf مــی نویســد. دو گزینــه زیــر امــکان کنتــرل ایــن 

را فراهــم مــی آورد: آمــاری  و ردیابــی همگرایــی  رفتــار 

 S)را برای تجسم بنویسید PMF بطور دوره ای(  writeFreeEnergyFile
متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

مرحلــه  هــر  در   PMF اســت،  روشــن  گزینــه  ایــن  و   useGrids کــه  هنگامــی  توضیحــات: 

می‌شــود. نوشــته   colvarsRestartFrequency

 S)را نگه دارید PMF تمام پرونده های(  keepFreeEnergyFiles

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــده  ــام پرون ــه در ن ــه روشــن اســت، شــماره مرحل ــگام نوشــتنFreeEnergyFile و ایــن گزین توضیحــات: هن

ــا مقایســه PMF هــای جــدا  گنجانــده مــی شــود، بنابرایــن یــک ســری پرونــده هــای PMF تولیــد مــی کنــد. ب

شــده توســط زمــان هــای کوتــاه، فعــال کــردن ایــن گزینــه مــی توانــد بــرای پیگیــری دقیــق تــر همگرایــی شــبیه 

ســازی مفیــد باشــد.

توجــه: وقتــی تپــه هــای گاوســی نزدیــک بــه حاشــیه هــای پاییــن مــرز یــا فوقانــی قــرار گرفتــه انــد )نــگاه کنیــد 

بــه 13.2.1( و از شــبکه هــای درون یابــی اســتفاده مــی شــود )رفتــار پیــش فــرض(، کوتــاه شــدن آنهــا مــی توانــد 

ــر  ــری در براب ــل پذی ــری از تحم ــدازه گی ــک ان ــوان ی ــه عن ــوارد، ب ــن م ــود. در ای ــت ش ــای انباش ــه خطاه ــر ب منج

ــه  ــان ک ــر زم ــد و ه ــرار دارن ــی ق ــت خروج ــل وضعی ــا در فای ــی مرزه ــی در نزدیک ــای گائوس ــه ه ــام تپ ــای تم خط

colvar خــارج از مرزهــای شــبکه قــرار بگیــرد، بــه صــورت تحلیلــی محاســبه مــی شــوند. )چنیــن انــدازه گیــری از 

 hardUpperBoundary یــا hardLowerBoundary صحــت محاســبه محافظت مــی کنــد و فقــط توســط

غیرفعــال مــی شــود.( بــرای جلوگیــری از، از دســت دادن تدریجــی عملکــرد و رشــد پرونــده پرونــده، یکــی از راه 

حــل هــای زیــر توصیــه مــی شــود:

 S بــه طــوری کــه مرزهــای شــبکه بــه طــور خــودکار در هــر ،expandBoundaries فعــال کــردن گزینــه

زمــان لازم محاســبه مــی شــود. در نتیجــه pmf شــکافهای خــود را متناســب بــا آن گســترش مــی دهــد.

 S و LowBoundary در فاصلــه زمانــی محــدود توســط upperWall و lowWall تنظیــم چاههــای

.UpperBoundary

تنظیم عملکرد? 

گزینــه هــای زیــر هزینــه محاســباتی محاســبات متادینامیــک را کنتــرل مــی کننــد، امــا نتایــج را تحــت تأثیــر قــرار 

نمــی دهنــد. مقادیــر پیــش فــرض انتخــاب شــده انــد تــا چنیــن هزینــه هایــی را بــدون از بیــن بــردن دقــت بــه 

حداقــل برســانند.

 S)تپه ها را با شبکه ها در هم آمیخت(  useGrids

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: بولین

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: ایــن گزینــه تمــام تپــه هــا را بــرای بهبــود عملکــرد، تجمــع انــرژی و شــیب آنهــا در دو شــبکه جداگانه 
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ــف  ــر colvar تعری ــرای ه ــرض ب ــطح پاییــن، بالایــی و ع ــر س ــا مقادی ــبکه‌ها ب ــد. ش ــی کن از مســاوی تفکیــک م

 distDir( شــده‌اند. در حــال حاضــر، ایــن گزینــه بــرای کلیــه انــواع متغیرهــا بــه اســتثنای انــواع غیــر مقیــاس

یــا جهــت گیــری( پیــاده ســازی شــده اســت. اگــر ExpainBoundaries در یکــی از colvarهــا تعریــف شــده 

باشــد، شــبکه هــا بطــور خــودکار در راســتای colvarگســترش مــی یابنــد.

 S)شبکه ها را هنگام خواندن یک فایل موردی حساب کنید(  rebinGrids

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: هنــگام راه انــدازی مجــدد از یــک پرونده دولــت، پارامترهای شــبکه )مرزهــا و عرضها( کــه در پرونده 

دولــت ذخیــره شــده انــد، روی مــوارد موجــود در پرونــده پیکربنــدی غلبــه مــی کننــد. فعــال کــردن ایــن گزینــه 

شــبکه هــا را مجبــور مــی کنــد تــا بــا پرونــده هــای موجــود در پرونــده پیکربنــدی فعلــی مطابقــت داشــته باشــند.

متادینامیک دمای مناسب? 

ــف  ــک » well-tempered » ]63[ را تعری ــرد متادینامی ــدی رویک ــر پیکربن ــای زی ــه ه گزین
مــی کننــد:

 S)متادینامیک تنظیم پذیر را انجام دهید(  wellTempered

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

ــات  ــق توضیح ــی مطاب ــه خوب ــک ب ــاد متادینامی ــث ایج ــم باع ــن پرچ ــودن، ای ــال ب ــورت فع ــات: در ص توضیح

پارامتــر  شــود.  انجــام  اســتاندارد  متادینامیــک  جــای  بــه   ]63[ شــود.  مــی  همــکاران  و  باردوچــی 

اســت. نیــاز  مورد  ســپس   biasTemperature

 S)بایاس دما برای متادینامیک دما مناسب(  biasTemperature

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحــات: هنــگام اجــرای متادینامیــک در بــازه زمانــی طولانــی، فضــای متغیــر جمعــی در دمــای  T+∆T  تغییر 

یافتــه نمونــه بــرداری مــی شــود. در متادینامیــک معمولــی، درجــه حــرارت »افزایــش« ∆T بــه طــور مــداوم بــا 

 biasTemperature ــق ــد ∆T از طری ــر بای ــم پذی ــک تنظی ــوض، در متادینامی ــد. در ع ــی یاب ــش م ــان افزای زم

توســط کاربــر تعریــف شــود. PMF نوشــتاری شــامل ضریــب )T + ∆T)/∆T مقیــاس گــذاری ]63[ اســت. یــک 

ــبیه  ــک ش ــت ی ــرای موفقی ــن رو ب ــد، و از ای ــی کن ــن م ــی  را تعیی ــرداری و همگرای ــه ب ــق ∆T، نمون ــاب دقی انتخ

ســازی متادینامیــک تنظیــم پذیــر بســیار مهــم اســت.

متادینامیک چند تکرار? 

گزینه های زیر محاسبات متادینامیک را با بیش از یک تکرار تعریف می کنند:

 S)متادینامیک چند تکرار(  multipleReplicas

  boolean  :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: اگــر ایــن گزینــه روشــن باشــد، مــی تــوان چندیــن تکــرار )مســتقل( از همــان سیســتم را همزمــان 

اجــرا کــرد و تپــه هــای آنهــا بــرای بــه دســت آوردن یــک PMF واحــد ]64[ ترکیــب مــی شــوند. ماکــت ها بــا مقدار 

replicaID مشــخص مــی شــوند. ارتباطــات توســط پرونــده هــا انجــام مــی شــود: هــر ماکــت بایــد بتوانــد فایــل 

هــای ایجــاد شــده توســط دیگــران را بخوانــد، کــه مســیرهای آنهــا از طریــق فایــل هماننــد ارتبــاط بــا فایل ارســال 

مــی شــود. ایــن فایــل، و فایــل هــای ذکــر شــده در آن، هــر مرحلــه از replicaUpdateFrequency خوانــده 

مــی شــوند. هــر بــار کــه پرونــده حالــت colvars (colvarsRestartFrequency( نوشــته مــی شــود، فایــل:

»outputName.colvars.name.replicaID.state« نیــز نوشــته شــده اســت، کــه حــاوی حالــت تمایــل 

متادینامیــک بــرای replicaID اســت. در مراحــل زمانــی بیــن colvarsRestartFrequency، تپــه هــای 

جدیــد بــه طــور موقــت بــه فایــل نوشــته مــی شــوند:

»outputName.colvars.name.replicaID.hills«، کــه بــه عنــوان یــک بافــر ارتباطــی عمــل مــی کنــد. 

ایــن فایــل هــا فقــط بــرای برقــراری ارتبــاط مــورد نیــاز هســتند و ممکــن اســت پــس از شــروع یــک MD جدیــد 

بــا یــک نــام متفــاوت حــذف شــوند.

 S)شناسه مربوط به این ماکت را تنظیم کنید(  replicaID

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: رشته

توضیحــات: اگــر multipReplicas روشــن اســت، ایــن گزینــه یــک شناســه منحصــر بــه فــرد بــرای ایــن ماکــت 

تعییــن مــی کنــد. همــه ماکتهــا بایــد از تنظیمــات متغیــر جمعــی یکســان اســتفاده کننــد، بــه جــز ارزش ایــن 

گزینــه.

 S)پرونده پایگاه داده های متعدد ماکت(  replicasRegistry

متن: متادینامیک

UNIX مقادیر قابل قبول: نام فایل

»name.replica files.txt« :مقدار پیش فرض

توضیحــات: اگــر multipReplicas روشــن اســت، ایــن گزینــه مســیر فایــل پایــگاه داده همانندهــا را تعییــن 

مــی کنــد.

 S ــار تپــه هــا بیــن ماکــت هــا ارتبــاط برقــرار replicaUpdateFrequency  )هــر چنــد وقــت یــک ب

مــی کننــد(

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

newHillFrequency :مقدار پیش فرض
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ــی را کــه پــس از آن هــر ماکــت  ــه تعــداد مراحل توضیحــات: اگــر multipReplicas روشــن اســت، ایــن گزین

)دوبــاره( فایــل هــای دیگــر ماکــت هــا را مــی خوانــد، تعییــن مــی کنــد. کمتریــن مقــدار معنــی دار ایــن 

تعــداد newHillFrequency اســت. اگــر دسترســی بــه سیســتم فایــل بــر عملکــرد شــبیه ســازی تأثیــر 

بگــذارد، مــی تــوان ایــن تعــداد را بــا قیمــت کاهــش هماهنگــی بیــن ماکــت هــا افزایــش داد. مقادیــر بالاتــر از 

colvarsRestartFrequency ممکــن اســت عملکــرد را بــه میــزان قابــل توجهــی بهبــود ندهــد.

 S را از ایــن ماکــت PMF بطــور دوره ای ســهم مربــوط بــه(  dumpPartialFreeEnergyFile

بنویســید(

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

توضیحــات: هنگامــی کــه multipReplicas روشــن اســت، فایــل inputName.pmf شــامل PMF ترکیبــی 

از همــه ماکــت هــا اســت، بــه شــرط روشــن بــودن UseGrids )پیــش فــرض(. بــا فعــال کــردن ایــن گزینــه، یــک 

ــد بــرای نظــارت ســریع  ــام outputName.partial.pmf تولیــد مــی شــود، کــه مــی توان ــه ن فایــل اضافــی ب

ســهم هــر ماکــت در PMF مفیــد باشــد.

سازگاری و پردازش پس از آن? 

گزینــه هــای زیــر فقــط بــرای برنامــه هایــی اســت کــه فراتــر از محاســبه PMF بــا متادینامیــک ممکــن اســت 

مفیــد باشــد:

 S)نام این نمونه متادینامیک(  name

متن: متادینامیک

مقادیر قابل قبول: رشته

مقدار پیش فرض: »متا« + شماره رتبه

توضیحــات: در ایــن گزینــه نــام ایــن مثــال متادینامیــک مشــخص مــی شــود. در حالــی کــه توصیــه نمــی شــود 

بیــش از یــک نمونــه متادینامیــک را در همــان شــبیه ســازی اســتفاده کنیــد، ایــن امــر بــه شــما امــکان مــی دهــد 

هــر نمونــه را از ســایرین متمایــز کنیــد. اگــر بیــش از یــک نمونــه متادینامیــک وجــود داشــته باشــد، نــام ایــن 

.pmf. تمایــل در نــام پرونــده هــای خروجــی متادینامیــک ماننــد مثــال درج شــده اســت. فایــل

 S)هر تپه جداگانه را به فایل موردی بنویسید(  keepHills

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: هنگامــی کــه useGrids و ایــن گزینــه روشــن اســت، تمــام تپــه هــا بــه صــورت تحلیلــی، در 

ــی  ــداً از گاوس ــود بع ــی ش ــث م ــر باع ــن ام ــوند. ای ــی ش ــره م ــت ذخی ــده حال ــا، در پرون ــای آنه ــبکه ه ــار ش کن

ــده،  ــه ش ــای اضاف ــه ه ــه تپ ــری تاریخچ ــرای پیگی ــود. ب ــتفاده ش ــرای rebinGrids اس ــق ب ــی دقی ــای تحلیل ه

اســت. ارجــح   writeHillsTrajectory

 S)تپه‌های جدید log نوشتن(  writeHillsTrajectory

متن: متادینامیک

boolean  :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: روشن است

outputName. توســط بایــاس متادینامیــک با نــام login توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن ایــن گزینه، یک

ــه  ــی تپ ــری زمان ــردن س ــال ک ــرای دنب ــد ب ــی توان ــه م ــت، ک ــده اس ــته ش colvars.   <name>.hills.traj نوش

 outputName.colvars. روشــن اســت، نــام آن بــه multipReplicas هــا مفیــد باشــد. هنگامــی کــه

name>. <replicaID>.hills.traj> تغییــر مــی کنــد. ایــن پرونــده مــی توانــد بــرای تجســم ســریع موقعیــت 

ــا  ــه newHillFrequency ب ــی ک ــرد، در صورت ــرار گی ــتفاده ق ــورد اس ــده م ــه ش ــای اضاف ــه ه ــه تپ ــای هم ه

colvarsRestartFrequency مطابقــت نــدارد.
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Harmonic restraints 13.5.4
ــواع  ــه ان ــرک، از جمل ــا متح ــت ی ــای ثاب ــت ه ــرای محدودی ــرای اج ــت ب ــن اس ــک ممک ــی هارمونی از روش بایزان

MD Steered و Targeted MD اســتفاده شــود. در مــدت زمــان اجــرای حداقــل رســاندن انــرژی، بــه حداقــل 

رســاندن محــدود اجــازه مــی دهــد، بــه عنــوان مثــال. بــرای محاســبه ســطوح انــرژی پتانســیل آرام . در متــن 

مــاژول Colvars، پتانســیل هــای هارمونیــک بــا توجــه بــه تعریــف کتــاب رفرنــس آنهــا منظــور شــده اســت:

توجــه داشــته باشــید کــه ایــن از پتانســیل هــای زاویــه ای و اتصــال هارمونیــک در میدان‌هــای نیــرو37 

معمــول متفــاوت اســت، جایــی کــه عامــل نیمــی از آن بــه طــور معمــول حــذف مــی شــود و در نتیجــه تعریــف 

ــت نیــرو انجــام مــی شــود. غیــر اســتاندارد از ثاب

ــه 13.2.1  ــد ب ــگاه کنی ــدی، ن ــه کلی ــرض کلم ــخصه از colvar ξ )ع ــول مش ــاس wξ ط ــامل مقی ــالا ش ــول ب فرم

ــت: ــک نیــروی متحــد ثاب ــا ی ــد بعــدی ب ــت چن ــرای تعریــف محدودی اســت( ب

ــرای  ــری ب ــتفاده دیگ ــچ اس ــده و هی ــف ش ــت تعری ــا یکدس ــدی ی ــک بع ــدی ی ــد بع ــای چن ــت ه ــر محدودی اگ

پارامتــر wξ وجــود نــدارد، مــی تــوان پارامتــر width را در مقــدار پیــش فــرض خــود ۱ قــرار داد. یــک محدودیــت 

هارمونیــک توســط یــک بلــوک }...{ هارمونیــک تنظیــم مــی شــود.، کــه ممکــن اســت )عــاوه بــر colvar گزینــه 

اســتاندارد( کلمــات کلیــدی زیــر را در بــر بگیــرد:

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvar به تعریف :colvars

 Sروشهای تمایل و تحلیل( مراجعه کنید( outputEnergy به تعریف :outputEnergy

 S))kcal / mol( ثابت نیروی مقیاس پذیر(  forceConstant

متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحــات: ایــن مقــدار ثابــت مقیــاس k بــرای پتانســیل هارمونیــک را تعییــن مــی کنــد )معــادل 13.26(. بــرای 

اطمینــان از ســازگاری بــرای محدودیــت هــای چنــد بعــدی، از نظــر داخلــی بــر اســاس مربــع عــرض خــاص بــرای 

هــر colvar درگیــر )کــه بــه طــور پیــش فــرض 1 اســت( تقســیم مــی شــود، بــه گونــه ای کــه تمــام colvar هــا 

بطــور مؤثــر بــدون ابعــاد و از انــدازه متناســب هســتند. بــه عنــوان مثــال، تعییــن یــک نیــروی ثابــت مقیــاس 10 

37  . force fields

کیلــو کالــری در مــول کــه بــر روی دو colvar عمــل مــی کنــد، زاویــه ای بــا عــرض 5 درجــه و فاصلــه بــا عــرض 0.5 

 kcal / ۴۰ درجــه ســانتیگراد، ثابــت کننــده هــای نیــروی واقعــی 0.4 کیلوکالــری در مــول اســت. 2 بــرای زاویــه و

mol / ° A2 بــرای فاصلــه.

 S)مراکز محدودیت اولیه هارمونیک(  centers

متن: هارمونیک

colvar مقادیر قابل قبول: لیست جدا از فضا از مقادیر

توضیحــات: مراكــز )مقادیــر تعــادل( محدودیــت، ξ0، در اینجــا وارد شــده انــد. تعــداد مقادیــر بایــد تعــداد ســتون 

ــه  ــدار colvar مربوط ــر مق ــردار، و اگ ــک ب ــا ی ــد ی ــردار واح ــک ب ــت ی ــورت بازگش ــد. در ص ــتی باش ــای درخواس ه

یــک مقیــاس مقیــاس، »)x، y، z(« را برگردانــد، و یــک چهــار برابــر و« )q3 ،q2 ،q1 ،q0( » ایــن یــک کواترنیــون 

چرخشــی را برمــی گردانــد. اگــر یــک colvar تناوبــی یــا تقــارن داشــته باشــد، هنــگام محاســبه پتانســیل 

هارمونیــک، نزدیکتریــن تصویــر آن بــه مرکــز مهــار در نظــر گرفتــه مــی شــود.

نکتــه: مجموعــه ای از محدودیــت هــای محدودکننــده را مــی تــوان بــا تعریــف چندیــن ســتون و اعمــال یــک یــا 

چنــد محدودیــت هارمونیــک در گروههــای مختلــف از colvars بــر روی یــک سیســتم اعمــال کــرد. در بعضــی 

ــردن  ــدود ک ــرای مح ــد: ب ــط نباش ــت مرتب ــن اس ــدار آن ممک ــا مق ــود، ام ــی ش ــف م ــت تعری ــا نوب ــوارد، ده ه م

انــدازه پرونــده مســیر colvars، ممکــن اســت عاقلانــه باشــد کــه خروجــیValue را بــرای چنیــن متغیرهــای 

»کمکــی« غیرفعــال کنیــد، و ایــن امــکان را بــرای » مــوارد مربوطــه » فعــال باقــی بگذاریــد.

محدودیت های متحرک: دینامیک مولکولی هدایت شده

گزینــه هــای زیــر اجــازه مــی دهــد تــا در طــی یــک شــبیه ســازی، بــه تدریــج مراکــز محدودیــت هــای هارمونیــک 

ــه طــور مــداوم تغییــر مــی یابنــد، یــک MD هدایــت شــده در یــک فضــای  تغییــر کننــد. هنگامــی کــه مراکــز ب

متغیــر جمعــی انجــام مــی شــود.

 S)مراکز مهار را به سمت این اهداف هدایت کنید(  targetCenters

متن: هارمونیک

colvar مقادیر قابل قبول: لیست جدا از فضا از مقادیر

توضیحــات: زمــان تعریــف، مراکــز فعلــی در طــی شــبیه ســازی بــه ســمت ایــن مقادیــر منتقــل مــی شــوند. بــه 

 MD ــپریت ــا اس ــی، ب ــی خط ــا درون یاب ــل targetNumSteps ب ــز در کل مراح ــن مراک ــرض، ای ــش ف ــور پی ط

هدایــت شــده منتقــل مــی شــوند. اگــر targetNumStages روی یــک مقــدار nonzero تنظیــم شــود، ایــن 

تغییــر در مراحــل گسســته انجــام مــی شــود و هــر مرحلــه پایــدار targetNumSteps اســت. ایــن حالــت دوم 

ــه بــرداری از پنجــره هــای متوالــی در زمینــه شــبیه ســازی نمونــه چتــر38 اســتفاده  ممکــن اســت بــرای نمون

 >colvarsConfig< شــود. هنــگام ادامــه اجــرای شــبیه ســازی، مراکــز مشــخص شــده در فایــل پیکربنــدی

توســط آنهایــی کــه در فایــل راه انــدازی مجــدد >colvarsInput< ذخیــره شــده لغــو مــی شــوند. بــرای 

انجــام   MD هدایــت شــده در یــک فضــای دلخــواه از colvar هــا، اســتفاده از ایــن گزینــه و فعــال کــردن 

ــت. ــی اس ــر کاف ــای درگی ــک از colvar ه ــر ی outputAppliedForce در ه

 S)تعداد مراحل فرمان(  targetNumSteps

38  . Umbrella Sampling simulation
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متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

ــز  ــت مراک ــرای حرک ــاز ب ــورد نی ــل MD م ــداد مراح ــداوم(، تع ــه ای )م ــک مرحل ــای ت ــل ه ــات: در تبدی توضیح

 targetForceConstant یــا targetCenters محــدود )یــا ثابت نیــرو( به ســمت مقادیر مشــخص شــده بــا

را مشــخص مــی کنــد. پــس از رســیدن بــه مقادیــر هــدف، مراکــز )ثابــت نیــرو( ثابــت نگــه داشــته مــی شــوند. در 

تحــولات چنــد مرحلــه ای، ایــن تعــداد مراحــل MD را در هــر مرحلــه تعییــن مــی کنــد.

 S)مراکز فعلی را در فایل تراجکتوری بنویسید(  outputCenters

متن: هارمونیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: اگــر ایــن گزینــه انتخــاب شــده و colvarsTrajFrequency صفــر نباشــد، موقعیــت هــای مراکــز 

بازدارنــده در طــول شــبیه ســازی بــه فایــل مســیر نوشــته مــی شــوند. ایــن گزینــه اجــازه مــی دهــد تــا بــه راحتــی 

PMF را از پرونــده هــای مســیر colvars در محاســبه MD هدایــت شــده اســتخراج کنیــد.

 S اثــر انباشــته شــده از محدودیــت متحــرک را در فایــل تراجکتوری(  outputAccumulatedWork

بنویسید(

متن: هارمونیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

 colvarsTrajFrequency تعریف مــی شــود و targetCenters ،توضیحــات: اگــر این گزینــه انتخــاب شــود

ــبیه  ــر ش ــود. اگ ــی ش ــته م ــوری نوش ــل تراجکت ــه فای ــازی ب ــبیه س ــدای ش ــده از ابت ــع ش ــت، کار جم ــر نیس صف

ســازی از یــک فایــل مــوردی قبلــی ادامــه داشــته باشــد، کار قبلــی انباشــته شــده در انتگــرال درج شــده اســت. 

ایــن گزینــه اجــازه مــی دهــد تــا بــه راحتــی PMF را از پرونــده هــای مســیر colvars در محاســبه MD هدایــت 

شــده اســتخراج کنیــد.

توجه به راه اندازی مجدد شبیه سازی های محدود کننده حرکت? 
اطلاعــات مربــوط بــه مرحلــه و مرحلــه فعلــی شــبیه ســازی بــا محدودیــت هــای متحــرک در پرونــده راه انــدازی 

ــرا  ــه اج ــد تک ــد در چن ــی توانن ــا م ــازی ه ــبیه س ــن ش ــن، چنی ــوند. بنابرای ــی ش ــره م ــدد )state file( ذخی مج

ــورت  ــوند. در ص ــدازی ش ــاره راه ان ــدی colvars دوب ــده پیکربن ــان پرون ــتفاده از هم ــا اس ــتقیماً ب ــوند، و مس ش

ــه  ــد ب ــره نبای ــد targetNumSteps ،targetCenters و غی ــی مانن ــر پارامترهای ــدد، مقادی ــدازی مج راه ان

صــورت دســتی تغییــر کننــد.

محدودیت های متحرک: نمونه گیری چتری

ــد: در ایــن مــوارد  ــر کنن ــته تغیی ــد در مراحــل گسس ــت هــای هارمونیــک همچنیــن مــی توانن مراکــز محدودی

یــک شــبیه ســازی نمونــه چتــر یــک بعــدی انجــام مــی شــود. پنجــره هــای نمونــه بــرداری در شــبیه ســازی بــه 

ــتگی  ــان همبس ــی زم ــرای ارزیاب ــیر colvars، ب ــده مس ــتفاده از پرون ــا اس ــپس ب ــوند. س ــی ش ــام م ــب انج ترتی

ــوار مــورد علاقــه در هــر پنجــره، اســتفاده مــی شــود.  بیــن پنجــره هــای متوالــی، و محاســبه توزیــع فراوانــی ن

عــاوه بــر ایــن، توزیــع فرکانــس در یــک شــبکه از پیــش تعریــف شــده مــی توانــد بــه طــور خــودکار بــا اســتفاده از 

بایــاس هیســتوگرام بدســت آیــد )نــگاه کنیــد بــه 13.5.7(.

بــرای فعــال ســازی شــبیه ســازی نمونــه چتــر، مــی توانیــد از کلمــات کلیــدی مشــابه در قســمت قبــل اســتفاده 

کنیــد، عــاوه بــر ایــن مــوارد زیــر:

 S)تعداد مراحل فرمان(  targetNumStages

متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح غیر منفی

مقدار پیش فرض: 0

ــا ثابــت نیــرو بــه مقادیــر هــدف  توضیحــات: اگــر غیــر صفــر باشــد، تعــداد مراحلــی را کــه در آن مراکــز مهــار ی

 MDN آنهــا تغییــر مــی کنــد، تعییــن مــی کنیــد. اگــر صفــر باشــد، تغییــر مــداوم اســت. هــر مرحلــه مراحــل

targetNumSteps طــول مــی کشــد. بــرای نمونــه بــرداری از هــر دو انتهــای تحــول، شــبیه ســازی بایــد بــرای 

targetNumSteps × (targetNumStages + 1( اجــرا شــود.

تغییر نیروی ثابت? 

ثابت نیروی مهار هارمونیک ممکن است تغییر کند و به تعادل برسد ]65[.

 S)نیروی ثابت را به سمت این مقدار تغییر دهید(  targetForceConstant

متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

ــدار  ــن مق ــمت ای ــه س ــازی ب ــبیه س ــول ش ــی در ط ــد، ForceConstant فعل ــف ش ــی تعری ــات: وقت توضیح

ــود  ــی ش ــه م ــر targetForceExponent دیکت ــط پارامت ــرو توس ــت نی ــان ثاب ــل زم ــود. تکام ــی ش ــل م منتق

 targetNumSteps بــه تصویــر زیــر مراجعــه کنیــد(. بــه طــور پیــش فــرض، ثابــت در کل نیــرو در کل مراحــل(

تغییــر مــی کنــد. ایــن کار بــرای معرفــی یــا حــذف محدودیــت هــا بــه شــیوه مترقــی مفیــد اســت. اگــر 

targetNumStages روی یــک مقــدار غیــر صفــر تنظیــم شــود، ایــن تغییــر در مراحــل گسســته انجــام مــی 

شــود و هــر مرحلــه پایــدار targetNumSteps اســت. ایــن حالــت دوم ممکــن اســت بــرای محاســبه تغییــر 

ــرای  ــرد. ب ــورد اســتفاده قــرار گی ــا TI م ــت، در فرمالیســم هــای FEP ی ــا محدودی ــط ب ــرژی آزاد تطبیقــی ​​مرتب ان

راحتــی، کــد تخمینــی از مشــتقات انــرژی آزاد بــرای اســتفاده در TI را ارائــه مــی دهــد. محاســبه انــرژی کامــل 

تــر )بخصــوص در رابطــه بــا تجزیــه و تحلیــل همگرایــی(، در حالــی کــه توســط مــاژول Colvars مــورد اســتفاده 

قــرار نمــی گیــرد، مــی توانــد بــا پــردازش مســیر colvars انجــام شــود، اگــر colvarsTrajFrequency روی 

ــا ایــن وجــود، لازم بــه ذکــر اســت کــه محاســبات انــرژی بــدون محدودیــت  یــک مقــدار مناســب کــم باشــد. ب

بــا تعییــن یــک PMF بــرای مختصــات محــدود، مــی توانــد بــا اســتفاده از یــک مســیر غیرمســتقیم بــا کارآیــی 

ــود. ]65[ ــام ش ــتری انج بیش

 S)نمایانگر در وابستگی زمانی ثابت نیرو(  targetForceExponent

متن: هارمونیک
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مقادیر قابل قبول: اعشاری برابر یا بیشتر از 1.0

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحــات: ضریــب، α را در تابعــی کــه بــرای تغییــر مقــدار ثابــت نیــرو بــه عنــوان تابعــی از زمــان اســتفاده مــی 

کنــد، تعییــن مــی کنــد. نیــرو بــا توجــه بــه یــک پارامتــر جفــت ســازی λ تغییــر یافتــه اســت، بــه قــدرت α افزایــش 

یافتــه اســت: k0 - λα (k1 + k λ = k0(، جایــی کــه k ،k0 و k1 مقادیــر اولیــه، جریــان و نهایــی نیــروی ثابــت 

هســتند. . پارامتــر λ بصــورت خطــی از 0 تــا 1، همــوار، یــا در targetNumStages بــه طــور مســاوی بــا مراحــل 

ــی  ــد. هنگام ــی یاب ــل م ــا lambdaSchedule تکام ــده ب ــم ش ــواه تنظی ــه دلخ ــک برنام ــق ی ــا طب ــته، ی گسس

ــا ســرعت  کــه مقــدار اولیــه ثابــت نیــرو صفــر باشــد، یــک نمایانگــر بزرگتــر از 1.0 اثــرات معرفــی محدودیــت را ب

ــی در  ــچ خاصیت ــه هی ــد ک ــی ده ــان م ــد، و اطمین ــی کن ــع م ــی توزی ــتگی خط ــک وابس ــه ی ــبت ب ــتری نس بیش

مشــتقات انــرژی آزاد محدودکننــده بــا توجــه بــه لامبــدا مقــدار 4 یافتــه شــده اســت کــه در بعضــی از آزمایشــات 

نتایــج خوبــی کســب مــی کنــد.

 S)کنار گذاشته شده است TI تعداد مراحل از برآورد(  targetEquilSteps

متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

توضیحــات: تعــداد مراحــل موجــود در هــر مرحلــه را كــه تعــادل در نظــر گرفتــه مــی شــوند و از بــرآورد مشــتق 

انــرژی آزاد محــدود كننــده گــزارش شــده در خروجــی، تعریــف مــی كنــد.

 S)برنامه لامبدا نقاط برای تغییر ثابت نیرو(  lambdaSchedule

متن: هارمونیک

مقادیر قابل قبول: لیست اعداد واقعی بین 0 تا 1

 λ توضیحــات: اگــر همــراه بــا targetForceConstant مشــخص شــده باشــد، ترتیــب توالــی مقادیــر 

گسســته را كــه بــرای مراحــل مختلــف اســتفاده مــی شــود، تعییــن مــی كنیــد.

 Linear restraints 13.5.5
از روش بایــاس محــدود کننــده خطــی بــرای بــه حداقــل رســاندن یــک شــبیه ســازی اســتفاده مــی شــود. بــه طــور 

کلــی اســتحکام منحصــر بــه فــرد از بایــاس بــرای هــر مرکــز CV وجــود دارد، بــه ایــن معنــی کــه بایــد ثابــت باشــد 

کــه بایــاس قــدرت را بــه طــور خــاص بــرای مرکــز CV بدانیــد. ایــن ثابــت نیــرو را مــی تــوان بــا اســتفاده از آزمایــش 

ــتفاده از Pitera و  ــگام اس ــاً هن ــت. لطف ــش 13.5.6 یاف ــده در بخ ــح داده ش ــده ش ــت ش ــازی هدای ــبیه س ش

Chodera را ذکــر کنیــد ]66[.

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvars به تعریف :colvars

 S))kcal / mol( ثابت نیروی مقیاس پذیر(  forceConstant

متن: خطی

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحــات: ایــن یــک ثابــت نیــروی مقیــاس پذیــر بــرای تمایــل خطــی را تعریــف مــی کنــد. بــرای اطمینــان از 

ــور  ــه ط ــه ب ــر )ک ــک از colvars درگی ــر ی ــرای ه ــی ب ــر داخل ــدی، از نظ ــد بع ــای چن ــرای محدودیته ــتحکام ب اس

ــدون  ــر ب ــه ای کــه تمــام colvars بطــور مؤث ــه گون پیــش فــرض 1 اســت( از نظــر داخلــی تقســیم مــی شــود، ب

ــتند. ــب هس ــدازه متناس ــاد و از ان ابع

 S)مراکز مهار خطی اولیه(  centers

متن: خطی

colvar مقادیر قابل قبول: لیست جدا از فضا از مقادیر

توضیحــات: مراكــز )مقادیــر تعــادل( محدودیــت در اینجــا وارد مــی شــوند. تعــداد مقادیــر بایــد تعــداد colvar هــای 

ــر باشــد، یــک مقــدار  ــا یــک بــردار، و اگــر مقــدار آن براب درخواســتی باشــد. در صــورت بازگشــت یــک بــردار واحــد ی

اعشــاری عــدد اعشــاری را نشــان مــی دهــد. یــک کواترنیــون چرخشــی را برمــی گردانــد. اگــر یــک colvar تناوبــی یــا 

تقــارن داشــته باشــد، نزدیکترین تصویــر آن به مرکز مهار هنگام محاســبه پتانســیل خطــی در نظر گرفته می شــود.

Adaptive Linear Bias/Experiment Directed Simulation 13.5.6
ــگام  ــاً هن ــد. لطف ــت نیــروی متغیــر را اعمــال میکن ــا ثاب ــاس خطــی ب ــک بای شــبیه ســازی جهــت آزمایــش از ی

ــا  ــا ب ــت در اینج ــروی ثاب ــع، نی ــاف آن مرج ــر خ ــد. ب ــتناد کنی ــت و وث ]67[ را اس ــی، وای ــن ویژگ ــتفاده از ای اس

width مطابــق بــا بایــاس colvar مقیــاس بنــدی مــی شــود. در White and Voth، هــر ثابــت نیــرو توســط 

ــس از  ــود، پ ــی ش ــل م ــی تبدی ــل خط ــک تمای ــه ی ــاس ب ــود. بای ــی ش ــدی م ــاس بن ــم colvars مقی ــز تنظی مرک

آن ایــن حداقــل تمایــل ممکــن خواهــد بــود. شــما همچنیــن ممکــن اســت شــبیه ســازی را متوقــف کنیــد، 

واســطه ثابــت نیــرو )ForceConst( موجــود در فایــل مســیر colvars را بگیریــد و ســپس یــک بایــاس خطــی 

را بــا آن ثابــت اعمــال کنیــد. تمــام یادداشــت هــا در مــورد واحدهــای شــح داده شــده در بخــش هــای 13.5.5 
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و 13.5.4 نیــز در اینجــا اعمــال مــی شــود. ایــن یــک شــبیه ســازی معتبــر از هیــچ گــروه خــاص آمــاری نیســت و 

فقــط یــک الگوریتــم بهینــه ســازی اســت تــا زمانــی کــه بایــاس همگــرا شــود.

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvars به تعریف :colvars

 S)مراکز متغیر جمعی(  centers

alb :متن

colvar مقادیر قابل قبول: لیست جدا از فضا از مقادیر

توضیحــات: مركــز مــورد نظــر )مقادیــر تعادلــی( كــه در طــی بایــاس خطــی تطبیقــی جســتجو مــی شــود. تعــداد 

 colvar ــر ــت اگ ــاری اس ــدار اعش ــک مق ــدار ی ــر مق ــد. ه ــتی باش ــای درخواس ــداد colvar ه ــد تع ــر بای مقادی

مربوطــه یــک اســکالر را برگردانــد، یــک ســه تایــی )x, y, z(  اگــر یــک بــردار واحــد یــا یــک بــردار و یــک کوادراپلــت 

ــته  ــارن داش ــا تق ــی ی ــک colvar تناوب ــر ی ــد. اگ ــی را میچرخان ــون چرخش ــک کواترنی ــر آن ی q3 ,q2 ,q1 ,q0( اگ

باشــد، نزدیکتریــن تصویــر آن بــه مرکــز مهــار هنــگام محاســبه پتانســیل خطــی در نظــر گرفتــه مــی شــود.

 S)مدت زمان بروزرسانی ها(  updateFrequency

alb :متن

مقادیر قابل قبول: یک عدد صحیح

توضیحــات: ایــن، N، تعــداد مراحــل شــبیه ســازی اســت کــه بــرای اســتفاده از هر بــه روزرســانی بایاس اســتفاده 

مــی شــود. ایــن تعییــن مــی کنــد کــه سیســتم پــس از تغییــر در نیــروی ثابــت )N / 2(، چقــدر طــول مــی کشــد 

تــا تعــادل برقــرار شــود، چــه مــدت آمــار بــرای یــک تکــرار جمــع آوری مــی شــود )N / 2(، و چقــدر ســریع انــرژی 

بــه سیســتم اضافــه مــی شــود )حداکثــر، 2N / A، کــه در آن A forceRange اســت(. تــا زمانــی کــه ثابــت نیــرو 

همگــرا نشــود، روشــی کــه شــح داده شــده روشــی بهینــه ســازی اســت و نــه یکپارچــه ســازی یــک مجموعــه 

آمــاری خــاص. ایــن مهــم اســت کــه هــر مرحلــه بایــد از مرحلــه آخــر بــا هــم مرتبــط نباشــد تــا تکرارهــا مســتقل 

باشــد. بنابرایــن، N بایــد حداقــل دو برابــر زمــان همبســتگی متغیــر جمعــی باشــد. همچنیــن سیســتم بایــد 

بتوانــد انــرژی را بــه همــان ســرعت N / 2 از بیــن ببــرد، کــه مــی تــوان بــا تنظیــم پارامترهــای ترموســتات نیــز ایــن 

کار را انجــام داد. از نظــر عملــی، N بــا موفقیــت قابــل توجهــی کوتــاه تــر از زمــان همبســتگی متغیرهــای جمعــی 

متمایــل آزمایــش شــده و هنــوز بــه درســتی همگــرا شــده اســت.

 S)دامنه مورد انتظار ثابت نیرو در واحدهای انرژی(  forceRange

alb :متن

مقادیر قابل قبول: لیستی از اعداد اعشاری از فضای جدا

kbT 3 :مقدار پیش فرض

توضیحــات: ایــن بزرگتریــن مقــدار ثابــت نیــرو اســت کــه فــرد انتظــار دارد. اگــر ایــن پارامتــر خیلــی کــم باشــد، 

شــبیه ســازی همگــرا نمــی شــود. اگــر خیلــی زیــاد باشــد، شــبیه ســازی باعــث مــی شــود زمــان کاوش مقادیــر 

kbT 3 بســیار بــزرگ تلــف شــود. مقــدار

در سیســتمهای ارائــه شــده بــه عنــوان گزینــه اول خــوب عمــل کــرده اســت. ایــن پارامتــر در طــول یــک شــبیه 

ــد بــرای forceRange قابــل  ــا تنظیــم مــی شــود. فایــده ایــن اســت کــه یــک حــدس ب ســازی بــه صــورت پوی

اصــاح اســت. بــا ایــن وجــود، ایــن مــی توانــد باعــث شــود مقادیــر زیــادی انــرژی بــا گذشــت زمــان بــه سیســتم 

اضافــه شــود. بــرای جلوگیــری از ایــن بروزرســانی پویــا، hardForceRange yes را بــه عنــوان پارامتــر اضافــه 

کنیــد

 S)حداکثر سرعت تغییر نیرو ثابت است(  rateMax

alb :متن

مقادیر قابل قبول: لیستی از اعداد واقعی فضای مجزا

توضیحــات: ایــن پارامتــر اختیــاری کنتــرل مــی کنــد کــه از ایــن تمایــل چــه مقــدار انــرژی بــه سیســتم اضافــه 

ــث  ــد باع ــی توان ــس و forceRange م ــانی فرکان ــه روزرس ــه از ب ــور جداگان ــه ط ــن کار ب ــم ای ــود. تنظی ــی ش م

ایجــاد تغییــرات بــزرگ در تمایــل شــود امــا بــا ســرعت پاییــن Max مانــع از تغییــرات بــزرگ انــرژی مــی شــود کــه 

مــی توانــد منجــر بــه بــی ثباتــی در شــبیه ســازی شــود.

 Multidimensional histograms 13.5.7
از ویژگــی هیســتوگرام بــرای ضبــط توزیــع مجموعــه ای از متغیرهــای جمعــی در قالــب یــک نمــودار N-بعــدی 

اســتفاده مــی شــود. ایــن عملکــرد بــه عنــوان یــک »بایــاس متغیــر جمعــی« عمــل مــی کنــد و بــا اضافــه کــردن 

یــک بلــوک هیســتوگرام بــه پرونــده پیکربنــدی Colvars فراخوانــی مــی شــود.

 colvar extensions ماننــد هــر روش دیگــر بایــاس و تجزیــه و تحلیــل، هنگامــی کــه یــک هیســتوگرام بــه یــک

system )13.2.4( اعمــال مــی شــود، بــه جــای مختصــات »درســت« بــه مقــدار مختصــات ســاختگی دســت 

پیــدا می‌کنــد. هیســتوگرام مشــترک colvar »درســت« و مختصــات ســاختگی را مــی تــوان بــا مشــخص کــردن 

نــام colvar دو بــار در یــک ردیــف در پارامتــر colvars بدســت آورد: نمونــه اول بــه عنــوان colvar »درســت«، 

و دوم بــه عنــوان ســاختگی درک مــی شــود. 

عــاوه بــر نــام پارامترهــای رایــج و colvars کــه در بــالا توضیــح داده شــد، یــک بلــوک هیســتوگرام مــی توانــد 

پارامتــر زیــر را تعریــف کنــد:

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvars به تعریف :colvars

 S)فرکانس )در زمان بندی( که در آن پرونده های هیستوگرام تجدید می شوند(  outputFreq

زمینه: هیستوگرام

مقادیر قابل قبول: عدد صحیح مثبت

colvarsRestartFrequency :مقدار پیش فرض

توضیحــات: داده هــای هیســتوگرام در فاصلــه زمانــی معیــن بــه پرونــده هــا نوشــته مــی شــوند. مقــدار 0 ایجــاد 

ــده  ــوز در پرون ــرای ادامــه یــک شــبیه ســازی هن ــد )توجــه: همــه داده هــا ب ایــن فایــل هــا را غیرفعــال مــی کن

مــورد گنجانــده شــده انــد(

 S)هیستوگرام را روی یک فایل بنویسید(  outputFile
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زمینه: هیستوگرام

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

outputName. <name> .dat :مقدار پیش فرض

 outputFreq توضیحــات: نــام فایــل حــاوی داده هــای هیســتوگرام )قالب چند ســتونی(، کــه در هــر مرحلــه از

نوشته‌می‌شــود. بــرای مــورد ویــژه 2 متغیــر، ممکــن اســت از Gnuplot بــرای تجســم ایــن پرونــده اســتفاده 

. د شو

 S)هیستوگرام را روی یک فایل بنویسید(  outputFileDX

زمینه: هیستوگرام

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

outputName. <name> .dat :مقدار پیش فرض

 outputFreq که در هــر مرحلــه از ،)OpenDX توضیحــات: نــام فایــل حــاوی داده هــای هیســتوگرام )فرمــت

نوشــته می‌شــود. بــرای مــورد ویــژه دارای 3 متغیــر، ممکــن اســت از VMD بــرای تجســم ایــن پرونــده اســتفاده 

شود.

 S ــر ــک متغی ــدد از ی ــاهدات متع ــوان مش ــه عن ــردار ب ــای ب ــا متغیره gatherVectorColvars  )ب

ــد؟( ــار کنی ــاس رفت مقی

زمینه: هیستوگرام

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحات: وقتی این گزینه روشن است، اجزای یک colvar چند بعدی

ــا یــک بــردار از اعــداد مقیــاس داده  ــه عنــوان مثــال یکــی از آنهــا مبتنــی بــر cartesian, distancePairs ی )ب

ــار مــی  ــر رفت ــوان مشــاهدات متعــدد از یــک متغیــر مقیــاس پذی ــه عن شــده توســط scriptedFunction( ب

شــوند. ایــن نتیجــه مــی دهــد کــه هیســتوگرام بــرای هــر مرحلــه شــبیه ســازی یــا تکــرار بروزرســانی CV چندیــن 

بــار جمــع مــی شــود(. وقتــی چندیــن متغیــر بــردار در هیســتوگرام گنجانــده شــود، اینهــا بایــد از طــول یکســانی 

ــه  ــب س ــه ترتی ــر ξ، λ و τ ب ــال، اگ ــوان مث ــه عن ــوند. ب ــی ش ــع م ــم جم ــا ه ــا ب ــزای آنه ــرا اج ــند، زی ــوردار باش برخ

متغیــر ابعــاد 5، 5 و 1 هســتند، بــرای هــر تکــرار 5 ســه قطعــه )i) (،i ،1 = ξ i، λi=1.... 5 )در یــک هیســتوگرام ســه 

بعــدی جمــع مــی شــوند.

 S بــا متغیرهــای بــردار بــه عنــوان مشــاهدات متعــدد از یــک متغیــر مقیاس‌پذیــر برخــورد(  weights

) ؟ کنید

زمینه: هیستوگرام

مقادیر قابل قبول: لیست اعشار جدا شده با اسپیس

مقدار پیش فرض: تمام وزنهای برابر با 1

ــا وزن  ــدی ب ــد بع ــر Colvar چن ــزای ه ــت، اج ــن اس ــهembVectorColvars روش ــی ک ــات: هنگام توضیح

ــان  ــه در هم ــتند ک ــی هس ــه دکارت ــر جداگان ــر x و y دو متغی ــال، اگ ــوان مث ــه عن ــوند. ب ــی ش ــع م ــاوت جم متف

گــروه اتــم هــا تعریــف شــده انــد، هیســتوگرام مربــوط بــه 2D را مــی تــوان بــر اســاس هــر اتــم وزن کــرد: بــرای 

محاســبه نقشــه چگالــی الکترونــی، مــی تــوان از وزنهــا ]$sel get atomicnumber[ در تعریــف هیســتوگرام 

اســتفاده کــرد.

تعریف شبکه برای هیستوگرام های چند بعدی? 

 lowBoundary، upperBoundary ــای ــتوگرام از پارامتره ــک، هیس ــای ABF و متادینامی ــد نموداره مانن

 }...{ histogramGrid rid و عــرض بــرای تعریــف شــبکه خــود اســتفاده مــی کنــد. اگــر یــک بلــوک پیکربنــدی

در پیکربنــدی هیســتوگرام فراهــم شــود، ایــن مقادیــر قابــل رد شــدن هســتند. گزینــه هــای پشــتیبانی شــده در 

ایــن بلــوک تنظیمــات عبارتنــد از:

 S)مرزهای پایین شبکه(  lowerBoundaries

histogramGrid :زمینه

مقادیر قابل قبول: لیست اعشار جدا شده با اسپیس

توضیحــات: ایــن گزینــه کوچکتریــن مرزهــای شــبکه را تعییــن مــی کنــد، و هــر مقــدار تغریــف شــده بــا کلمــه 

ــن  ــگام روش ــه در هن ــید ک ــته باش ــه داش ــرد. توج ــده می‌گی ــر colvar را نادی ــدی lowerBoundary از ه کلی

بــودن gatherVectorColvars، هــر متغیــر بــردار بطــور خــودکار بــه عنــوان یــک مقیــاس ســنج رفتــار مــی 

شــود و بــرای آن بایــد یــک مقــدار واحــد ارائــه شــود.

 SlowerBoundaries مشابه با :upperBoundaries

 SlowerBoundaries مشابه با :widths

Probability distribution-restraints 13.5.8
بایــاس histogramRestraint پتانســیل مــداوم بســیاری از متغیرهــا )یــا یــک متغیــر تــک بعــدی( را 
بــا هــدف بــاز تولیــد یــک توزیــع آمــاری یــک بعــدی کــه توســط کاربــر ارائــه مــی شــود، پیــاده ســازی مــی کنــد. 

متغیرهــایξM, ...,M (ξ1( بــه عنــوان مشــاهدات متعــدد از یــک متغیــر تصادفــی ξ با توزیــع احتمال ناشــناخته 

تفســیر مــی شــوند. ایــن پتانســیل هنگامــی بــه دســت مــی آیــد کــه هیســتوگرام h (ξ(، بــه عنــوان مجموعــه ای 

:)ξ( h0 تخمیــن زده شــود کــه برابــر اســت بــا هیســتوگرام مرجــع )ξM, ...,ξ1( از توابــع گاوس بــا محوریــت

ایــن بایــاس هنگامــی کــه در ترکیــب بــا متغیــر چندبعــدی distancePairs اســتفاده مــی شــود، ایــن الگوریتــم 
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ــر آزمایــش هــای ESR / DEER کــه توســط Shen et al منتشــر شــده اســت، پیــاده ســازی  تصفیــه را در براب

مــی کنــد.

ــد  ــی کن ــار م ــه‌ی gatherVectorColvars رفت ــا گزین ــتوگرام ب ــاس هیس ــا بای ــابه ب ــور مش ــه ط ــاس ب ــن بای ای

بــا ایــن تفــاوت مهــم کــه همــه متغیرهــا جمــع مــی شــوند، در نتیجــه یــک هیســتوگرام یــک بعــدی ایجــاد مــی 

شــود. نســخه هــای آینــده شــامل پشــتیبانی از هیســتوگرام هــای چنــد بعــدی خواهــد بــود.

لیست گزینه ها به شرح زیر است:

 Sتعریف نام )روشهای بایاس و تحلیل( را ببینید :name

 Sروشهای بایاس و تحلیل( مراجعه کنید( colvar به تعریف :colvars

 Sروشهای تمایل و تحلیل( مراجعه کنید( outputEnergy به تعریف :outputEnergy

 S)colvar  مرز پایینی شبکه(  lowerBoundary

histogramRestraint :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری

توضیحــات: پاییــن تریــن فاصلــه زمانــی را کــه توزیــع مرجــع ξ( h0( تعریــف شــده اســت تعریــف مــی کنــد. دقیقــاً 

یــک مقــدار بایــد ارائــه شــود، زیــرا فقــط نســخه هــای یــک بعــدی توســط نســخه فعلــی پشــتیبانی مــی شــوند.

 SLowBoundary مشابه با :upperBoundary

 Scolvar عرض شبکه  width

histogramRestraint :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

توضیحات: فاصله شبکه را در جایی که توزیع مرجع ξ( h0( تعریف شده تعریف می کند.

 S)انحراف استاندارد از گاوسی تقریبی(  gaussianSigma

histogramRestraint :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: عرض 2

توضیحات: پارامتر σ را در eq تعریف می کند. 13.28.

 S))kcal / mol( ثابت نیرو(  forceConstant

histogramRestraint :زمینه

مقادیر قابل قبول: اعشاری مثبت

مقدار پیش فرض: 1.0

توضیحات: پارامتر k را در معادله ۱۳.۲۷  تعریف می‌کند.

 S))ξ( h0 هیستوگرام مرجع(  refHistogram

histogramRestraint :زمینه

مقادیر قابل قبول: لیست اعشار مثبت از M جدا شده با اسپیس

ــی اســتفاده مــی شــود، یعنــی  ــه مــی دهــد. کنوانســیون نقطــه میان ــی ارائ ــر ξ( h0( را متوال توضیحــات: مقادی

 )ξ( h0 2 اســت. اگــر انتگــرال/ξ = lowerBoundary+width اولیــن نکتــه ای کــه بایــد در آن وارد شــود بــرای

بــه ۱ نرمالســازی نشــده باشــد، ξ( h0( قبــل از اســتفاده بطــور خــودکار از بیــن مــی رود.

 S))ξ( h0 هیستوگرام مرجع(  refHistogramFile

histogramRestraint :زمینه

UNIX مقادیر قابل قبول: نام پرونده

بــا  فــرد  بــه  منحصــر  )متقابــل  مربوطــه  پرونــده  محتویــات  عنــوان  بــه  را   )ξ(  h0 مقادیــر  توضیحــات: 

refHistogram( ارائــه مــی دهــد. قالــب آن از نــوع فایــل متنــی اســت کــه هــر ســطر حــاوی مقادیــر فضــای 

ξ و ξ( h0( اســت. همــان عــرف عــددی ماننــد refHistogram اســتفاده مــی شــود. جــدا شــده از 

 S)بنویسید )h (ξ بطور دوره ای هیستوگرام آنی(  writeHistogram

متن: متادینامیک

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت وجــود، histogram h (ξ( در هــر مرحلــه colvarsRestartFrequency روی فایلــی 

بــا نــام outputName. <name>.hist.dat نوشــته می‌شــود. ایــن بــرای تشــخیص همگرایــی h (ξ( در 

برابــر ξ( h0( مفیــد اســت.

 Scripted biases 13.5.9
بــه جــای اســتفاده از روشــهای بایــاس کــه در بــالا توضیــح داده شــد، مــی تــوان از تعصبــات ارائــه شــده در زمــان 

اجــرا بــه عنــوان اســکریپت Tcl اســتفاده کــرد. ایــن گزینــه، همچنیــن در NAMD موجــود اســت، مــی توانــد 

بــرای تســت یــک الگوریتــم جدیــد کــه در یــک شــبیه ســازی MD مــورد اســتفاده قــرار مــی گیــرد، مفیــد باشــد.

 S)فعال کنید Colvar نیروهای سفارشی و نوشتاری را روی(  scriptedColvarForces

متن: جهانی

boolean :مقادیر قابل قبول

مقدار پیش فرض: خاموش است

توضیحــات: در صــورت فعــال بــودن ایــن پرچــم، یــک روش Tcl بــا نــام calc_colvar_forces کــه یــک 

پارامتــر را بپذیــرد، بایــد توســط کاربــر تعریــف شــود. ایــن کار در هــر زمــان، بــا شــماره مرحلــه فعلــی بــه عنــوان 

پارامتــر، بیــن محاســبه colvarهــا و اســتفاده از نیروهــای بایــاس اجــرا مــی شــود. ایــن روش ممکــن اســت از 

دســتور cv بــرای دسترســی بــه مقادیــر colvars و اعمــال نیــرو بــر روی آنهــا اســتفاده کنــد، و بــه طــور موثــری 

ــد. ــف کن ــی را تعری ــی سفارش ــر جمع ــای  متغی بایاس‌ه
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Set up VMD sections

Chapter 14

VMD بخش‌هــای  تنظیــم 
فصـــــــل چهاردهــــم

چندیــن روش بــرای تغییــر رفتــار VMD از تنظیمــات پیــش فــرض وجــود دارد، هــم در نحــوه شــروع برنامــه و هــم در نحــوه رفتــار برنامــه 

 VMD در طــی یک جلســه. در ایــن فصــل فایلهــای داده، گزینــه هــای خــط فرمــان و متغیرهــای محیطــی کــه بــرای تنظیــم یک بخــش

اســتفاده مــی شــوند، توصیــف شــده اســت.

ــر تنظیــم  ــا ســلیقه خــاص هــر کارب ــار اولیــه VMD را در ابتــدا کنتــرل مــی کننــد و ممکــن اســت متناســب ب ایــن فایل‌هــا ظاهــر و رفت

 usr / / ًقــرار مــی گیرنــد )در یونیکــس ایــن معمــولا VMD شــوند. نســخه هــای پیــش فــرض ایــن پرونــده هــا در دایرکتــوری نصــب

local / lib / vmd اســت، در وینــدوز ایــن بــه طــور پیــش فــرض در C: \ Program Files \ University of Illinois \ VMD(. هــر 

کاربــر ممکــن اســت نســخه هــای خــود را در مــورد برخــی از ایــن فایل‌هــا مشــخص کنــد، امــا اگــر ایــن کار انجــام نشــود، از دســتورات و 

مقادیــر موجــود در فایــل هــای پیــش فــرض اســتفاده مــی شــود. بــه ایــن ترتیــب، یــک مدیــر ممکــن اســت رفتــار پیــش فــرض VMD را 

بــرای همــه کاربــران تنظیــم کنــد، در حالــی کــه هــر کاربــر ایــن گزینــه داده می‌شــود کــه هرطــور بخواهــد رفتــار پیش‌فــرض را تغییــر دهد.

ــا  ــان ی ــط فرم ــای خ ــه ه ــتفاده از گزین ــه اس ــود، از جمل ــم ش ــد روش تنظی ــه چن ــت ب ــن اس ــز ممک ــم نی ــل تنظی ــر قاب ــن پارامت چندی

ــن(: ــه کمتری ــدم ب ــن تق ــت )بالاتری ــر اس ــح زی ــه ش ــها ب ــن روش ــدم ای ــب تق ــط. ترتی ــای محی متغیره

گزینه های خط فرمان.? 

تنظیمات متغیر محیط? 

پیــش فــرض داخلــی، همانطــور کــه توســط پارامترهــای قابــل تنظیــم مشــخص شــده اســت. اینهــا فقــط درصورتــی اســتفاده مــی ? 

شــوند کــه هیــچ مقــدار دیگــری توســط ســایر روشــهای ذکــر شــده در ایــن لیســت مشــخص نشــده باشــد. راهنمــای نصــب نحــوه 

تغییــر ایــن مقادیــر پیــش فــرض هنــگام تهیــه VMD را شــح مــی دهــد.

   VMD 14.1 گزینه‌های خط فرمان  

زمــان شــروع، گزینــه هــای خــط فرمــان زیــر ممکــن اســت بــه VMD داده شــود. توجــه داشــته باشــید کــه اگــر گزینــه خــط دســتوری بــا 

یــک خــط تیــره )-( شــروع نمــی شــود و جزئــی از گزینــه دیگــر نیســت، فــرض مــی شــود کــه نــام یــک فایــل اســت و پســوند آن بــا پســوندی 

Unix کــه توســط افزونــه مناســب ثبــت شــده اســت مطابقــت دارد. بنابرایــن، دســتور

vmd molecule.pdb

VMD را شروع کرده و یک مولکول را از پرونده molekule.pdb بارگذاری می کند، در حالی که این دستور

vmd molecule.psf molecule.dcd

 VMD ســاختار مربوطــه و فایل‌هــای مختصــات  در همــان مولکــول قــرار داده‌خواهــد شــد. در سیســتم عامــل وینــدوز، بایــد فراخوانــی

را بــا دســتور شــروع وینــدوز شــروع کنیــد

start vmd molecule.pdb

 S.خلاصه گزینه های خط فرمان را روی کنسول چاپ کنید :h | --help-

 S پــس از اجــرای اولیــه، دســتورات متــن را بــا نــام فایــل اجــرا کنیــد و ســپس عملکــرد :e filename-

طبیعــی را از ســر بگیریــد.

 S در صورت( e- بعــد از شــروع، قبــل از اجــرای دســتورات در فایــل مشــخص شــده توســط :python-
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وجــود(، بــه مفســر پایتــون برویــد و مفســر متــن را در حالــت پایتــون بگذاریــد.

 S ــل ــام فای ــوند ن ــل از پس ــوع فای ــد. ن ــری کنی ــداز بارگی ــده را در راه ان ــخص ش ــل مش filename: فای

ــده حــاوی 4 حــرف  ــام پرون ــام فایــل وجــود نداشــته باشــد، و ن مشــخص خواهــد شــد؛ اگــر پســوند ن

باشــد، فــرض بــر ایــن اســت کــه کــد دسترســی PDB اســت و بــر ایــن اســاس بارگیــری مــی شــود. در 

ــود. ــرض می‌ش ــت PDB ف ــورت فرم ــن ص ــر ای غی

 S.فایل مشــخص شــده را با اســتفاده از نوع فایل داده شده بارگیری کنید :filetype> filename<-

 S .ــت ــرض اس ــش ف ــن پی ــد. ای ــذاری کنی ــول بارگ ــان مولک ــدی را در هم ــای بع ــده ه ــام پرون -f: تم

 pdb-f.2 pdb.1 vmd -f ،ایجــاد مــی شــود. بنابرایــن f- ــد بــرای هــر فراخوانــی از یــک مولکــول جدی

pdb.1 pdb.3 و pdb.2 را در همــان مولکــول و pdb.3 در یــک مولکــول متفــاوت قــرار مــی دهــد.

 S تمــام پرونــده هــای بعــدی را در مولکــول هــای جداگانــه بارگیــری کنیــد. بــرای بارگیــری :m-

ــار در خــط  ــا چنــد فایــل ممکــن اســت گزینــه هــای -f و -m چندیــن ب چندیــن مولکــول حــاوی یــک ی

ــود. ــخص ش ــان مش فرم

 S نــوع نمایــش گرافیکــی مــورد اســتفاده :> dispdev < win | text | cave | caveforms | none-

را مشــخص کنیــد. دســتگاههای نمایشــگر احتمالــی شــامل مــوارد زیــر اســت:

win: یک پنجره نمایش گرافیکی استاندارد.� 

text: پنجره نمایش گرافیکی را ارائه نکنید.� 

cave: از محیــط مجــازی CAVE بــرای نمایــش اســتفاده کنیــد، وینــدوز غیرفعــال � 

اســت.

caveforms: از محیــط مجــازی CAVE بــرای نمایــش اســتفاده کنیــد و وینــدوز را � 

فعــال کنیــد. ایــن بــا اســتفاده از -display machine مفیــد اســت: 0 بــرای نمایــش از 

راه دور وینــدوز هنــگام CAVE از صفحــه محلــی اســتفاده مــی کنــد.

 �.text همانند :none

بــا اســتفاده از گزینــه هــای متــن -dispdev و -e  مــی تــوان از VMD بــه عنــوان فیلتــر بــرای تبدیــل پرونــده هــای مختصــات بــه تصاویر 

ارائــه شــده اســتفاده کرد.

 S.را مشخص کنید VMD فاصله از صفحه تصویر :dist z-

 S.را مشخص کنید VMD ارتفاع صفحه تصویر :height y-

 S تعــداد پیکســل )x، y( ــد. موقعیــت -pos x y: موقعیــت پنجــره نمایــش گرافیــک را مشــخص کنی

هــا از گوشــه ســمت چــپ پاییــن صفحــه نمایــش تــا گوشــه ســمت چــپ پاییــن پنجــره گرافیکــی اســت.

 S.اندازه را در پیکسل در پنجره نمایش گرافیکی را مشخص کنید :size x y-

 S.را در هنگام راه اندازی نمایش ندهید VMD عنوان :nt-

 S خــارج شــوید. بــه عنــوان مثــال، وقتــی یــک VMD از ،stdin در EOF هنــگام رســیدن :eofexit-

 vmd -dispdev text -eofexit < input.tcl هدایــت مــی شــود. ترکیــب متــن VMD اســکریپت بــه

output.log < بــرای اســکریپت نویســی حالــت دســته ای39 مفیــد اســت.

39  . batch mode scripting

 S ــام فایــل بــه عنــوان اســکریپت فرمــان راه -startup filename: بــه جــای فایــل پیــش فــرض از ن

ــل. ــا vmd.rc فای ــد.vmdrc ی ــتفاده کنی ــدازی VMD اس ان

 S ــن ــم Tcl ای ــد. مترج ــل کنی ــن منتق ــم مت ــه مترج ــدی را ب ــان بع ــط فرم ــای خ ــان ه -args: آرگوم

آرگومــان هــا را در متغیــر لیســت argv ذخیــره مــی کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، هیــچ اســتدلالی در ایــن 

متغیــر ذخیــره نمــی شــود.

 S خروجــی پیــام هــای اشــکال زدایــی را روشــن کنیــد و بــه صــورت اختیــاری ســطح :debug [level-

اشــکال زدایــی فعلــی را تنظیــم کنیــد )1 = چنــد پیــام ... 5 = بســیاری از پیام های شــفاهی(. توجه داشــته 

ــده شــده باشــد. ــه اشــکال زدایــی گنجان ــا گزین ــد اســت کــه VMD ب ــی مفی باشــید ایــن تنهــا در صورت

   Environment Variables 14.2 )متغیرهای محیطی(   

چندیــن متغیــر محیطــی توســط VMD بــرای تعییــن محــل پرونــده هــا و فهرســت هــای خــاص اســتفاده مــی شــود. ایــن متغیرهــا از 

طریــق آرایــه env بــرای رابــط متــن قابــل دسترســی هســتند. ایــن متغیرهــا عبارتنــد از:

 S بــرای نمایــش ویندوزهــا و VMD کــه X-Windows تنهــا بــا یونیکــس( نمایشــگر( :DISPLAY

منوهــای VMD و همچنیــن پنجــره گرافیکــی بایــد از آن اســتفاده کنــد. اگــر ایــن متغیــر محیــط توســط 

VMDGDISPLAY نادیــده گرفتــه نشــود، تمــام ویندوزهــای VMD به این نمایشــگر هدایت می شــوند.

 S ماننــد ایــن فایــل راهنمــا( و اجرایــی بــا( VMD دایرکتــوری حــاوی پرونــده هــای داده :VMDDIR

معمــاری خــاص. بــه طــور پیــش فــرض، ایــن / usr / local / lib / vmd در سیســتم هــای یونیکــس و 

C: \ Program Files \ University of Illinois \ VMD در سیســتم هــای وینــدوز اســت.

 S بایــد بــرای پرونــده هــای داده موقــت اســتفاده کنــد. بــه VMD دایرکتــوری کــه :VMDTMPDIR

طــور پیــش فــرض، ایــن / tmp، یــا / usr / tmp در سیســتم هــای یونیکــس و C: \ در وینــدوز اســت.

 S بــرای منبــع C-shell فقــط یونیکــس( نــام یــک اســکریپت( :VMDCUSTOMIZESTARTUP

ــد  ــتوراتی باش ــامل دس ــد ش ــی توان ــته م ــکریپت پوس ــن اس ــی VMD. ای ــد واقع ــرای فرآین ــل از اج قب

کــه بــرای اجــرای فضــا مخصــوص ماشــین، گرافیــک و ســایر تنظیمــات لازم بــرای اجــرای VMD لازم 

اســت. ایــن مــی توانــد هــر چیــزی از یــک اســکریپت ســاده باشــد کــه پــورت ســریال مناســب بــرای یــک 

ــد یــک اســکریپت پیچیــده بــرای  ــا مــی توان ــان تنظیــم مــی کنــد، ی ــام میزب ــر اســاس ن Spaceball را ب

ــتریو  ــای اس ــی ه ــدی ویژگ ــی، پیکربن ــتم نمایش ــه سیس ــور، ورود ب ــتم پروژکت ــک سیس ــردن ی ــن ک روش

فریــم لاک چنــد صفحــه نمایــش و غیــره باشــد.

 S ــل ــرای تبدی ــط VMD ب ــه توس ــه babel، ک ــل برنام ــام فای ــل و ن ــیر کام VMDBABELBIN: مس

ســاختار / مختصــات فایلهــای مولکولــی بــه فایل‌هــای PDB کــه VMD در واقــع مــی توانــد از آن 

ــدازی  ــکریپت راه ان ــد، اس ــده باش ــم نش ــح تنظی ــن صری ــت. اگــر ای ــد، اســتفاده شــده اس اســتفاده کن

VMD ســعی در یافتــن babel در مســیر فعلــی خواهــد کــرد. اگــر babel یافــت نشــد یــا نصــب نشــده 

اســت، VMD قــادر بــه خوانــدن قالــب هــای پرونــده مولکولــی غیــر از فایلهــای PDB، PSF و باینــری 
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ــد بــود. DCD نخواه

 S مشــخص کننــده انتخــاب فایــل بــرای بارگیــری و ذخیــره فایلهــا از رابــط :VMDFILECHOOSER

ــتقل  ــل مس ــده فای ــاب کنن ــه از انتخ ــد ک ــا FLTK باش ــد ی ــن بای ــر، ای ــال حاض ــی. در ح ــری گرافیک کارب

ــا TK اســتفاده مــی کنــد کــه از انتخــاب پرونــده Tk اســتفاده مــی کنــد. انتخــاب فایــل  پلتفــرم Fltk ی

Tk بــه طــور پیــش فــرض اســت و از یــک رابــط بومــی وینــدوز در سیســتم عامــل هــای وینــدوز اســتفاده 

مــی کنــد. انتخــاب کننــده فایــل Fltk در تمــام سیســتم عامــل هــا یکســان بــه نظــر مــی رســد، از تکمیــل 

ــای  ــط ه ــرای محی ــن ب ــب تری ــالاً مناس ــدارد، و احتم ــو را ن ــروف درای ــا ح ــد ام ــی کن ــتیبانی م ــه پش برگ

یونیکــس اســت. انتخــاب فایــل مــی توانــد در هــر زمــان بــا تغییــر متغیــر محیــط )بــه عنــوان مثــال، در 

ــرد. ــرار گی ــر ق ــان موردنظ ــر زم ــم env (VMDFILECHOOSER) FLTK( در ه Tcl، تنظی

 S هنــگام VMD را کــه CPU یــا هســته هــای CPU حداکثــر تعــداد :VMDFORCECPUCOUNT

اجــرا بــر روی سیســتم رایانــه ای چنــد پردازنــده یــا چنــد هســته ای بایــد اســتفاده کنــد را مشــخص مــی 

کنــد. بــه طــور پیــش فــرض، VMD از تمــام پردازنــده هــای موجــود در دســتگاه میزبــان اســتفاده مــی 

کنــد. ایــن گزینــه مــی توانــد بــرای جلوگیــری از اشــغال زیــاد CPU بــا  VMD   یــا ســاکن مانــدن  آن بــا 

سیاســت هــای واگــذاری کار مــورد نیــاز در سیســتم هــای ســوپرکامپیوتر، هنــگام اجــرای حالــت دســته 

ای اســتفاده شــود.

 S فقــط یونیکــس( ایــن انــدازه پیــش فــرض پهنــه حافظــه مشــترک کــه( :VMDCAVEMEM

توســط VMD هنــگام شــروع CAVE اختصــاص مــی یابــد را نادیــده می‌گیــرد. متغیــر بایــد عــدد 

صحیحــی از مگابایــت باشــد. از آنجــا کــه ایــن تنهــا حافظــه مشــترک بــه اشــتراک گذاشــته شــده اســت، 

و فقــط یــک بــار انجــام مــی شــود، بایــد مقــدار کافــی را انتخــاب کنیــد تــا بزرگتریــن پهنــه مــورد نظــر بــرای 

ارائــه در VMD را در بخــش CAVE حمــل کنــد. مقــدار پیــش فــرض مگــر اینکــه 80 مگابایــت مشــخص 

شــده باشــد. مقادیــر 200MB تــا 512MB معمــولاً بــرای سیســتمهای مولکولــی بــزرگ حــاوی چنــد صــد 

هــزار اتــم مــورد نیــاز اســت.

 S ــه حافظــه مشــترک کــه ــدازه پیــش فــرض پهن VMDFREEVRMEM: )فقــط یونیکــس( ایــن ان

توســط VMD هنــگام راه انــدازی FreeVR اختصــاص داده می‌شــود  را نادیــده می‌گیــرد. متغیــر 

بایــد عــدد صحیحــی از مگابایــت باشــد. از آنجــا کــه ایــن تنهــا حافظــه مشــترک بــه اشــتراک گذاشــته 

شــده اســت، و فقــط یــک بــار انجــام مــی شــود، شــما بایــد مقــدار کافــی را انتخــاب کنیــد تــا بزرگتریــن 

صحنــه مــورد نظــر بــرای ارائــه در VMD را در آن جلســه FreeVR بــه حســاب بیاوریــد. مقــدار پیــش 

ــرای  ــولاً ب ــا 512MB معم ــر 200MB ت ــد. مقادی ــده باش ــخص ش ــت مش ــه 80 مگابای ــر اینک ــرض مگ ف

ــاز اســت. ــی بــزرگ حــاوی چنــد صــد هــزار اتــم مــورد نی سیســتمهای مولکول

 S فقــط یونیکــس(، فقــط بــرای خوشــه هــا در نظــر گرفته شــده( :VMDFORCECONSOLETTY

اســت( ایــن متغیــر محیطــی، بــا وجــود آنچــه سیســتم عامــل مــی گویــد، کنســول متــن را بــه عنــوان یک 

ترمینــال تعاملــی مــورد اســتفاده قــرار مــی دهــد، ایــن تنهــا بــرای اجــرای یــک جلســه تعاملــی VMD در 

یــک گــره خوشــه ای Clustermatic یــا Scyld Linux مفیــد اســت.

 S ــش ــرای نمای ــه VMD ب ــگر X-Windows ک ــام نمایش ــس( ن ــط یونیک VMDGDISPLAY: )فق

ــای یونیکــس  ــد کــرد. ایــن متغیــر محیــط فقــط در سیســتم ه ــره گرافیکــی از آن اســتفاده خواه پنج

 ،VMDGDISPLAY و envrironment DISPLAY اســتفاده مــی شــود. بــا اســتفاده از متغیرهــای

پنجــره گرافیکــی VMD را مــی تــوان در یــک صفحــه جداگانــه از وینــدوز و منوهــا قــرار داد. ایــن امــر بــه 

ویــژه هنــگام نمایــش تظاهــرات 3 بعــدی بــا اســتفاده از پروژکتــور مفیــد اســت. پنجــره هــا و منوهــا را 

مــی تــوان در یــک صفحــه نمایــش متفــاوت از گرافیــک هــا نگــه داشــت تــا مخاطــب را منحــرف نکنــد.

 S فقــط در Shading OpenGL خطاهــای تشــخیصی گــرد آورنــده زبــان :VMDGLSLVERBOSE

صــورت تنظیــم ایــن متغیــر محیــط، چــاپ مــی شــوند.

 S کنــد مــی  اجــرا  زمینــه  پــس  در  را  یــک مرورگــر وب  کــه  نــام دســتوری   :VMDHTMLVIEWER

)Netscape، Mozilla، Firefox یــا هــر آنچــه را کــه ترجیــح مــی دهیــد( کــه VMD بایــد از آن بــرای نمایــش 

اســناد HTML اســتفاده کنــد )ماننــد ایــن فایــل راهنمــا(. بــه طــور پیــش فــرض، در UNIX، این موزیلا اســت. 

)مثال‌های مورد استفاده در

Tcl: set env(VMDHTMLVIEWER) ‘‘mozilla -remote openURL(%s)”, set en-

v(VMDHTMLVIEWER) 

‘‘mozilla %s &”)

 S نــام برنامــه خارجــی بــرای اســتفاده بــرای نمایــش عکــس هــای فــوری :VMDIMAGEVIEWER

VMD )یــا تصاویــر دیگــر(، در قالــب هــای مختلــف.

 S یــک حالــت ویــژه پیــش نمایــش اســتریو معکــوس / بازتــاب شــده :VMDIMMERSADESKFLIP

بــرای اســتفاده را فعال کنید نمایشــگرهای آزمایشــی مبتنی بر پانل هــای LCD، صفحات فاز و شــکاف پرتو.

 S عملکــرد گــرا را OpenGL پســوندهای ارائــه دهنــده :VMDMACENABLEEEXTENSIONS

کــه بــه طــور پیــش فــرض غیرفعــال هســتند فعــال کنیــد. ایــن الحاقــات بــرای ایجــاد ناپایــداری در برخــی 

از سیســتم هــای MacOS X مشــاهده شــده اســت.

 S OpenGL ــه ــد نمون ــازی چن ــوش نماس ــه خ ــق نمون ــر عم VMDMAXAASAMPLES: حداکث

درخواســتی را بــا یــک مقدار مشــخص شــده توســط کاربــر را نادیــده بگیرید. پیــش فــرض VMD معمولاً 

ــوش  ــای خ ــه ه ــادی از نمون ــداد زی ــا تع ــی ب ــای ویدئوی ــی از کارته ــت. برخ ــل اس ــر پیکس ــه در ه 8 نمون

نماســازی40 عملکــرد ضعیفــی نشــان می‌دهند و بایــد به 5 یــا نمونه کمتر در هر پیکســل محدود شــود.

 S تأخیــر تعییــن شــده توســط کاربــر را اضافــه کنیــد کــه باعــث مــی :VMDMSECDELAYHACK

شــود VMD هــر بــار کــه صحنــه مولکولــی را روی صفحــه نمایــش مــی دهــد، بــرای مــدت مشــخصی 

ــت  ــف اس ــگر ضعی ــای نمایش ــرای درایوره ــی ب ــوان راه حل ــه عن ــی ب ــن ویژگ ــد. ای ــه بخواب ــی ثانی از میل

کــه باعــث مــی شــود اگــر سیســتم VMD مجــاز بــه اجــرای بــدون محدودیــت در حداکثــر نــخ ترســیم 

باشــد، سیســتم پنجــره پاســخگو نباشــد.

 S ــا از طریــق رابــط شــبکه مبتنــی بــر VMDMSMSUSEFILE: VMD را طــوری راه انــدازی کنیــد ت

ســوکت، بــا MSMS از طریــق سیســتم فایــل ارتبــاط برقــرار کنــد. از ایــن گزینــه مــی تــوان اســتفاده کــرد 

 VMD کــه رابــط ســوکت بــه دلایلــی بــه درســتی کار نکنــد. ایــن رفتــار پیــش فــرض هنــگام اســتفاده از

40  . antialiasing
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در وینــدوز اســت.

 S CUDA مبتنــی بــر GPU را طــوری راه انــدازی کنیــد کــه از شــتاب VMDNOCUDA: VMD

اســتفاده نکنــد، حتــی اگــر پشــتیبانی CUDA در آن تدویــن شــده باشــد، و دســتگاههای دارای توانایــی 

CUDA در هنــگام راه انــدازی شناســایی مــی شــوند. ایــن مــی توانــد در مــواردی اســتفاده شــود کــه 

درایورهــای GPU یــا GPU بــرای محاســبات غیرقابــل اعتمــاد باشــند، بــرای محــک زدن در مقابــل پیــاده 

ــایر  ــط س ــاً توس ــه قب ــک GPU ک ــتفاده VMD از ی ــری از اس ــرای جلوگی ــط CPU، و ب ــای فق ــازی ه س

فرایندهــای اجــرا در همــان دســتگاه مشــترک باشــد.

 S ــای ــم ه ــرای الگوریت ــرای اج ــی، VMD را ب ــر محیط ــن متغی VMDCUDADEVICEMASK: ای

شــتابدهنده GPU در یــک زیــر مجموعــه خــاص از GPU هــا، مبتنــی بــر ماســک شــش ضلعــی محــدود 

مــی کنــد. بــه عنــوان مثــال، بــرای اجــازه دادن بــه ارائــه تنهــا دو GPU اول، یکــی از ایــن ماســک هــا را بــر 

روی 0x3 تنظیــم مــی کنــد. بــرای اســتفاده از تنهــا GPU دوم، ماســک 0x2 تنظیــم مــی شــود.

 S نمایــش صفحــه  هــای  ویژگــی  کــردن  فعــال  از  )یونیکــس(   :VMDDISABLESTEREO

استریوســکوپی VMD جلوگیــری مــی کنــد. ایــن معمــولاً فقــط بــه عنــوان راه حــل بــرای درایورهــای 

ــود. ــی ش ــتفاده م ــی اس ــش باگ ــه نمای صفح

 S ــتفاده ــا اس ــس ب ــای یونیک ــتم ه ــس، MacOS X( در سیس VMDPREFERSTEREO: )یونیک

از X11، ایــن متغیــر محیطــی بــه کاربــران NVidia Quadro اجــازه مــی دهــد تــا از جســتجوی بصــری 

معمولــی X11 نادیــده بگیرنــد، و از جســتجوی تصاویــری بــا قابلیــت چنــد نمونــه بــه نفــع تصاویــر 

ــه دســت  ــری را ب ــا تصاویــر پیچیــده ت اســتریو اســتفاده کنیــد. VMD هنــوز هــم در ابتــدا ســعی دارد ت

آورد، امــا در صــورت انتخــاب بیــن اســتریو و چنــد نمونــه بــه عنــوان گزینــه هــای متقابــل منحصــر بــه 

فــرد، ایــن متغیــر توانایــی مجبــور کــردن اســتفاده از اســتریو در صــورت موجــود را فراهــم مــی کنــد. 

در MacOS X، ایــن متغیــر محیطــی بــه VMD مــی گویــد کــه در صــورت رد درخواســت، یــک پنجــره 

نمایشــگر اســتریو را ایجــاد کنــد، حتــی در معــرض خطــر خاتمــه برنامــه باشــد.

 S.VMD فاصله تا صفحه تصویر :VMDSCRDIST

 S.VMD ارتفاع صفحه تصویر :VMDSCRHEIGHT

 SVMD، y). (x موقعیت پنجره گرافیکی :VMDSCRPOS

 SVMD، y). (x اندازه پنجره گرافیکی :VMDSCRSIZE

 S را مطابــق بــا نامهــای OpenGL اســتفاده از پســوندهای :VMD EXCL GL EXTENSIONS

رســمی افزونــه OpenGL غیرفعــال کنیــد. ایــن در حالــی اســت کــه فقــط در هنــگام مواجهــه بــا 

ــرد. ــی گی ــرار م ــتفاده ق ــورد اس ــی، م ــش باگ ــه نمای ــای صفح ــی از درایوره ــدید ناش ــداری ش ــکلات پای مش

 S ــی ــه م ــن را ک ــپکتیو جایگزی ــزی پرس ــح ری ــت ط ــک حال ــتفاده از ی VMDSHEARSTEREO: اس

ــتریو  ــتر از فرمــول اس ــد. بیش ــال کنی ــه نمایــش استریوســکوپی شــود را فع ــث بهبــود صفح ــد باع توان

ــه چرخــش چشــم اســتفاده مــی کنــد. ماتریــس برشــیو ن

 S ًکامــا گرافیکــی  ویژگیهــای  از  اســتفاده  بــه  را مجبــور   VMDSIMPLEGRAPHICS: VMD

حداقلــی و بــدون اســتفاده از پســوندهای OpenGL مــی کنــد. در اصــل، چیــزی جــز آرایــه هــای راس 

ــرایطی  ــط در ش ــت فق ــن حال ــد. ای ــد ش ــتفاده نخواه ــوری اس ــت ف ــدر حال bread-and-butter و رن

ــش  ــه نمای ــای صفح ــی از درایوره ــدید ناش ــداری ش ــکلات پای ــا مش ــخص ب ــه ش ــود ک ــی ش ــتفاده م اس

ــد. ــه باش ــکال مواج دارای اش

 S و  WireGL توســط  را  گرافیکــی  ویژگــی  چندیــن  محیطــی  متغیــر  ایــن   :VMDWIREGL

ــن  ــد. ای ــال می‌کن ــوند( را غیرفع ــی ش ــتیبانی م ــف پش ــوند)یا ضعی ــتیبانی نمی‌ش ــه پش Chromium ک

ــد. ــد ش ــران خواه ــده جب ــخه آین ــر در نس ــی ت ــرای عموم ــا اج ــر ب متغی

 S ــتاب ــای ش ــی پرتوه ــام ردیاب ــرای انج ــی، VMD را ب ــر محیط ــن متغی VMDOPTIXDEVICE: ای

یافتــه OptiX GPU در یــک پردازنــده گرافیکــی خــاص محــدود مــی کنــد.

 S را بــرای انجــام ردیابــی شــعاع VMD ،ایــن متغیــر محیطــی :VMDOPTIXDEVICEMASK

ــر اســاس یــک ماســک شــش ضلعــی محــدود  OptiX GPU در زیــر مجموعــه خاصــی از GPU هــا، ب

مــی کنــد. بــه عنــوان مثــال، بــرای اجــازه دادن بــه ارائــه تنهــا دو GPU اول، یکــی از ایــن ماســک هــا را بــر 

روی 0x3 تنظیــم مــی کنــد. بــرای اســتفاده از تنهــا GPU دوم، ماســک 0x2 تنظیــم مــی شــود.

 S انجــام ردیابــی بــرای  را   VMD ،ایــن متغیــر محیطــی  :VMDOPTIXNODISPLAYGPUS

نمایــش وصــل  بــه صفحــه  کــه   GPU پردازنــده هــای  در   OptiX GPUaccelerated پرتوهــای

نیســتند، محــدود مــی کنــد تــا از ایجــاد طولانــی مــدت حالــت دســته ای تفاســیر OptiX بــا مداخلــه در 

ــد. ــری کن ــزی جلوگی ــای رومی ــه ه ــایر برنام ــا س ــی VMD ی ــات تعامل جلس

 S دسترســی از راه دور را بــرای تفاســیر URL ،ایــن متغیــر محیــط :VMDOPTIX_CLUSTER

VMD OptiX روی خوشــه هــای از راه دور NVIDIA VCA تعییــن مــی کنــد.

 S VCA ایــن متغیــر محیطــی، فهرســت پیکربنــدی رنــدر خوشــه ای :VMDOPTIXVCACONFIG

ــال،  ــوان مث ــه عن ــای از راه دور NVIDIA VCA، ب ــه ه ــر روی خوش ــای VMD OptiX ب ــرای رندره را ب

بــرای بــه نفــع افزایــش تجزیــه مــوازی تصویر-فضــا، یــا برعکــس بــرای افزایــش عملکــرد نمونــه گیــری 

تصادفــی انتخــاب مــی کنــد.

 S بــرای درخواســت بخــش رنــدر VCA تعــداد گــره هــای خوشــه ای :VMDOPTIXVCANODES

.VMD OptiX ــی تعامل

 S VMD OptiX ایــن متغیــر محیــط نــام کاربــر از راه دور را بــرای رندرهــای :VMDOPTIX_USER

در خوشــه هــای از راه دور NVIDIA VCA تعییــن مــی کنــد.

 S ایــن متغیــر محیــط، رمــز عبــور دسترســی از راه دور را بــرای تفاســیر :VMDOPTIX_PASSWD

VMD OptiX بــر روی خوشــه هــای از راه دور NVIDIA VCA تعییــن مــی کنــد.

 S ایــن متغیــر محیــط بیــت مــورد اســتفاده بــرای پخــش از راه دور ویدئــو :VMDOPTIXBITRATE

ــه NVIDIA VCA از راه دور  ــر روی خوش ــل را ب ــعاع متقاب ــی ش ــی VMD ردیاب ــد وقت ــی کن ــرل م را کنت

انجــام مــی دهــد. یــک مقــدار معمولــی خــوب بــرای وضــوح بــالا، بــه عنــوان مثــال، تصاویــر تصاویــر 

4K، 15000000 خواهــد بــود.

 S ایــن متغیــر محیــط اجــازه مــی دهــد تــا ســاختار شــتاب پیــش فــرض :VMDOPTIXBUILDER

ســریع امــا حافظــه فشــرده »Trbvh« توســط »MedianBvh« یــا الگوریتــم هــای دیگــر کــه بــه ایــن 
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 GPU ســرعتی نیســتند نادیــده گرفتــه شــود، اما هنــگام ارائه صدها میلیون شــی که مــی تواننــد حافظه

بســیار کمتــری داشــته باشــند. در غیــر ایــن صــورت باعــث خطــای GPU خــارج از حافظــه مــی شــوید.

 S ایــن متغیــر محیطــی بــه کاربــر اجــازه مــی دهــد تــا باجبــار از وضوح :VMDOPTIXIMAGESIZE

تصاویــر اجراشــده نادیــده گرفتــه شــود، و پارامترهــای ارتفــاع و عــرض تصویــر ورودی را کــه معمــولاً از 

VMD اســتفاده مــی کنــد نادیــده بگیــرد. ایــن متغیــر بــه ویــژه هنــگام ترکیــب ردیابــی شــعاع تعاملــی بــا 

VR HMD، کــه در آن ابعاد تصویر ردیابی شــده اشــعه به طور کلی باید بیــش از resolution 3 وضوح 

افقی بالاتر از صفحه نمایش VR HMD، و حداقل وضوح عمودی useful 2 بالاتر باشــد، مفید اســت.

 S ایــن متغیــر محیــط، حداکثــر فاصلــه انســداد در مختصــات :VMDOPTIXAOMAXDIST

چشــم را بــه جــای پیــش فــرض بی نهایــت، بــرای اســتفاده هنــگام محاســبه عامــل انســداد محیــط برای 

یــک نقطــه ضربــه مشــخص مــی کنــد. بــا قــرار دادن ایــن مقــدار کــم تــا متوســط، ناحیــه داخلــی ســازه 

هــای بســته ماننــد کپســید ویــروس بــا ســایه هــای نــرم همانطــور کــه بــا AO معمولــی انجام می شــود، 

روشــن خواهــد شــد. بــدون کاهــش فاصلــه انســداد، ســطوح بســته کامــاً در ســایه قــرار مــی گیرنــد.

 S ایــن متغیــر محیــط، یــک نــور موقعیتــی را کــه همیشــه در مرکــز :VMDOPTIXHEADLIGHT

پروژکتــور قــرار دارد، بــرای فضــای داخلــی کپســیدهای ویــروس و مــوارد مشــابه مفیــد مــی ســازد.

 S ایــن متغیــر محیطــی بــه کاربــر اجــازه مــی دهــد تــا بــه :VMDOPTIXDOMEMASTER

یــا   »Orthographic« پرهیــز کنــد )فقــط D-3  VMD از حالــت طــح ریــزی فعــال فعلــی زور 

»Perspective« در حــال حاضــر در رنــدر مبتنــی بــر OpenGL اجــرا مــی شــوند(، بــه ردیــاب شــعاع 

OptiX اجــازه مــی دهــد تــا تصاویــر نیمکــره ای را بــرای اینگونــه تولیــد کنــد. سیســتم هــای طــح ریــزی 

»فولــدوم« نامیــده مــی شــوند ماننــد سیســتم هایــی کــه معمــولاً در نمــای دیجیتــال مــورد اســتفاده 

قــرار مــی گیرنــد.

 S ــا ــد ت ــی ده ــازه م ــر اج ــه کارب ــی ب ــر محیط ــن متغی VMDOPTIXEQUIRECTANGULAR: ای

ــا  ــط »Orthographic« ی ــد )فق ــز کن ــی D-3 VMD پرهی ــال فعل ــزی فع ــح ری ــت ط ــه زور از حال ب

»Perspective« در حــال حاضــر در رنــدر مبتنــی بــر OpenGL اجــرا مــی شــوند(، بــه ردیــاب پرتــوی 

YouTube ــه عنــوان مثــال. بــرای OptiX اجــازه مــی دهــد فیلــم هــای VR همــه ســویی تولیــد کنــد، ب

 S ــت ــار از حال ــا باجب ــد ت ــی ده ــازه م ــر اج ــه کارب ــی ب ــر محیط ــن متغی VMDOPTIXSTEREO: ای

طــح ریــزی ســه بعــدی استریوســکوپی فعــال فعلــی VMD کــه در حــال حاضــر فعــال اســت نادیــده 

ــکوپی  ــده استریوس ــه گیرن ــم هــای VR هم ــد فیل ــعه OptiX اجــازه ده ــاب اش ــه ردی ــه شــود و ب گرفت

YouTube ــرای ــال. ب ــوان مث ــه عن ــد، ب ــد کن تولی

 S ایــن متغیــر محیــط، حداکثــر فاصلــه انســداد در مختصــات :VMDOSPRAYAOMAXDIST

چشــم را بــه جــای پیــش فــرض بی نهایــت، بــرای اســتفاده هنــگام محاســبه عامــل انســداد محیــط برای 

یــک نقطــه ضربــه مشــخص مــی کنــد. بــا قــرار دادن ایــن مقــدار کــم تــا متوســط، ناحیــه داخلــی ســازه 

هــای بســته ماننــد کپســید ویــروس بــا ســایه هــای نــرم همانطــور کــه بــا AO معمولــی انجام می شــود، 

روشــن خواهــد شــد. بــدون کاهــش فاصلــه انســداد، ســطوح بســته کامــاً در ســایه قــرار مــی گیرنــد.

 S ایــن متغیــر محیــط امــکان اســتفاده از حالــت رنــدر حافظــه توزیــع شــده :VMDOSPRAYMPI

MPI از OSPRay را در صــورت اســتفاده از VMD در کتابخانــه OSPRay فراهــم مــی کنــد.

 S ایــن متغیــر محیطــی بــه کاربــر اجــازه مــی دهــد تــا بــه وضــوح :VMDOSPRAYIMAGESIZE

از وضــوح تصاویــر بــرای رؤیــت نادیــده گرفتــه شــود، و پارامترهــای ارتفــاع و عــرض تصویــر ورودی را کــه 

معمــولاً از VMD اســتفاده مــی کنــد نادیــده بگیــرد. ایــن متغیــر محیطــی امــکان تغییــر تصاویــر بســیار 

بــزرگ را بــدون تغییــر وضــوح صفحــه نمایــش VMD آســان مــی کنــد.

   Startup Files 14.3  

 Core Script Files 14.3.1
مقــدار  ایــن  اصلــی  نصــب  طــول  در  اســت.   vmd نصــب  دایرکتــوری   $  VMDDIR مقــدار  ادامــه،  در 

 vmd اســت. همچنیــن مــی توانید با نگاه کردن به چند ســطر اول از اســکریپت راه اندازی INSTALLLIBDIR

head ‘which vmd)‘ ( یــا بــا شــروع VMD و با اســتفاده از مجموعه فرمــان VMDDIR) set env( پیدا کنید.

 Tcl اســکریپت هــای VMD .اســتفاده مــی کنــد Tcl از مفســر VMD ،همانطــور کــه در جــای دیگــر ذکــر شــد

 TCL ــط ــر محی ــط متغی ــا توس ــکریپت ه ــکان اس ــد. م ــی خوان ــود دارد، م ــع VMD وج ــه در توزی ــدا، ک را در ابت

LIBRARY تعییــن مــی شــود، کــه در اســکریپت راه انــدازی vmd روی VMDDIR / scripts / tcl$ تنظیــم 

شــده اســت. عــاوه بــر ایــن، VMD دارای فهرســت خــاص خــود در مــورد روالهــای اصلــی Tcl اســت.

مهمتریــن ایــن VMDDIR / scripts / vmd / vmdinit.tcl$ اســت. ایــن پرونــده دســتورات اولیــه اولیــه 

ســازی Tcl را تنظیــم مــی کنــد، برخــی از متغیرهــای محیــط را تعریــف مــی کنــد و فهرســت اســکریپت vmd را به 

مســیر autoindex Tcl اضافــه مــی کنــد. بیشــتر پرونــده هــای دیگر از طریق مســیر خــودکار ارجاع می شــوند.

چنــد اســکریپت غیــر Tcl در ایــن فهرســت وجــود دارد. در حــال حاضــر ایــن اســکریپت هــای perl هســتند کــه 

ــه بخــش 9.3.20 و بخــش  ــده اســتفاده مــی شــوند )ب ــدازی وب ســرویس گیرن ــرای دســتور urlload و راه ان ب

14.4 مراجعــه کنیــد(.

 User Script Files 14.3.2
ــی  ــدوز، م ــس، vmd.rc در وین ــر، .vmdrc در یونیک ــط کارب ــده توس ــته ش ــرا نوش ــان اج ــتور زم ــل دس ــک فای ی

ــا لیســتی از دســتورات متــن اولیــه VMD بــرای پــردازش اســتفاده شــود. ایــن پرونــده ممکــن اســت  ــد ب توان

ــرای  ــش ب ــب نمای ــای مناس ــی ه ــم ویژگ ــر و تنظی ــخصی کارب ــه ش ــه صفح ــر اولی ــردن ظاه ــی ک ــرای سفارش ب

ــود. ــی ش ــتفاده م ــرض اس ــش ف ــر پی ــد از مقادی ــته باش ــود نداش ــر وج ــد. اگ ــر یاب ــتریو تغیی ــش در اس نمای
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 vmdrc and vmd.rc Files. 14.3.3
بعــد از شــروع همــه چیــز، VMD فایــل راه انــدازی را بــا اســتفاده از معــادل بــازی دســتور .vmdrc مــی خوانــد. 

ایــن پرونــده شــامل دســتورات متنــی اســت کــه بــرای اجــرای VMD درســت مثــل اینکــه در دســتورات کنســول 

ــوط  ــه خط ــد، از جمل ــتور باش ــداد دس ــر تع ــامل ه ــد ش ــی توان ــده م ــن پرون ــد. ای ــده باش ــن VMD وارد ش مت

خالــی و خطــوط نظــر )کــه بــا کاراکتــر # شــروع مــی شــوند(. اگــر هنــگام خوانــدن ایــن پرونــده خطایــی رخ داد، 

دســتور خطــا رد مــی شــود و پــردازش پرونــده ادامــه مــی یابــد.

VMD ایــن پرونــده را در ســه مــکان در یونیکــس جســتجو مــی کنــد. ./.vmdrc، $ HOME / .vmdrc و 

  $VMDDIR / vmd.rc و vmd.rc، $ HOME / vmd.rc/. در VMD ،در وینــدوز .$VMDDIR / .vmdrc

را جســتجو مــی کنــد. فقــط اولیــن پرونــده موجــود در آن خوانــده شــده و پــردازش مــی شــود.

ــل 9  ــه فص ــد، ب ــته باش ــود داش ــده وج ــن پرون ــت در ای ــن اس ــه ممک ــن VMD ک ــتورات مت ــف دس ــرای توصی ب

مراجعــه کنیــد. همچنیــن در بخــش 5.1.3 چگونگــی قــرار دادن دســتورات در پرونــده .vmdrc بــرای شــخصی 

ســازی رفتــار کلیدهــای داغ بحــث شــده اســت.

در اینجا نمونه ای از پرونده راه اندازی آورده شده است:

# add personalized keyboard shortcuts
user add key E echo on
user add key e echo off
user add key g display reset
user add key A stage location bottom
user add key m mol list
# position the stage and axes
axes location lowerleft
stage location off
# position and turn on menus
menu main move 5 196
menu display move 386 90
menu graphics move 5 455
menu files move 5 496
menu main on
# start the scene a-rockin’
rock y by 1

    )Using VMD as a WWW Client (for chemical/* documents 14.4   

موزاییــک، نــت نــت و احتمــالاً ســایر مرورگرهــا مــی تواننــد پیکربنــدی شــوند تــا از VMD بــه عنــوان یــک برنامــه کمکــی بــرای مشــاهده 

برخــی اســناد شــیمیایی / * اســتفاده کننــد.

 MIME types 14.4.1
هنگامــی کــه یــک مرورگــر وب ســندی را از ســرور دریافت می کنــد، در واقع دو قطعــه اطلاعات به دســت می آید: 

ســرتیتر41 و بدنــه. ایــن ســرتیتر حــاوی اطلاعاتــی در مــورد پیــام و بــدن اســت. یکــی از مهمتریــن قطعــه داده ها، 

بــه نــام نــوع MIME، آنچــه در متــن توصیــف مــی شــود را مشــخص مــی کنــد. بــه عنــوان مثــال، بــه یــک تصویــر 

GIF نــوع MIME از تصویــر / gif داده مــی شــود، یــک تصویــر JPEG تصویــر / jpg اســت و ارســال نامــه برنامه 

/ ارســال اســت. طبقــه ای از انــواع، chemical/*، بــرای مــدل هــای شــیمیایی ایجــاد شــده اســت بنابرایــن 

ــت. ــره اس ــرای XYZ chemical/xyz و غی ــت، ب ــای PDB، chemical/pdb اس ــرای فایل‌ه ــوع MIME ب ن

برنامه های کمکی? 

ــر  ــود مرورگ ــط خ ــناد توس ــی از اس ــد. برخ ــی کن ــتفاده م ــام اس ــه پی ــاهده بدن ــی مش ــن چگونگ ــرای تعیی ــوع MIME ب ــر وب از ن مرورگ

ــه  ــت برنام ــر مجبــور اس ــر، مرورگ ــوارد دیگ ــد. در م ــی کن ــف م ــناد HTML را توصی ــه اس ــد text/html ک ــوند، مانن ــی ش ــاهده م مش

ــه Mosaic و Netscape ایــن کار را انجــام مــی دهنــد.  ــه بعــد، مــا شــح خواهیــم داد کــه چگون ــدازی کنــد. از اینجــا ب دیگــری راه ان

ابتــدا، پیغــام پیــام دریافتــی را در پرونــده موقــت ذخیــره مــی کنــد. ســپس پرونــده هــای نامــه پســتی جهانــی و محلــی را اســکن مــی کنــد 

تــا مشــخص کنــد کــدام برنامــه بــرای مشــاهده نــوع MIME داده شــده اســتفاده مــی شــود. برنامــه، کــه بایــد یــک نــام پرونــده را در خط 

فرمــان بگیــرد، ســپس اجــرا مــی شــود. بــا خــارج شــدن برنامــه، پرونــده موقــت حــذف مــی شــود.

 Setting up your .mailcap 14.4.2
نســخه هــای یونیکــس از VMD دارای یــک پرچــم خــط فرمــان فــوق العــاده whelhelper اســت کــه باعــث 

ــری  ــت بارگی ــای موق ــل ه ــدن فای ــان خوان ــه زم ــوری ک ــه ط ــود، ب ــروع نش ــه ش ــس زمین ــود VMD در پ ــی ش م

 Chemical2vmd شــده توســط مرورگــر وب را دارد. ایــن پرچــم خــط فرمــان فقــط کمــی ســاده تــر از اســکریپت

اســت، زیــرا بســتگی بــه نصــب پــرل نــدارد، بنابرایــن ممکــن اســت بــرای بعضــی مــوارد مناســب تــر باشــد.

نــام  بــه   perl اســکریپت  یــک   )/  VMD ($ VMDDIR / scripts / vmd نصــب  دایرکتــوری  در 

Chemical2vmd وجــود دارد کــه یــک فایــل دســتور VMD ایجــاد کــرده و VMD را اجــرا مــی کنــد. از آنجــا کــه 

VMD فراینــد فراخوانــی را مســدود نمــی کنــد، Netscape و دیگــر مرورگرهــای وب نمــی تواننــد مســتقیماً بــا 

VMD تمــاس بگیرنــد، زیــرا آنهــا نمــی داننــد چــه موقــع پرونــده موقــت حــاوی مولکــول یــا داده هــای دیگــر را 

حــذف کنیــد. اســکریپت Chemical2vmd VMD را بــا گزینــه خــط فرمــان –e شــروع مــی کنــد کــه اســکریپت 

41  . header
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ــد. ــده مولکــول ذخیــره شــده را اجــرا مــی کن ــا پرون VMD ی

همچنیــن امــکان نصــب اســکریپت قبلــی در پرونــده جهانــی .mailcap وجــود دارد تــا در دســترس همــه قــرار 

گیــرد. بــرای اطــاع از چگونگــی اســتفاده از مرورگــر )هــای( وب خــود بایــد بــا اســناد و مــدارک مشــاوره کنیــد

 Example sites 14.4.3
http:// عبارتنــد از: پروتئیــن داده بانکــی در chemical/pdb برخــی از وب ســایت هــای ارســال کننــده انــواع

.http://www.nih.gov/htbin/pdb در »Molecules R US« و /www.rcsb.org
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The growth and development of new educational 
tools and software, along with practical, technical, 
and specialized requirements, have made the need to 
update and improve the quantitative and qualitative 
level of resources and course contents more evident 
than ever before. The development of applications for 
emerging educational topics and areas such as data 
display methods and statistical studies, tools related to 
displaying three-dimensional images, virtual reality, 
augmented reality, software capable of displaying 
the structures of molecules. Since various courses in 
related fields require the use of visualization software 
at the molecular scale, appropriate software that has 
special capabilities and at the same time is easy to 
use was examined, and among these, the molecular 
dynamics visualization software (VMD) was selected 
as the best option that has special capabilities and 
features. This book has been compiled with a practical 
approach for all students, professors and researchers 
in molecular and biological structures related fields, 
focusing on the capabilities and special cutting edge 
features  of this software.

Ali Alizadeh
Faculty Member, Tehran University of Medical Sciences
MohammadAmin Jadidi Kouhbanani
Farahnaz Behzad
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