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1.Objectiu 
 

L’objectiu d’aquest projecte és la implantació d’una plataforma de simulació basada en 

dinàmica molecular per aconseguir fer simulacions avançades i ajustades als 

experiments físics realitzats amb el polímer termoplàstic biodegradable àcid polilàctic 

usant el programa de dinàmica molecular NAMD (Nanoscale Molecular Dynamics) i 

visualitzar els resultats a través del software VMD (Visual Molecular Dynamics) per a fer 

simulacions que permeten establir la temperatura de transició vítria de l’esmentat 

polímer sota diferents condicions. 

 

Per a aconseguir i validar aquest objectiu, s'intenta reproduir la simulació portada a cap 

en GROMACS per H. McAliley i A. Bruce, Development of force field parameters for 

molecular simulation of Polylactide (Journal of Chemical Theory and Computation, 2011, 

pp 3767-3767) adaptant els valors que s’han obtingut per a configurar la simulació, sent 

aquesta la més acurada fins l’actualitat.  

 

Els resultats d’aquesta simulació s’ajusten a les experiències reals sense apenes error 

tant per a determinar la temperatura de transició vítria del polímer, una de les seues 

propietats fonamentals, a partir de la variació en volum (volumetria). El polímer escollit, 

l’àcid polilàctic, és un material dielèctric amb una gran aplicació amb camps tant diversos 

com el tèxtil, l’empaquetat d’aliments i l’industria biomèdica i farmacèutica.  
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2.Justificació i Motivació 
 

Aquest projecte és part del programa d’estudis del grau d’enginyeria electrònica 

industrial y automàtica de la ETSID. A més és molt interesant i enriquidor perquè permet 

posar en pràctica i integrar bona part dels coneixements obtinguts als estudis de grau 

així com també algunes competències transversals: aplicació i pensament pràctic, 

anàlisis i resolució de problemes, coneixement dels problemes contemporanis i 

planificació i gestió del temps entre altres.  

 

El  Centre de Biomaterials i Enginyeria Tissular (CBET), centre propi d’investigació de 

la UPV, ha ofert el projecte per a ampliar les possibilitats en les simulacions del 

comportament de cadenes polimèriques (en particular l’àcid polilàctic). En el 

desenvolupament d’aquest projecte, s’implantarà una nova plataforma de simulació 

basada en dinàmica molecular que complementarà la plataforma de simulació que 

actualment s’està utilitzant al CBET, basada en simulacions Monte Carlo. 

 

Els programes de simulació normalment estan orientats a simular molècules biològiques 

o materials (des d’un punt de vista físic), però per a algunes aplicacions cal veure com 

interactuen ambdós. Aleshores hi ha deficiències en un dels dos tipus de molècula a la 

simulació. 

 

Des del punt de vista de l’autor, que presenta interès per la ciència bàsica i en concret 

la física, es posa en contacte amb el tutor i accepta la proposta. 
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3.Antecedents 

 

3.1 Introducció 
 

La dinàmica molecular permet entendre, analitzar i predir el moviment i comportament 

de molècules donades unes condicions de temperatura, velocitat o pressió. Les 

simulacions permeten tindre una visió analítica d'experiències que no es poden mesurar 

o portar a cap físicament per ser massa breus (algunes reaccions químiques) i no poder-

se mesurar el temps, ser massa llargues, on l'experiment dura anys (com l’experiment 

de la gota de brea, Universitat de Queensland, Austràlia, 1927, Figura 1) o ser molt 

costoses.  

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

 

Els primers programes de simulació molecular van néixer a finals dels anys 50 i a 

principis dels 60, com a branca de la física de partícules.  

 

3.2 La importància de les simulacions 
 

Durant 1970 - 1980, els investigadors Martin Karplus, natural d’Àustria, el Israelià Arieh 

Warshel i Michael Levitt de Gran Bretanya, van establir les bases sobre les quals es 

sostenen els programes de química computacional que s’utilitzen actualment. 

 

En l’actualitat la dinàmica molecular i la simulació molecular són temàtiques de gran 

importància en el món científic, sent l’any 2013 guardonats amb el premi Nobel de 

química per les seues contribucions a la química computacional i la creació d’un nou 

programa capaç de combinar la mecànica clàssica amb la quàntica en les simulacions, 

GTPASE (Figura 2). 

Figura 1. Experiment gota de brea. Font: Lidiaconlaquimica.wordpress 
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Figura 2. Karplus, Levitt i Warshell (Esquerra a dreta). Font: Calculated Chemistry 

El premi destaca que “els models computeritzats que són un espill de la vida real s’han 

tornat crucials per a la majoria dels avanços de la química en l'actualitat” assegura la 

Fundació Nobel a través d’un comunicat. Els coneixements resultants del programa 

podrien ajudar a desenvolupar nous medicaments, determinant com interactuen algunes 

substàncies amb les proteïnes del cos per a tractar patologies. 

 

3.3 Polímers i Àcid Polilàctic (PLA) 
 

Pel que fa al present treball, una volta posada en rellevància la importància de les 

simulacions en l’actualitat, cal parlar dels polímers i en concret de l'àcid polilàctic, objecte 

del nostre interès i el qual sotmetrem a simulació. 

 

Es tracta d’un polímer amb una estructura química senzilla, és biodegradable i és molt 

utilitzat en aplicacions biomèdiques, així com en la industria tèxtil i d’empaquetat. En el 

camp de la biomedicina, particularment des de el punt de vista de l’enginyeria tissular 

es tracta d’un biomaterial molt interessant per la seua utilització en la preparació de 

suports cel·lulars. A més s’obté de fonts renovables. 

 

Abans de continuar cal advertir  que el nom d’àcid polilàctic no està acceptat en la 

nomenclatura estàndard de la IUPAC. Per tant, s’ha de deixar clar que es tracta d’un 

polièster i no d’un poliàcid. 

 

Els polímers són grans molècules (macromolècules) que estan formades per la unió de 

moltes unitats repetitives (monòmers). Generalment el carboni constitueix la columna 

vertebral de la cadena polimèrica (polímer) i els enllaços primaris son covalents (Figura 

3).  
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Figura 3. Representació de la molècula de polietilè, el polímer més senzill. Font: jccanalda 

 

En estat sòlid, els polímers poden ser tant amorfs com cristal·lins (Rudin 1982). Els 

amorfs no presenten un ordre estructural i estan formats per molècules que no es poden 

situar de forma ordenada.  

 

 
Figura 4. Distribució cristal·lina dins d'un polímer. Font: polymmerinnovationblog 

 

Quan es presenta un patró geomètric ordenat de les macromolècules, podem parlar de 

una figura cristal·lina  (Figura 4). Aquest tipus d’estructura està afavorida per dos factors: 

la regularitat de la estructura molecular que fa possible que les molècules s’acomoden 

en una xarxa cristal·lina i que la polaritat de les molècules augmenta la atracció entre 

cadenes pròximes i les posa ordenadament en el cristall i les manté (De Rosa and 

Auriemma 2013). 

 

Cal esmentar que els polímers cristal·lins tenen al voltant de un 40-70% de porció 

amorfa, per tant podem distingir entre amorfs i semi cristal·lins sent que mai els polímers 

seran cristal·lins en la seua totalitat. 

 

L’àcid polilàctic (PLA) és el bioplàstic més usat al món (Figura 5). És un polímer 

biodegradable, termoplàstic, alifàtic derivat de recursos renovables i naturals com la 

panolla, el codony, les creïlles, el midó o la canya de sucre.  

 



Antecedents 
 

14 
 

 
Figura 5. Representació gràfica PLA. Font: ResearchGate 

 

Per a produir àcid polilàctic s’usen principalment dos monòmers, l'àcid làctic i el di-ester 

cíclic làctic (Figura 6). 

 

 
Figura 6. Esquema producció PLA. Font: ResearchGate 

 

 
El PLA és plastificat per tal de canviar i adequar les propietats mecàniques d’aquest 

(Marti i Avé rous, 2001, pp 6209-6219). L'eficiència d’aquests canvis s'avalua amb la 

transició vítria (Tg ). 

 

3.3.1 Transició Vítria en Polímers 
 

La temperatura de transició vítria (Tg) es una transició de segon ordre, i es pot entendre 

com un punt entremig de temperatura entre el estat líquid i el estat sòlid. El estudi de la 

Tg en els polímers és més complex que en qualsevol altre material de molècules més 

xicotetes degut  a que per damunt de la Tg , els enllaços secundaris de les molècules 

són molt més dèbils que el moviment de les mateixes, és per açò que el polímer es torna 

goma, adquirint una certa elasticitat i capacitat de deformació plàstica sense fracturar-

se.  
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Figura 7. Gràfica transició vítria. Font: upv/materials 

 

 

Els polímers, tant els que presenten una estructura amorfa com els semi cristal·lins, 

presenten una Tg característica del material (Figura 7). Els polímers amorfs només 

presenten una transició, la Tg; mentre els semi cristal·lins, recordem que sempre tenen 

al voltant de un 40-70% de porció amorfa, presenten dues transicions, la Tg i la 

temperatura de fusió dels cristalls (Tm) que es una transició de primer ordre. Cal 

remarcar que la porció amorfa només experimentarà la transició vítria i la porció 

cristal·lina només la fusió. 

 

Amb la Tg s’analitza la eficiència dels polímers, indica la temperatura de treball del 

polímer i si un determinat polímer pot ser usat per a una certa aplicació. És per açò que 

la Tg és d’extrema importància en la enginyeria de polímers. 

 

Sent la temperatura de transició vítria tan important i sent impossible l’obtenció 

d’aquesta de forma teòrica per no existir cap fórmula física que relaciona els termes 

necessaris per a determinar la Tg als polímers, només es pot obtenir mitjançant 

experiments i simulacions. 

 

3.3.2 Aplicacions del PLA 
 

Dins de les aplicacions d'interès, és obligatori esmentar donada la natura del grau cursat 

que en la indústria electrònica els polímers són utilitzats tant per les seues propietats 

aïllants (materials dielèctrics) com per les propietats de semiconductors i magnètiques 

(Lokensgard 2008). 
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El PLA s’usa per a la impressió 3D (Figura 8) i s’ha usat en aplicacions biomèdiques per 

ser biodegradable i no tòxic. Exemples d’açò són: cargols que es degraden amb el temps 

com podem veure al article “PLA Screw Fixation of Lisfranc Injuries” de Thordarson, 

Hurtvitz i altres (2002) (Figura 9) i s’investiga el seu ús en la formació de teixits i 

estructures que propicien el creixement cel·lular ‘scaffolds’ (Figura 10), andamiatges, 

com per exemple podem trobar al article “Biodegradable HA-PLA 3D scaffolds porosos” 

de R.Kothapalli, T.Shaw i Wei (2005).  

 
 

 
Figura 8. Impressió 3D amb PLA. Font: MakerShopBCN 

 

 

 
Figura 9. Cargols de fixació de PLA. Font: tecnologiadelosplasticos.blog 

 

 

 

Figura 10. PLA scaffolds, 3mm. Font: GlobalMedicalDiscovery 
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El PLA és també un recurs sostenible per a substituir els derivats petroquímics que 

s’usen als envasos com bosses i recipients (Figura 11). 

 

 
Figura 11. Bossa biodegradable de PLA. Font: placn 

 

3.4 Programes de simulació de dinàmica molecular 
 

A la Figura 12 es mostren distints programes de mecànica molecular que tenen funcions 

similars però varien en els mètodes i equacions que implementen al algoritme del 

programa. 

 

 
Figura 12. Gromacs, Lammps, Amber, Namd, Charmm, Gromos, Yasara, MDymaMx, Abalone. Font: Google 

 

Cal esmentar que GROMACS, LAMPS, AMBER, CHARMM, GROMOS, YASARA, 

ABALONE i NAMD entre altres són exemples de software de dinàmica molecular. 

La valoració del programa a utilitzar no forma part del projecte ja que per a aconseguir 

simular la transició vítria de l’àcid polilàctic, el Centre de Biomaterials de la UPV ha elegit 

usar NAMD, un programa de dinàmica molecular creat per la Universitat de Illinois en 

Urbana-Campaing l’any 1995 gratuït, multi plataforma i que forma part d’un projecte que 

es manté en constant desenvolupament junt a VMD. Ha rebut els premis Gordon Bell 

Award (2002) i el Sidney Fernbach Award (2012). El codi de NAMD està programat de 

forma paral·lela i pot operar amb més de 500.000 nuclis de processadors. 
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VMD (Figura 13) està dissenyat per a modelar, visualitzar i analitzar sistemes. També 

pot ser usat per a animar i analitzar la trajectòria de una simulació de dinàmica 

molecular. Pot actuar com a GUI (Interfície Gràfica d’Usuari, Graphic User Interface en 

anglès) per a un programa de simulació extern que funciona a un ordinador remot i te 

molts mètodes i possibilitats per renderitzar i acolorir molècules de forma que es puguen 

visualitzar els seus moviments. 

 

 
Figura 13. Exemple de VMD, PLA configuració 4. Font: pròpia 

 
En quant a la màquina usada per a implementar la simulació, es portarà a cap en un 

ordinador portàtil amb Ubuntu 16.04 LTS de 64 bits, Processador Intel® Core™ i7-

3632QM CPU @ 2.20GHz × 8 i s’usarà la targeta gràfica integrada d’Intel. 

 
 

3.5 Riscs del projecte 
 

Els riscs del projecte són indeterminats per ser una qüestió molt oberta i poc explorada 

abans, si bé és cert que les instruccions i fitxers per a fer la simulació en GROMACS 

ens son proporcionats i sabem que funcionen en eixa plataforma, no sabem si finalment 

podran funcionar en NAMD.  

 

A pesar que al manual de NAMD teòricament s’accepten fitxers de GROMACS i altres 

programes de simulació, la realitat és que la informació al manual és incompleta  i no és 

rellevant per al cas que ens ocupa i per a les extensions dels scripts que tenim.  
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Figura 14. NAMD te suport per a fitxers de GROMACS. Font: manual de NAMD 

 
La Figura 14 mostra com s’ha d’escriure el fitxer de configuració. També diu que NAMD 

pot carregar scripts de GROMACS amb l’extensió .top i .gro que contenen la topologia 

de la molècula (àtoms i enllaços) i la estructura molecular respectivament.  

 

D’entrada, al manual de NAMD es mostren clarament les següents limitacions: 

 

-Àtoms falsos amb posicions generades basades en les posicions de àtoms reals, no 

tenen suport. 

 

-La secció de parelles de GROMACS que es donada amb paràmetres explícits 1-4 entre 

parelles d’àtoms no es suportada a NAMD perquè calcula les interaccions 1-4 

exclusivament per el tipus. 

 

-Les exclusions no tenen suport. Els dièdrics de GROMACS RB impliquen exclusions, 

però NAMD no te suport per a açò. 

 

-Constrenyiments, restriccions i establiments no estan implementades a NAMD. 

 

-En alguns casos NAMD no tolerarà formats de GROMACS correctes o fallarà en 

detectar errors en scripts amb un format deficient. NAMD generarà un error i pararà en 

aquests casos. 

 

-NAMD no te suport per a tots els tipus de potencials d’enllaç que existeixen en 

GROMACS, però els aproxima amb potencials harmònics o sinusoidals. 
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-NAMD no llig llargàries de vectors periòdics en el fitxer de coordenades. Deuen estar 

explícitament configurats en el fitxer de configuració de NAMD. 

 

Aquests són alguns inconvenients que caldrà resoldre o evitar per tal de dur a terme el 

projecte. 
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4.Marc Teòric 
 

L’ànim d’aquest apartat és entendre la teoria bàsica de funcionament dels programes 

de simulació i en concret de NAMD. També s’explicarà els potencials més importants i 

l’article sobre el que està elaborat el projecte amb l’objectiu de fer la comprensió de la 

memòria més senzilla. 

 

4.1 Camps de forces 
 

Les macromolècules són molècules amb un alt pes molecular, exemples típics poden 

ser proteïnes, ADN o els polímers. En general són estructures atòmiques formades per 

llargues cadenes d’àtoms unides per enllaços covalents que formen estructures amb 

una gran varietat de configuracions possibles. 

Aquesta configuració de la molècula dependrà de les energies internes associades als 

seus àtoms. Aquest conjunt d’energies deu ser definit, són les condicions sobre les que 

es desenvoluparà la simulació. El moviment i comportament de les molècules dependrà 

del camp de forces. 

Aquest camp de forces està definit pels potencials, energies internes associades als 

àtoms de la molècula. Podem representar les possibles configuracions dels enllaços 

covalents entre els àtoms de la cadena d’una forma senzilla (Figura 15), imaginem que 

els segments de la cadena estan units per molls de tal forma que obtenim una equació 

característica del potencial elàstic 1.1. 

 

𝑈(𝑙) = 𝑈o(𝑙 − 𝑙o)2
      (1.1) 

 

 

Figura 15. Representació potencial entre els àtoms. Font:arxiv.org 

L’equació (1.1) te un mínim en 𝑙o i el paràmetre 𝑈o, que modula la intensitat. 
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4.1.1 Potencial dièdric o de torsió 
 

En molts casos hi ha també una barrera d’energia interna associada a la rotació. Aquest 

potencial pot representar-se amb l’equació 1.2: 

𝑈(𝛼) =
1

2
𝑈s(1 − cos(3𝛼))     (1.2) 

L’angle dièdric és l’angle entre la intersecció de dos plànols (Figura 16): 

 

 

Figura 16. Representació angle dièdric. Font: ResearchGate 

En química és l’angle entre dos plànols que travessen un conjunt de 4 àtoms (Figura 

17): 

 

 

Figura 17. Representació potencial dièdric cadena de 4 àtoms. Font: cbio.bmt.tue.nl 

Hi ha dos tipus de potencials dièdrics, els propis i els impropis. Els impropis mantenen 

els grups plans, plans (com per exemple els anells aromàtics) també eviten que les 

molècules giren sobre la seua pròpia imatge simètrica.  
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Els dièdrics propis, poden ser periòdics i es defineixen d’acord amb la convenció de la 

IUPAC/IUB, on ᶲ és l’angle entre els plànols 𝑖𝑗𝑘 i 𝑗𝑘𝑙 (equació 1.3). 

𝑉d(ϕijkl) = k (1 + cos(𝑛ϕ − ϕo))     (1.3) 

També es pot representar amb els 4 primers termes d’una sèrie de Fourier (Figura 18), 

amb la fórmula de Rickaert Bellemans (1.4): 

𝑉rb(ϕijkl) = Vo +
1

2
(V1(1 + cos(ϕ)) + V2(1 − cos(2ϕ)) + V3(1 + cos(3ϕ)))     (1.4) 

 

Figura 18. Gràfica del potencial Rickaert-Bellemans. Font: Manual GROMACS 

 

4.1.2 Forces de van der Waals 
 

Les forces de van der Waals poden representar-se mitjançant un potencial de Lennard-

Jones (1.5): 

𝑈(i,j) = 4ɛ[(
𝜎

rij
)

12
− (

𝜎

rij
)

6
]     (1.5) 

 

L’energia està representada en funció de la distància r que és la distància dels àtoms 

que conformen el potencial, ɛ que indica la intensitat de la energia i 𝜎 que es la suma 

dels radis dels dos àtoms. Si observem la Figura 19, tenim una part positiva i una 

negativa, sent el límit entre ambdues, 0, que es dona si la distància r és igual que sigma. 

Per a distàncies menors a sigma, entra en joc el principi d’exclusió i apareix una força 

de repulsió molt alta, mentre que si la distància r es major que sigma, tenim la part 
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negativa d’atracció entre els àtoms. El mínim mostra la distància òptima on els àtoms 

seran més estables. 

 

Figura 19. Potencial Lennard-Jones. Font: ResearchGate 

 

4.1.3 Ponts d’hidrogen  
 

Els ponts d’hidrogen (Figura 20) tenen una intensitat més dèbil que un enllaç covalent i 

més forta que les forces de van der Waals. La descripció detallada resulta complexa 

però pot realitzar-se una aproximació adequada amb  un potencial de Lennard-Jones de 

potencies 12 i 10.  (1.6): 

𝑈(i,j) = 4ɛ[(
𝜎

rij
)

12
− (

𝜎

rij
)

10
]     (1.6) 

 

 

Figura 20. Representació ponts d’hidrogen. Font: Isbu.ac.uk 

 

La principal diferència resideix en la potència dècima que generalment el fa més intens 

que les forces de van der Waals. 
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Els potencials de Lennard-Jones són computacionalment costosos de calcular, donat 

que a partir  d’una certa distància el seu valor és xicotet, s’agafa una distància fixa per 

a truncar. Per tant, quan aquesta distància és major a la triada, el potencial serà 0. 

 

4.1.4 Potencial de l’angle d’enllaç 
 

Aquest potencial depèn de l’angle en una cadena de 3 àtoms (Figura 21) on Vo  modula 

la intensitat del potencial i θo representa el desfasament si hi ha un angle de referència. 

 

Figura 21. Potencial de l'angle d'enllaç. Font: cbio.bmt.tue.nl 

 

𝑉(θijk) = Vo (cosθ − cosθo)2    (1.7) 

 

4.2 Algoritmes de simulació 
 

4.2.1 Monte Carlo (MC) 
 

L’algoritme de Monte Carlo comença buscant una ubicació inicial aleatòria i s’equilibra 

el sistema perquè trobar una ubicació inicial d’acord amb la temperatura és 

computacionalment molt complex de calcular. 

L’algoritme funciona escollint un grup molecular i una direcció del moviment al atzar i a 

partir d’ací comprovar les condicions de moviment. 

És ideal per a models pseudoaleatoris, generalment presenta poc nivell de detall  i 

permet simular temps llargs. És el model que actualment està desenvolupat al CBET. 

 

 

4.2.3 Dinàmica Molecular (MD) 
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Es basa en la resolució d’un sistema de N equacions diferencials, sent N el nombre 

d’àtoms del sistema per a trobar la posició i la velocitat de cada àtom. 

𝐹⃗𝑖(𝑟1, 𝑟2 … . , 𝑟𝑛) = −𝛻𝑉(𝑟1, 𝑟2 … . , 𝑟𝑛) = −
𝜕𝑉(𝑟1,𝑟2….,𝑟𝑛)

𝜕𝑟1
     (2.1) 

 

𝐹⃗𝑖(𝑟1, 𝑟2 … . , 𝑟𝑛) = 𝑚𝑖
𝑑2𝑟𝑖

𝑑𝑡2
     (2.2) 

 

De les equacions 2.1 y 2.2 s’obté la igualtat 2.3 

 

−
𝜕𝑉(𝑟1,𝑟2….,𝑟𝑛)

𝜕𝑟1
= 𝑚𝑖

𝑑2𝑟𝑖

𝑑𝑡2
     (2.3) 

Les simulacions es poden dividir en 3 passos: 

Iniciació: es posa cada àtom en un lloc determinat del espai amb una velocitat inicial al 

atzar depenent de la temperatura del sistema. Es deixa evolucionar amb el temps re-

normalitzant les velocitats per a que siguen coherents amb la temperatura. 

Equilibrat: s’observa el sistema sense reequilibrar velocitats fins veure si s’ha assolit 

l’equilibri. 

Obtenció dels resultats: es fa un anàlisis de les trajectòries per a poder determinar les 

propietats del sistema. 

Aquest tipus de simulacions són ideals per a models deterministes, presenten un major 

nivell de detall que (MC) i permeten simular espais de temps curts. 

 

4.3 Nanoscale Molecular Dynamics (NAMD) 
 

El NAMD és un programa de MD. El seu funcionament es basa principalment en 

l’algoritme de la Velocitat de Verlet (Verlet-Velocity) (Figura 22): partint d’un instant (t) 

on coneixem la posició (r) i la velocitat (v) per a tots els àtoms del sistema, realitzarem 

càlculs per a l’instant t + Δt. 
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Figura 22. Conjunt d’equacions de l’algoritme Verlet-Velocity. Font: Estudi de la dinàmica molecular en materials 
polimèrics mitjançant models de fluctuació d’enllaç. José Molina Mateo 

 

 

4.4 Polylactid acid force field 3 (PLAFF3) 
 

A l’article sobre el qual elaborem el projecte: Desenvolupament dels paràmetres del 

camp de forces a la simulació de l’àcid polilàctic, McAliley i Brucce (2011) s’ha 

aconseguit ajustar els valors creant un nou camp de forces ajustat a l’àcid polilàctic amb 

l’algoritme mostrat a la Figura 23 i que han anomenat PLAFF3. 

PLAFF3 combina el camp de forces CHARMM (Chemistry Harvard Molecular 

Mechanics) (1983 i revisat al 2015) i OPLS (Optimized Potential for Liquid Simulations) 

creat pel professor William L. Jorgensen a la universitat de Purdue l’any 1988 i revisat 

de nou a 1998 a la universitat de Yale. PLAFF3 també ha ajustat els valors dels 

potencials de torsió (dièdrics) tal i com es pot comprovar a la Figura 23. 
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Figura 23. Algoritme per la obtenció de PLAFF3. Font:Journal of Chemical Theory and Computation 
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5.Implementació del Projecte 
 

El propòsit d’aquest apartat és tenir un manual tècnic que permet reproduir el procés 

d’implementació per qualsevol altra persona, a l’últim punt del apartat es troben els 

diagrames resultants del procés.  

5.1 Instal·lació de NAMD a Ubuntu 
 

Per a instal·lar NAMD i VMD s’han de seguir els següents passos: 

El primer que s’ha fet ha sigut instal·lar NAMD. Per a açò cal anar a la pàgina 

http://www.ks.uiuc.edu o posar simplement a google ‘descarregar NAMD per a Ubuntu’. 

 

Figura 24. Diferents alternatives d’instal·lació de NAMD. Font:ks.uiuc.edu 

Descarreguem la primera opció que es presenta (Figura 24): Linux-x86_64-multicore 

(64-bit Intel/AMD single node). 

http://www.ks.uiuc.edu/
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Figura 25. Petició d'inici de sessió NAMD. Font: ks.uiuc.edu 

Registrem segons les instruccions que es mostren  a la web (Figura 25), aquest procés 

no va a ser detallat al projecte. La descàrrega està guiada, simplement cal registrar-se, 

verificar el correu proporcionat, identificar-se i descarregar la opció que hem triat. 

 

Una volta descarregat i descomprimit el paquet, s’obtenen els fitxers que es mostren a 

la Figura 26: 

 

 
Figura 26. Descarrega de NAMD descomprimida. Font: Pròpia 

 

El següent pas és obrir la terminal i accedir allí on es troben guardats aquests fitxers, 

amb els comandaments cd i ls. 
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Figura 27. Arribar a un directori de Linux usant cd i ls. Font: Pròpia 

Els arxius que apareixen en verd son executables (Figura 27). En cas que els arxius no 

apareixen en verd caldria usar el comandament: 

 chmod +x *  

per tal de que aparegueren com a executables. 

Ara cal saber la ruta completa d’on es troben els arxius, per açò usarem el comandament 

pwd (Figura 28): 

 

 
Figura 28. Exemple d'ús del comandament pwd. Font: Pròpia 

 
Copiem la ruta al porta papers. I obrim una altra consola amb el comanament: 

 

nano .bashrc (Figura 29) 

 

 
Figura 29.Exemple d'ús del comandament nano .bashrc. Font: Pròpia 

Accedirem al bash (Figura 30): 
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Figura 30. Bash de Linux. Font: Pròpia 

Al final d’aquest, escriurem la següent línia, amb la ubicació que hem copiat abans 

(Figura 31): 

 

 

Figura 31. Part final del bash de Linux. Font: Pròpia 

Cal GUARDAR els canvis realitzats al bash. 

 

Amb el comandament ‘exit’ tanquem les dues terminals. 

 

Obrim una nova terminal i escriurem ‘nam’ seguidament polsarem dues voltes el 

tabulador i obtindrem el que es mostra a la Figura 32: 

 

 
Figura 32. NAMD instal·lat. Font: Pròpia 

 
Açò indica que la instal·lació està completada i que podrem usar NAMD per a les 

simulacions. 
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5.2 Instal·lació de VMD a Ubuntu 
 

VMD el trobarem a la mateixa adreça web d’on hem descarregat NAMD (Figura 33).  

 

 

Figura 33. Alternatives instal·lació VMD. Font: ks.uiuc.edu 

 

En aquest cas instal·larem la versió 1.9.3. que és la última versió més estable, seguim 

el procés que ens indica, molt paregut al de descàrrega de NAMD. Una volta descarregat 

i descomprimit, aquests són els fitxers que obtenim (Figura 34): 

 

 

Figura 34. Descarrega descomprimida VMD. Font: Pròpia 

Cal fixar-se bé en que estiga el fitxer “configure”. 
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Accedim al directori usant els comandaments cd i ls com hem fet abans i usarem el 

comandament: 

./configure 

Aquest comandament executarà el fitxer i dirà al sistema operatiu com instal·lar VMD. 

Seguidament, entrarem a la carpeta src, comprovem que estiga el arxiu Makefile i usem 

el comandament: 

sudo make install 

Atorguem permisos i ja tenim la instal·lació de VMD feta (Figura 35). 

 

Figura 35. Detall del comandament sudo make install. Font: Pròpia 

Per a comprovar que s’ha instal·lat el programa, escriurem a la terminal ‘vmd’ i s’obrirà 

el programa (Figura 36). 

 

Figura 36. VMD. Font: Pròpia 
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5.3 Comprovació del funcionament de NAMD per a tots els nuclis de 

l’ordinador. 
 

Per a comprovar que NAMD funciona, a una terminal executarem el comandament: 

namd2 (Figura37). 

 

Figura 37. Execució de NAMD. Font: Pròpia 

Si no s’ha especificat cap fitxer de configuració no es portarà a cap ninguna simulació. 

Però NAMD s’executarà i ens advertirà d’açò. 

 

Per a evitar futurs problemes o encontrar errors en el futur, amb quests passos queda 

constatat que NAMD i VMD estan instal·lats correctament a la màquina i que s’executen 

sense cap problema 

 

El processador de l’ordinador emprat al present projecte disposa de 8 nuclis de càlcul. 

Per tal que les simulacions es porten a cap a la major velocitat possible, cal usar els 8 

nuclis disponibles. La execució del comandament namd2 indica que per defecte usarà 

2 nuclis per a fer els càlculs.  

 

Segons el manual, per a executar un script i aprofitar tota la potencia de càlcul, tindrem 

que usar el comandament:  

 

namd2 +px  

 

Sent x la quantitat de nuclis de càlcul que volem emprar per a fer la nostra simulació: 
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Figura 38. NAMD funcionant amb 8 nuclis. Font: Pròpia 

 
Tal i com ens diu a la consola de Linux (Figura 38), namd2 correrà en 8 fils de càlcul.  

 

Queda comprovat que tot funciona i no tindrem errors relacionats amb la instal·lació o 

en la execució dels programes en el futur. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

5.4 Familiarització amb l’entorn 
 

NAMD no te interfície gràfica, és per a açò s’han explorat les opcions que ofereix VMD 

(segons la descripció del programa que fan els propis creadors) com a interfície gràfica 

de NAMD (Figures 39 i 40). 

 

VMD segons el manual, permet visualitzar simulacions de GROMACS, per tant els ha 

de poder carregar al programa. Tenint en compte que pot generar els fitxers de 

configuració per a NAMD, es carreguen els fitxers de GROMACS a VMD i després 

s’intenten generar els fitxers de NAMD a través de VMD.  

 

Per a usar NAMD, són necessaris un fitxer .psf i un fitxer .pdb a part del camp de forces 

sobre el que està construït NAMD. 
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Figura 39. Ubicació de la GUI de NAMD dins de VMD. Font: Pròpia 

 
Figura 40. GUI de NAMD dins de VMD. Font: Pròpia 

 

5.5 Fitxers de GROMACS 
 

A la Figura 40 al punt 5.4 es pot comprovar que les extensions compatibles són 

PSF/TOPPAR, PDB/RST7, XSC. 

 

Els fitxers dels que es disposa (Figura 41), obtinguts al article “Desenvolupament dels 

paràmetres del camp de forces per a la simulació de l’àcid polilàctic” H .McAliley i A. 

Brucce (2011). 

 

Cap d’aquests fitxers es correspon amb l’extensió que accepta la interfície gràfica de 

VMD. Per tant carregar la informació a través de la GUI de NAMD queda descartat. 
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Figura 41. Scripts que conformen els paràmetres de la simulació de GROMACS. Font: Pròpia 

 

És convenient en aquest punt explicar que conté cada arxiu: 

 

Els arxius .gro contenen les coordenades de la estructura molecular inicial per a les 

distintes configuracions que es lligen al nom dels arxius, els arxius .top inclouen la 

topologia de la molècula, els arxius .itp inclouen la informació referent a la molècula, 

com els potencials interatòmics. El arxiu .xvg conté una taula amb valors tabulats per al 

potencial dièdric omega segons el angle.  

 

5.6 Carregar estructura a VMD 
 

Després d’explorar tots els menús i configuracions que accepta VMD, veiem que sí que 

podem carregar els arxius .gro per a visualitzar la estructura de la molècula. El problema 

que tenim es que VMD no pot accedir als fitxers .itp que donen valors a les molècules. 

Per tant quan creem un arxiu .pdb i .psf des de VMD per a NAMD, però no obtenim valor 

per a 1600 variables perquè dins del fitxer .top no hi ha suficient informació. Recalquem 

que VMD no llig els fitxer .itp que sí que conten aquesta informació. 

Per a carregar el fitxer .gro a VMD obrim la consola de VMD. Aquesta es troba a: 

 

EXTENSIONS>Tk console 

 

Una volta dins de la consola cal trobar el directori usant els comandaments cd i ls com 

s’ha explicat en el punt 5.1 per a la instal·lació de NAMD i VMD.  
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Dins del directori, usar el comandament ‘mol new’ seguit del nom del script en format 

.gro com es mostra a la Figura 42. Una volta carregat el fitxer .gro es mostrarà la 

macromolècula, recordem, és una representació gràfica sense potencials interatòmics. 

 

 

Figura 42. Consola amb els comandaments emprats a VMD i el resultat. Font: Pròpia 

 

 

 

 

 

 

5.7 Scripts de conversió de fitxers 
 

No sent possible carregar els fitxers a VMD, es busca algun tipus de programa 

convertidor. Existeixen programes ja fets per a transformar extensions de GROMACS a 

NAMD (Figura 43), però no per als nostres fitxers. 
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Figura 43. Exemple script conversió. Font: ks.uiuc.edu 

 

No ens val perquè revisant el codi no hi ha adaptació per als angles i els dièdrics. 

 

5.8 Noves idees i suport tècnic. 
 

No hi ha cap possibilitat de transformar els fitxers de forma automàtica, es procedeix a 

llegir els scripts presentats al punt 5.5 per a convertir-los de forma manual.  

Es descarta crear un camp de forces nou per a NAMD perquè no s’ha trobat cap forma 

de sintaxis o exemple de camp de forces CHARMM per a NAMD ni al manual ni a 

internet. A més, la taula amb potencials tabulats no es pot posar  dins de NAMD. 

Arribats a aquest punt, es contacta el suport de tècnic de NAMD, format pels seus 

programadors, per a açò cal registrar-se en un llistat de correus. El procediment està 

explicat a la pàgina oficial de NAMD i no va a ser detallat ací. 
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En ser registrat al llistat de correus arriben tots els correus que s’envien al suport tècnic 

per part d’altres persones així com les respostes d’aquests, de forma que es recava 

molta informació del programa, de com funciona i del que està fent la comunitat a NAMD. 

 
A més la majoria d’aquests correus es fan públics de forma que es pot accedir a la 

informació a través d’un buscador com google.  

 

Donat que no hi ha fòrums on preguntar dubtes, la única font d’informació disponible per 

a treballar de forma autònoma, són aquests correus i els manuals tant de NAMD com 

de GROMACS.  

 

El primer correu que s’envia és aquest (Figura 44): 

 

 
Figura 44. Correu enviat al suport tècnic. Font: Pròpia 

 
 
Havent trobat referències al llistat del correu i als manuals sobre distints mètodes 

matemàtics usats per GROMACS i NAMD per a calcular els potencials. És possible fer 

la conversió? A més, la taula tabulada no es pot situar enlloc dins de NAMD. 

 

Després d’intercanviar alguns e-mails responent preguntes sobre la configuració del 

fitxer .xvg que segons el arxiu README s’inclou en el mdrun de GROMACS, rep 

aquesta resposta: 
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Figura 45. Resposta suport tècnic. Font: Pròpia 

 
No existeix cap funció a NAMD on poder definir el teu propi potencial dièdric (Figura 45). 

Caldria escriure el teu propi camp de forces en format CHARMM i açò ja ha quedat 

descartat.  

  

Després de debatre amb el tutor la resposta, s’arriba a la conclusió de que convertir 

aquests potencials matemàticament no és quelcom trivial i que mentre CHARMM usa 

series de Fourier modificades i NAMD aproximacions sinusoidals, seria molt complicat 

trobar valors equivalents.  

Es descarta per el moment i es busquen altres opcions perquè els valors que es donen 

al camp de forces, sobretot dels angles dièdrics, modifiquen la estructura de la molècula 

en la seua totalitat al ser dependents uns d’altres i ser processats de forma distinta per 

GROMACS i NAMD, lo que implicarà un canvi que afecta a tota la molècula, a més, 

queda confirmat que NAMD no ofereix l’opció d’utilitzar cap taula tabulada a diferencia 

de GROMACS.  

S’haurà de prescindir de la taula perquè no podrà usar-se a NAMD, veurem com afecta 

al resultat final de la simulació la falta d’aquests potencials tabulats. 

 

5.9 Eliminació dels #include 
 

El pròxim pas que s’ha seguit, hipòtesis pròpia basada en la programació modular, és la 

següent: Els fitxers .top obtenen la seua informació de les capçaleres #include que 

funcionen com una biblioteca. Aleshores retira el #include dels .top i es posa en aquell 

lloc la informació provinent del .itp de forma que el fitxer .top que pareix que és 

compatible amb NAMD segons el manual, continga tota la informació de la molècula. 
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Per tant, on posa #include “PLAFF3.itp”, es copia i pega tot el script PLAFF3.itp i es 

repeteix per al “50LA_crystal.itp” (veure Figura 46). 

 

Procedim a realitzar el script de NAMD. 

 

 

 
Figura 46. Detall del script .top amb els #include. Font: Pròpia 

 

 

5.10 Control de temperatura i primer script de NAMD 

 
Per a la simulació ens cal controlar la temperatura ja que obtindrem el resultat de la 

temperatura de la transició vítria quan refredem el polímer des de 800K fins 300K, 

podem usar un script genèric, però cal esbrinar com configurar el control de temperatura 

de la simulació.  

 

Segons el manual cal usar el llenguatge de programació Tcl (Figura 47) i el termòstat i 

baròmetre inclòs a NAMD: Langevin. 
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Figura 47. Exemple control de temperatura TCL. Font: Pròpia 

 
 
Podem controlar la velocitat a la que escalfem o refredem el sistema tenint en compte 

que el temps virtual de cada integració a NAMD es de 1 femto segon. Tenint en compte 

que definim la temperatura d’entrada i la d’eixida, la quantitat  de temperatura que 

incrementem o reduïm en cada conjunt de passos d’integració, es modificarà la corba 

de la velocitat de refredament. En la Figura 47, cada 1000 passos d’integració. 

 

Amb uns exemples que provenen de tutorials de la Universitat de Illinois aconseguim un 

script de NAMD amb el que el programa arranca.  

 

L’arxiu de configuració funciona tal i com es mostra  en la Figura 48. Es verifica que 

substituir els fitxers .itp per els #include al .top funciona.  
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Figura 48. Primer intent d'execució de NAMD amb un script de configuració. Font: Pròpia 

 

Cal tenir en compte que per arribar fins ací, s’han modificat algunes coses: 

 

En el apartat [defaults] que prové del PLAFF3.itp que ha sigut copiat i pegat al  .top, s’ha 

de canviar el valor de comb-rule (Figura 49), originalment amb valor 3. Però cal posar a 

1 o es generarà un error del que NAMD avisarà a la consola. 

 

 

 
Figura 49. Script .top modificat. Font: Pròpia 

 

 

 

 
Per a fer la simulació amb els fitxers de GROMACS, segons el manual cal usar la 

següent sintaxis: 
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Figura 50. Detall del script de configuració de NAMD. Font: Pròpia 

És a dir, la topologia i la estructura de la molècula serà proporcionada a NAMD per 

fitxers de GROMACS. La topologia natural de NAMD seria .psf per al fitxer que conté 

els paràmetres de la molècula i .pdb per al fitxer que conté la estructura de la molècula. 

 

5.11 Primer error 
 

Abans de començar la simulació, avorta i ens mostra el error de la Figura 51: 

 

Figura 51. Error de NAMD. Font: Pròpia 

 

Generem un fitxer .pdb en VMD a partir del .gro per a provar si funciona amb una altra 

extensió per a la estructura de coordinades (Figura 52), (més avant s’explica com es 

genera aquest fitxer amb VMD): 

 

 
Figura 52. Detall .pdb a configuració de NAMD. Font: Pròpia 

 

 
Figura 53. Error de NAMD amb distint fitxer de configuració. Font: Pròpia 
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Aquest tipus d’error (Figura 53) no queda resolt als e-mails que s’han trobat publicats 

pel servici tècnic. Ni tampoc no ens responen als e-mails que enviem. 

  

5.12 Nova informació rellevant.  
 

El servici tècnic no ens ajuda i el error no queda solucionat al llistat d’e-mails. Aquesta 

conversa entre un usuari de NAMD i el suport tècnic a l’any 2016 és clau per a continuar 

el projecte. 

( http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/namd-l.2015-2016/2534.html ) 

 

> Dear Michael Makowski, 

> 

> I am trying to run gromacs simulation 

> in namd and getting the error "USING ARITHMETIC MEAN TO COMBINE L-J SIGMA 

> PARAMETERS Molecule DMPC undefined" I have seen your post in the mailing 

> list "http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/ 

> namd-l.2014-2015/1129.html". Could you let me know that how did you 

> overcome this problem to run gromacs simulation in namd. 

> 

> Thanks, 

> 

> Subbarao Kanchi.  

_____________________________________________________________________ 

> Well, the exact error is just: 

> 

> Molecule DMPC undefined 

> 

> This is because namd doesn’t follow linked *.itp files from your topology 

> file. Please just copy the content of all required *.itp files into your 

> *.top file and try again. 

> 

> Best of luck 

> 

> Norman Geist 

_____________________________________________________________________ 

Aquest pas justament ja l’hem fet. Ens val per a confirmar que el procediment emprat és 

correcte i està bé. 

___________________________________________________ 

> Hi Norman Geist, 

> 

> I have copied the *.itp into the topologies file 

> (.top) and end up with another error "Syntax error in ATOMS" as reported in 

> mailing list http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/ 

> namd-l.2003-2004/1102.html. I do not find any solution to overcome the 

> error. 

> 

> Subbarao Kanchi 

______________________________________________________ 

 

http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/namd-l.2015-2016/2534.html
http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/
http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/mailing_list/
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Just troba el mateix problema que tenim nosaltres. 

______________________________________________________ 

> Have you tried sending your topology through one of the gromacs tools to 

> check it is correct? Otherwise, since gromacs support in namd is rather 

> rudimentary, you could also try to convert your gromacs files to amber 

> format using the Parmed tool, either directly downloaded from github or 

> shipped with the Ambertools 16, as: 

> 

> parmed 

> 

> parmed> gromber your.top your.gro 

> 

> parmed> outparm your.prmtop your.rst7 

> 

> It might also output errors your topology has issues. Later in namd you do; 

> amber on 

> parmfile your.prmtop 

> ambercoor your.rst7 

> 

> Best wishes 

> 

> Norman Geist 

_______________________________________________________ 

Açò mostra que podem provar a usar AMBER per a fer la conversió i es automàtica. 

També confirma que el suport de GROMACS a NAMD és rudimentari. 

________________________________________________________ 

> Hi Norman Geist, 

> 

> Thank you for the suggestions and I have modified 

> the gromacs topology file by looking at the namd source code 

> "GromacsTopFile.C". It is working. 

> 

> Thanks, 

> 

> Subbarao Kanchi. 

_________________________________________________________ 

> Can you explain in short what changed you had to made, just to have this 

> here for users having these issues in the future. 

> 

> 

> 

> Norman Geist 

___________________________________________________________ 

I have removed the additional columns those are present under definition of 

[ ATOMS ] from the topology (example atomic number column) which are not 

require for NAMD. One can see the "sanf c" formate in "GromacsTopFile.C" 

and can modify accordingly. 

Subbarao Kanchi. 

 

 
El resum és que des de el suport de NAMD, recomanen directament canviar a AMBER 

i després córrer el fitxer a NAMD ja que el suport de GROMACS a NAMD és i cite 

textualment: rudimentari.  
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A pesar d’això, Subbaro Kanchi amb el codi font de NAMD ha trobat una solució. 

 

Per altra banda, es repeteix de nou el procés d’aconseguir a través de VMD els .psf i 

.pdb tenint en compte que s’ha modificat el arxiu .top i que els fitxers generats 

automàticament per VMD seran correctes ja que els fitxers .top contenen informació.  

 

La possibilitat de fer la conversió mitjançant AMBER s’explora, però es descarta perquè 

la llicència del programa val 500$ per a entitats governamentals sense ànim de lucre o 

universitats i la llicència comercial 20000$ i s’excediria el pressupost del projecte. No 

existeix tampoc la possibilitat de provar-lo durant un temps limitat. 

 

Primerament es provarà a  generar els fitxers amb VMD que pareix automàtica i si no 

funciona, mirarem el codi font de NAMD al que fa referencia Subbaro Kanchi. 

 

5.13 Generar fitxers .psf i .pdb a VMD 
 

Per a generar els fitxers .psf i .pdb automàticament des de VMD a partir de .top i .gro: 

Carreguem la molècula a VMD com s’ha mostrat abans al punt 5.6 i seguidament: 

Extensions>Modeling>Automatic PSF builder  
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Figura 54. Vista general del Automatic PSF builder de VMD. Font: Pròpia 

 
Com podem veure a la Figura 54 hi ha 4 passos: 

Pas 1 (Step 1): ADD. Seleccionem el fitxer .top que havem preparat prèviament (Figura 

55). 

 

Figura 55. Pas 1 AutoPSF. Font: Pròpia 

Polsem  “Load input files” i passem al pas 2 (Figura 56). 



Implementació del Projecte 

51 
 

Pas 2 (Step 2): Cliquem Nucleic Àcid, Proteïna o Tot, per al cas, tant se val. 

 

Figura 56. Pas 2 AutoPSF. Font: Pròpia 

Pas 3 (Step 3): Polsem directament “Crear cadenes” (Figura 57) 

 

Figura 57. Pas 3 AutoPSF. Font: Pròpia 

Apareixerà el missatge de la Figura 58: 

 

Figura 58. Pas 3 missatge Informació 1 AutoPSF. Font: Pròpia 

 

S’accepta el punt d’informació i ens trobem la Figura 59. 
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Figura 59. Pas 3 missatge Informació 2 AutoPSF. Font: Pròpia 

Tanquem. 

 

S’han generat els fitxers però hi ha 1600 paràmetres sense definir. Aquesta idea no ha 

funcionat. Ha passat exactament el mateix que quan posem un fitxer .top que no te cap 

paràmetre. Al pas 4 no arribem perquè no tenim cap pegat per  a la nostra molècula. 

 

Caldrà buscar al codi font de NAMD com es proposava al apartat anterior si açò no 

funcionava. 

 
 
 
 
 
 
 
 

5.14 Codi font de NAMD: GromacsTopFile.C 
 

Mirem el codi de NAMD per a veure com actua quan li passem un arxiu .top de 

GROMACS. NAMD es un programa open source (codi obert) (Figura 60), aleshores el 

codi de NAMD és públic: 

Al següent enllaç es pot trobar:  

http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/doxygen/GromacsTopFile_8C-source.html 

http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/doxygen/GromacsTopFile_8C-source.html
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Figura 60. Codi font NAMD, Atomtypes. Font: Pròpia 

A la Figura 51 i 53 es pot veure que teníem un error de sintaxis al apartat atomtypes.  

 

Podem veure a la Figura 60 que la funció scanf agafa només 6 valors, en tenim 8 al 

script com es pot comprovar  a la Figura 61. 

 

Modifiquem el script (Figura 61) i obtenim un format del script adequat, veure Figura 62. 

 

S’ha eliminat el nombre enter que hi ha entre el bond_type i la massa perquè no hi ha a 

la funció cap %d que fa referència als nombres enters en C++, també s’elimina el nom 

perquè conté 8 lletres i el programa només agafa 5. A més és més descriptiu el tipus 

d’enllaç. 

 

 
Figura 61. Script original .top apartat [atomtypes]. Font: Pròpia 

 

 

Figura 62. Script modificat .top apartat [atomtypes]. Font: Pròpia 

El error relacionat amb [atomtypes] queda solucionat. Ara ix un altre error (Figura 63): 
 

 
Figura 63. Error dihedraltypes. Font: Pròpia 
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Anem a la part del codi  de NAMD on estan escrits els valors que pren del apartat 

dihedraltypes (Figura 64): 

 

 

Figura 64. Codi font NAMD, Dihedraltypes. Font: Pròpia 

 

El programa accepta els 6 valors numèrics del script (veure Figura 64 i 65) i els posarà 

al vector c[6]. Pel que fa a “&funct” entenc que fa referencia al número 3 que tenim al 

script. “typea” i “typeb” fan referència al nom dels àtoms. Igual que en el cas anterior 

“type”. Però només accepta 2 i nosaltres en tenim 4 (veure Figura 65). 

 

 

Figura 65. Script original .top apartat [dihedraltypes]. Font: Pròpia 

 

Es pregunta al tutor si es possible esborrar dos àtoms. Als dièdrics hi ha els 4 àtoms 

implicats en una cadena, però podria ser que amb només dos, els altres es puguen 

identificar dins de la cadena. La conclusió és que cal entendre quins 4 àtoms 

representen el dièdric en un cas  i quins 2 en l’altre. Per açò recorrem al manual de 

GROMACS, NAMD i la configuració de la molècula. 

Una altra possibilitat seria aconseguir els valors de k, n i ref (veure Figura 66 i 67) que 

demana el manual de NAMD per a definir un potencial dièdric en una cadena de 4 àtoms. 

Matemàticament açò no és trivial. Amb l’ànim de avançar amb la simulació s’opta per 
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esborrar les columnes i j (veure Figura 68) que segons el manual de Gromacs són els 

àtoms representatius. Paral·lelament, per a afinar la simulació ja que aquests valors són 

importants, s’està tractant de resoldre matemàticament. Açò es recollirà en un altre 

apartat més avant. 

 

Figura 66. Pàgina 60 manual de GROMACS. Font: Manual de GROMACS 

 

Figura 67. Extrabonds. Font: Manual de NAMD 
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Figura 68. Tipologia de GROMACS per als dièdrics. Font: Manual GROMACS 

 

Esborrant les columnes i, j del script desapareix el error. El següent error que apareix 

està en l’apartat [atoms] (Figura 69). 

 

 

Figura 69. Codi font NAMD, atoms. Font: Pròpia 
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Figura 70. Script original .top apartat [atoms]. Font: Pròpia 

 

 

Figura 71. Tipologia de GROMACS per als atoms. Font: Manual GROMACS 

La diferencia entre el fitxer .top i la tipologia de GROMACS és molt distinta (Figures 70 

i 71 respectivament) en primer lloc observem que el tipus està escrit amb termes 

d’OPLS. Es busca aleshores una taula per convertir aquests termes (Figura 72).  

 

Figura 72 Font:PLAFF3 Potential&ParameterSet. cdn-pubs.acs.org 
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Amb questa taula (Figura 72) podem canviar el apartat ‘type’ a un format correcte. La 

resta de la informació te un format correcte com es pot veure si comparem la Figura 69 

amb la 70. El problema ara es que cal canviar 450 línies de codi. El script es repeteix 

periòdicament cada 9 atoms. Per tant s’opta per fer un programa en C senzill per a 

automatitzar el procés. El resultat del programa es mostrarà a la consola i copiarem i 

pegarem substituït el codi anterior que és incorrecte. 

 

 Per a fer un programa a C a Ubuntu cal descarregar el paquet build-essential, encara 

que generalment està a totes les distribucions de Linux per defecte (Figura 73). 

 

 

Figura 73. Instal·lació a Ubuntu de buil-essential. Font: Pròpia 

En aquest cas com es pot comprovar a la Figura 73 ja estava instal·lat. Per a crear un 

programa de C obrim un document vuit fent clic dret a algun directori, escrivim el codi 

en C i nombrem el fitxer amb extensió ‘.c’ 

Per a executar el programa, cal, amb la consola, anar al directori del fitxer i compilar el 

programa usant el comandament: 

gcc programa.c  

Seguidament, per a executar el fitxer usem el comandament: 

./programa.c 

El resultat es mostrarà a la consola. Copiem i peguem per a obtenir aquest format al 

apartat [atoms] del script .top sobre el que estem treballant. Finalment el resultat es pot 

observar a la Figura 74. 
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Figura 74. Script modificat .top apartat [atoms]. Font: Pròpia 

El programa implementat en C es pot observar a la Figura 75. 

 

Figura 75. Programa en C per a modificar 450 línies de codi de forma automàtica. Font: Pròpia 

 

El error queda solucionat i al executar de nou, trobem el que següent error (Figura 76) 

el dona als [dihedrals], és a dir als potencials de torsió. La topologia de la que disposem 

es pot veure a la Figura 77 que es repeteix periòdicament. 
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Figura 76. Error dihedrals. Font: Pròpia 

 

Figura 77. Script original .top apartat [dihedrals]. Font: Pròpia 

Segons el codi font de NAMD no hi hauria d’haver cap problema excepte per als 

potencials tabulats. Per tal d’avançar amb el projecte es decideix canviar el 8 per un 3 

per a que funcionen com un potencial normal en comptes de tabulat i es soluciona 

aquest error. Paral·lelament s’està explorant la possibilitat d’obtenir la funció matemàtica 

per a definir aquest potencials i afinar la simulació amb diversos mètodes matemàtics. 

El següent error el dona als potencials impropis per als que el fitxer de conversió no te 

suport (Figura 78). 

 

Figura 78. Script original .top apartat [dihedrals]. Font: Pròpia 

NAMD no te suport per a aquests tipus de potencials. De moment els esborrem per 

complet i veurem com afecten a la simulació. 

Aquest és l’últim error de sintaxis que hem trobat.  
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5.15 Errors d’estabilitat 
 

Una volta solucionats els errors de sintaxis executem la simulació i trobem el error que 

es veu a la Figura 79: 

 

Figura 79. Error inestabilitat del sistema 1. Font: Pròpia 

 

Els àtoms ixen fora del espai de la simulació i fan que el sistema siga inestable. Cal 

veure si la energia convergís, si no ho fa, cal minimitzar el sistema. Açò es fa amb VMD 

dins del menú Extensions, anàlisis, NAMD Plot (Figura 80). Ens demana un fitxer .log 

que no tenim. 

 

 

Figura 80. VMD NAMD Plot Energies. Font: Pròpia 

El fitxer .log és un dels fitxer d’eixida després d’executar una simulació amb NAMD. Per 

tant intentem millor el script de configuració. 
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Figura 81. Detall del script de configuració de NAMD. Font: Pròpia 

Posem el mostrat a la Figura 81 a off per a fer menys complexa la simulació i 

aconseguim que els àtoms que eren inestables canvien, però continuem tenint àtoms 

inestables i la simulació s’atura. 

Usem el comandament al script de NAMD segons el manual: 

temperature  $temperature  

que inicialitza les velocitats dels àtoms segons la temperatura que establim. 

Obtenim aquest error (Figura 82): 

 

Figura 82. Error en la temperatura. Font: Pròpia 

 

A la Figura 83 podem veure que per algun cas hi ha una ‘a’ darrera de la temperatura, 

que s’ha establert a 200K en comptes de 800K per a veure si amb menys velocitat els 

àtoms no són tan inestables. Esborrem la a i per defecte, ens agafa el valor en graus 

Kelvin. 
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Figura 83. Causa del error de temperatura. Font: Pròpia 

Després de tornar a executar la simulació es troba el error de la Figura 84: 

 

Figura 84. Error inestabilitat del sistema 1. Font: Pròpia 

Afegim aleshores una part del codi (Figura 85) per a que treballe més temps durant la 

minimització. 

 

Figura 85. Script de NAMD, apartat de minimització. Font: Pròpia 

Genera un nou error que no s’entén perquè la temperatura sí que queda definida, veure 

Figura 86. 

 

Figura 86. Error falta fitxer de velocitats o temperatura. Font: Pròpia 

Com no s’entén el error ens dirigim al servici tècnic. La solució que ens donen es canviar 

de lloc, al script de configuració, la temperatura. Es proba i seguim obtenint errors 

(Figura 87). 



Implementació del Projecte 
 

64 
 

 

Figura 87. Error outputname. Font: Pròpia 

Aquest error es soluciona esborrant del script outputname. Aleshores executem la 

simulació i obtenim la eixida per la consola (Figura 88). 

 

 

Figura 88. Errors  global count. Font: Pròpia 

Continuem amb el problema de inestabilitat. A pesar que diu que durant la minimització 

aquests errors de còmput globals són freqüents, intentem solucionar-los per a veure si 

tenen relació amb la inestabilitat del sistema. 
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Preguntem al suport tècnic de NAMD i ens porta a la secció de preguntes i respostes 

freqüents sobre perquè no funcionen les simulacions. Per recomanació del manual 

canviem els paràmetres de pairlistdist i cuttoff  (Figura 89) que tenen relació amb els 

àngstroms de distància que permet moure’s l’àtom. 

 

Figura 89. Part del fitxer de minimització NAMD. Font: Pròpia 

 

Finalment, millorem respecte als errors anteriors: 

 

Només apareix un avís “Low global exclusion count !” com es pot veure a la Figura 90. 

Però continuem tenint problemes amb els àtoms, que fan la simulació inestable. Segons 

el error que dona, no pot designar velocitats als àtoms. 
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Figura 90. Solucionats alguns global count warning. Però error en velocitats. Font: Pròpia 

Incrementem els temps per si de cas li cal més temps de càlcul a la macromolècula 

(Figura 91). 

 

 

Figura 91. Detall de la part del script que s’ha de canviat. Font: Pròpia 

 

 

Canviem  de 10000 a 50000 i de 50000 a 100000 però el error persisteix. Finalment 

esborrem la línia de codi ‘reinitvels $temperature’ del script de configuració que pareix 

que està donant molts problemes i la simulació es posa en marxa per primera volta 

(Figura 92). A més a la Figura 92 es pot veure com els 8 nuclis del processador s’han 

posat en marxa per a portar a cap la tasca. 
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Figura 92. Simulació en marxa. Amb detall del rendiment del processador. Font: Pròpia 

El resultat és que és inestable, per tant, es pensaa que el script que hem obtés al tutorial 

està malament o no serveix per al nostre cas. Encara que ha sigut útil per a solucionar 

els erros sintaxis que hem resolt anteriorment. Fem un nou script de minimització. 

 

Recorrem a un tutorial de ARCHER.AC.UK que es un servici de supercomputació situat 

a UK i disposa de tutorials per a NAMD.  Primerament, amb el tutorial no s’obtenen bons 

resultats perquè està pensat per a proteïnes dissoltes en aigua, però ens dona nova 

informació com per exemple que finalitzada la minimització, NAMD haurà generat 5 fitxer 

.log que conté la informació de les energies i temperatures del sistema per a cada instant 

de temps i que es necessari per a representar els resultats a VMD com hem vist 

anteriorment per a veure si convergien les energies i determinar si la minimització està 

completada o no, el fitxer .xsc que conté el espai de la molècula el fitxer .vel amb les 

velocitats i el fitxer .coor amb les posicions del àtoms en cada instant de temps i el fitxer 

.dcd que està escrit en binari i la informació que conté no es rellevant per a visualitzar 

resultats. 
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Finalment amb l’ajuda del tutor que ha recomanat incrementar la diferència entre els 

paràmetres pairlistdist i cuttoff (Figura 93) i reassignar els valors dels àtoms cada poc 

temps per a evitar col·lisions d’una energia desmesurada. També ha recomanat canviar 

el valor del paràmetre de switchdist que donada una distància comença a tindre un cost 

computacional realment elevat. A més s’ha incrementat el valor de cellbasisvector per 

recomanació del manual, el rang en el que es fa la simulació i els àtoms es desplacen 

serà ara més gran que anteriorment. L’òptim seria calcular la grandària de la molècula 

així com trobar el centre per a canviar CellOrigin de moment aquests últims paràmetres 

queden pendents per a afinar la simulació si no obtenim un resultat adequat. Per un altre 

costat s’ha llevat reinitvels i reassignFreq.  

 
 

 
Figura 93. Paràmetres pairlistdistance i cutoff representats gràficament Font: Manual de NAMD 

Amb els canvis detallats s’ha aconseguit que la minimització no pare (Figura 94) i que 

NAMD creí els fitxers d’eixida (Figura 95). La temperatura que s’ha usat es 600K. 
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Figura 94. Consola de Linux durant la minimització. Font: Pròpia 

 

Figura 95. Fitxers d'eixida de NAMD, falta el .log. Font: Pròpia 

No ens ha eixit el fitxer .log que es l’output on estan totes les energies. Afegim la línia 

de codi: outputtimming segons el manual serveix per a determinar el període segons els 

passos d’integració que s’escriu la informació de la eixida al fitxer .log 

  

Tornem a simular i no es soluciona. Continuem sense obtenir el fitxer .log a més quan 

apareix ‘-nan’ vol dir que no s’estan escrivint valors per a eixes configuracions i els fitxers 

que hem obtés son nuls (Figura 96). Cal solucionar-ho. 

 

 
Figura 96. Detall de fitxer generat nul. Font: Pròpia 
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Després de moltes probes i errors donat que els tutorials son incomplets, incorrectes  o 

no funcionen per al nostre cas, amb el manual de NAMD i les preguntes resoltes de la 

llista de correu, hem arribat al script de minimització que soluciona tots els problemes 

trobats fins ara i que ens permet obtenir per primera volta el equilibri del sistema a 600K. 

 

Al següent apartat queda comentat i exposat el script de configuració usat. No s’ha 

mostrat cap script de configuració abans perquè com hem vist eren incorrectes. 
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5.16 Script de minimització 
 

######################################### 
## Minimització SCRIPT , Josep Ivan Balaguer   ## 
######################################### 
 
gromacs on                                          #usar camp de forces de gromacs 
grotopfile  32x50LA_crystal.top 
grocoorfile 32x50LA_crystal.gro 
 
paraTypeCharmm     on          #es redundant, però no genera cap error. El deixem per 
exclude          scaled1-4          #si de cas, però no estem usant CHARMM. 
1-4scaling       0.5 
 
switching        on                    #calcula potencial electroestàtic. Trunca el potencial  
switchdist       8                      #electroestàtic a una distància de 8 per a baixar el cost   
                                               #computacional 
 
cutoff           12.0 
pairlistdist     26.0 
margin           4 
 
# Paràmetres d’integració 
timestep                                 1.0                 # 1fs/step 
rigidBonds                    all                   # needed for 2fs steps 
nonbondedFreq                1 
vdwGeometricSigma              yes 
fullElectFrequency                  2   
stepspercycle                20 
pairlistsperCycle                     2 
 

outputEnergies               100         #cada quants passos d’integració de temps avalua 
outputtiming                  100       #la energia. Cada quant de temps s’escriu al fitxer. 
outputPressure               100 
binaryoutput                 yes 
outputname                  testD1    #Nom dels fitxers d’eixida. 
dcdfreq                                  100        #freqüència a la que s’escriu el arxiu .dcd 

 
temperature       0       #temperatura inicial a la qual es distribueixen aleatòriament      
                                   #velocitats als àtoms 
 
reassignFreq         1000                   #Cada quant de temps s’incrementa la temperatura  
dreassignIncr          10                        # en passos d’integració. Increment de temperatura. 
reassignHold          600                    #Temperatura final 600K. 
 
wrapAll          on 
langevin         on             # do langevin dynamics 
langevinDamping  2  # damping coefficient (gamma) of 1/ps 
langevinTemp     600      #temperatura final 
langevinHydrogen no # don't couple langevin bath to hydrogens 
 
useGroupPressure   yes       #necessari per enllaços rígids 
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useFlexibleCell    no 
useConstantArea    no 
 
langevinPiston     on 
langevinPistonTarget  1.01325  # in bar -> 1 atm 
langevinPistonPeriod  200 
langevinPistonDecay   100 
langevinPistonTemp 600          #temperatura final 
 
#Espai dins el qual es mou la molècula convindria tindre clar la grandària i el centre: 
 
cellBasisVector1 100 0.0   0.0 
cellBasisVector2  0.0  100   0.0 
cellBasisVector3  0.0 0   150.90 
cellOrigin       25.0   25.0  47.0 
 
minimize         10000                # potencial d’energia més baix per a 10000 pasos  
                                                 #d’integració                                                
run                   50000               # nombre total de passos d’integració 
 

5.17 Obtenció i visualització del arxiu .log 
 

Amb aquest script aconseguim obtenir els 4 fitxers que s’han mostrat a la Figura 95 

plens d’informació vàlida però seguim sense tenir el fitxer .log. Ens posem en contacte 

amb el suport i ens expliquen que el fitxer .log es el que ix per la consola durant la 

simulació i que cal redireccionar manualment aquesta eixida a un fitxer de text (Figura 

97) usant el següent comandament quan executem NAMD a la consola: 

namd2 +p8 configfile.namd > logfilename.log  

 

Figura 97. Detall del fitxer .log Font: Pròpia 



Implementació del Projecte 

73 
 

A Linux amb el operador > estem redirigint i escrivint l’eixida que abans apareixia a la 

consola a un fitxer.  

Amb el fitxer .log, ja podem visualitzar el resultat de la minimització a VMD (Figura 98) 

seguint el procediment que s’explica l’inici del apartat 5.15. 

 

Figura 98. Minimització del sistema. Font: Pròpia 

La temperatura inicial que havíem posat era de 0 graus Kelvin. Provem amb una 

temperatura inicial de 200 Kelvin i obtenim el resultat observat a la Figura 99. 

 

Figura 99. Minimització del sistema 200K. Font: Pròpia 
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5.18 Modificar la corba de temperatura 
 

 

El model on la temperatura passa de 200 a 600 alcança els 600 Kelvin abans i es manté 

estable a 600K més temps (Figura 99), per tant triem aquesta eixida per a continuar la 

simulació. 

 

En el pròxim script de configuració, tractarem d’aconseguir una simulació isotèrmica per 

veure si el sistema es manté estable. Per a açò usarem les posicions i velocitats que ha 

generat NAMD a la minimització i que indiquen la posició dels àtoms de la 

macromolècula a la configuració final de la minimització. 

 

############################################################# 
## ADJUSTABLE PARAMETERS                                ## 
############################################################# 
gromacs on 
grotopfile  32x50LA_crystal.top 
grocoorfile 32x50LA_crystal.gro 
bincoordinates testD1.coor               #coordinades de la anterior simulació 
 
paraTypeCharmm     on 
exclude          scaled1-4 
1-4scaling       0.5 
 
switching        on 
switchdist       8   
cutoff           12.0 
pairlistdist     26.0 
margin           4 
 
# Integrator Parameters 
 
rigidBonds       all   
nonbondedFreq    1 
vdwGeometricSigma   yes 
fullElectFrequency  2   
stepspercycle    20 
pairlistsperCycle   2 
wrapAll          on 
timestep         1.0   
 
outputEnergies   100 
outputtiming     100 
outputPressure   100 
binaryoutput     yes 
outputname      testD2 
dcdfreq          200 
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restartfreq     1000 
restartname     rest_TestD2 
 
binvelocities testD1.vel                   #velocitats de la anterior simulació 
 
# Constant Temperature Control 
 
langevin         on ;# do langevin dynamics 
langevinDamping  2  ;# damping coefficient (gamma) of 1/ps 
langevinTemp     600 
langevinHydrogen   no # don't couple langevin bath to hydrogens 
 
useGroupPressure   yes      # needed for rigidBonds 
useFlexibleCell    no 
useConstantArea    no 
 
langevinPiston     on 
langevinPistonTarget  1.01325 ;#  in bar -> 1 atm 
langevinPistonPeriod  200 
langevinPistonDecay   100 
langevinPistonTemp 600 
 
extendedSystem testD1.xsc 
 
run 400000 
 

Com es pot observar a la Figura 100, el sistema es manté estable a 600K a pesar 

d’aparèixer molt de soroll. 

 
 

 
Figura 100. Simulació Isotèrmica. Font: Pròpia 
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Per  a portar a cap el projecte cal baixar la temperatura del sistema a 300 Kelvin. 

Primerament, modifiquem la temperatura de langevinTemp (Figura 101): 

 

 

Figura 101. Detall del codi refredament 1. Font: Pròpia 

 

El resultat que obtenim es mostra a la Figura 102. 

 

Figura 102. Resultat refredament 1. Font: Pròpia 
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Aquest resultat el problema que mostra és que la baixada de temperatura es produeix 

molt ràpidament. Al eix horitzontal es mostren els passos d’integració. Un pas 

d’integració equival a un femto segon de la experiència real. Com es pot veure a la 

Figura 102, la temperatura baixa 300 Kelvin en 15000 femto segons, tenint en compte 

que un femto segon son 10−15 segons, el resultat no seria relacionable a un experiment 

real. Cal trobar la forma de modificar la velocitat de refredament, es proba a canviar el 

període del pistó de Langevin a 5000 (Figura 103): 

 

Figura 103. Detall del codi refredament 2. Font: Pròpia 

El resultat obtés es similar al resultat anterior (Figura 104): 

 

Figura 104. Resultat refredament 2. Font: Pròpia 

Tractem aleshores de canviar el paràmetre langevinPistonDecay (Figura 105): 
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Figura 105. Detall del codi refredament 3. Font: Pròpia 

 

El resultat es pot veure a la Figura 106, tampoc és satisfactori. 

 

 

Figura 106. Resultat refredament 3. Font: Pròpia 

 

 

 

Vist que aquest canvis no han fet que varie la velocitat de refredament, es modifiquen 

els dos valors tant del period com del decay. (Figura 107): 
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Figura 107. Detall del codi refredament 4. Font: Pròpia 

Amb aquest canvi obtenim menys soroll i la corba es suavitza, però la velocitat de 

refredament es modifica molt poc (Figura 108). 

 

Figura 108. Resultat refredament 4. Font: Pròpia 

 

A aquest punt, s’entén que només amb Langevin no es pot modificar la velocitat a la que 

es refreda el sistema, per tant, per recomanació del manual usarem algunes línies de 

codi Tcl per a tractar de baixar la temperatura de forma controlada. A la Figura 109 es 

mostren les línies de codi que s’han afegit. Es lleva també el control de temperatura de 

Langevin ja que el anem  a fer nosaltres de forma manual. A la Figura 109 es pot 

comprovar que el codi ens crea un error d’inestabilitat.  
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Figura 109. Codi Tcl i error. Font: Pròpia 

Es busquen alternatives i ens trobem amb els comandaments rescaleFreq i 

rescaleTemp. Per als valors de la Figura 110, tenim la eixida de la Figura 111. I per als 

de la Figura 112, la eixida de la Figura 113. 

 

Figura 110. Codi valors rescale 1. Font: Pròpia 

 

 

Figura 111. Resultat rescale 1. Font: Pròpia 
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Figura 112. Codi valors rescale 2. Font: Pròpia 

 

Figura 113. Resultat rescale 2. Font: Pròpia 

Finalment, per a un valor de 25000, obtenim el resultat de la Figura 114: 

 

 

Figura 114. Resultat rescale 3. Font: Pròpia 
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Amb aquests resultats, tampoc s’està modificant la corba de refredament. El cas ideal 

seria trobar la forma de poder refredar el sistema d’una forma similar a una recta del 

tipus 𝑦 = −𝑚 ∗ 𝑥 + 𝑛 per tal de poder controlar la velocitat a la que es refreda. Per tant, 

es decideix contactar de nou al servici tècnic i la resposta es que la forma correcta de 

fer-ho es usant el llenguatge Tcl, Figura 115, però obtenim el error de la Figura 116. A 

la Figura 117 es mostra la resposta del servici tècnic.  

 

Figura 115. Script Tcl. Font: Pròpia 

 

 

Figura 116. Error usant Tcl. Font: Pròpia 

 

 

Figura 117. Resposta del servici tècnic. Font: Pròpia 

Precisament amb el control de pressió la temperatura canvia notablement i molt 

ràpidament sense cap error. Llevant el control de pressió, com recomana el suport, 

apareix el error de la Figura 118. 
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Figura 118. Error constraint Failure. Font: Pròpia 

El servici tècnic ens escriu el codi que ens recomana usar (Figura 119), el problema que 

trobem és que amb aquest codi el problema anterior persisteix: 

 

 

Figura 119. Codi Tcl proporcionat per el servici tècnic. Font: Pròpia 

Arribats a aquest punt, llevem el control de Langevin en el script de la simulació isoterma 

per a veure si també tenim aquest error. Però no. No tenim cap error i a més pareix que 

el sistema va a convergir en un punt (Figura 120). La hipòtesis és que si en el equilibri 

entra en joc Langevin i després en el control de temperatura manual s’ha de desactivar, 

potser crea conflictes.  

 

Figura 120. Equilibri del sistema sense controls de pressió o temperatura. Font: Pròpia 



Implementació del Projecte 
 

84 
 

Veient que el sistema va a convergir en un punt, s’amplia el temps de simulació a 500000 

passos d’integració (Figura 121) i 1000000 (Figura 122). 

 

Figura 121. 500000 passos d'integració del sistema lliure. Font: Pròpia 

 

 

Figura 122. 1000000 passos d'integració del sistema lliure. Font: Pròpia 
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Veient el script d’eixida .log, Figura 123, la temperatura arriba a 850,2800 Kelvin, es 

posa aquest valor en el codi proporcionat per el servici tècnic, Figura 124, per a veure 

si amb el sistema ben equilibrat no dona error l’ús del script de Tcl sense èxit. Dona el 

error anterior. 

 

 

Figura 123. Script d'eixida equilibri de 1000000 passos d'integració. Font: Pròpia 

 

Figura 124. Script Tcl amb 850 Kelvin. Font: Pròpia 

Es minimitza el equilibri per tal de baixar la energia al mínim i veure si així el script de 

Tcl no dona el error dels àtoms de la Figura 118. El resultat de la nova minimització es 

pot veure a la Figura 125. 
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Figura 125. Minimització del equilibri de 850 Kelvin. Font: Pròpia 

 

Açò tampoc no dona el resultat esperat i continuem tenint el mateix error. Després de 

valorar opcions amb el servici tècnic sense trobar cap solució. Es decideix parar ací i 

analitzar els resultats obtinguts encara que no s’ha aconseguit controlar la temperatura 

de refredament. 

La gràfica de la transició vítria no depèn del temps encara que la velocitat de refredament 

sí que determina el valor de dita temperatura, per tant, si apareix el canvi d’estat, veurem 

la transició encara que no tinguem control sobre la temperatura de refredament. 
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5.19 Diagrames 

 

 

Figura 126. Diagrama Implementació del projecte. Font: Pròpia 

 

A la Figura 126 trobem el diagrama dels principals passos que s’han portat a cap per a 

solucionar el objectiu del projecte, tant els passos que han funcionat com els que no, 

per tal de donar a conèixer quines coses no són idònies per a tal propòsit.  

Primerament, amb els fitxers de GROMACS que contenen la informació amb les dades 

del camp de forces PLAFF3 s’ha tractat de fer la conversió automàtica amb VMD usant 

la GUI de NAMD, carregant els fitxers a VMD i descarregant, usant el Force Field Tool 

Kit, usant AUTOPSF i s’han usat alguns scripts de conversió trobats  a la xarxa, no ha 
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funcionat, per tant s’ha procedit a llegir els fitxers i s’ha passat de una programació 

modular i tenir tota la informació dels fitxers .itp als fitxers .top.  

S’ha repetit tot el procés anterior amb l’ànim d’obtenir una conversió automàtica, sense 

èxit. Per tant, amb el codi font de NAMD, s’han vist les funcions de les que fa ús el 

programa  quan usem el comandament gromacs on al script de configuració i s’han anat 

modificant els fitxers .top per a que fossin acceptats. Durant aquesta conversió s’han 

trobat errors en els dièdrics impropis, que NAMD no suporta i tampoc no hem pogut fer 

ús de la taula tabulada, s’ha tractat d’adaptar les distintes funcions matemàtiques 

usades per GROMACS i NAMD per a definir els dièdrics.  

S’ha usat un senzill programa en C per a modificar 450 línies de codi de forma 

automàtica.  

Finalment, la simulació s’ha posat en marxa, hem trobat errors d’inestabilitat que hem 

solucionat minimitzant el sistema i canviant els paràmetres de pairlistdist i cutoff.  

Seguidament hem fet una simulació d’equilibri isotèrmic i hem concatenat el resultat a 

una simulació amb baixada de temperatura amb èxit. S’ha tractat de controlar la velocitat 

de refredament modificant els valors de LangevinPeriod, LangevinDecay i Rescal de 

forma separada amb 3 valors molt distints a cadascuna per veure si hi havia cap efecte 

en el canvi de temperatura sense èxit. 

 S’ha escrit un xicotet codi en llenguatge Tcl, acceptat per NAMD però ens ha donat 

error. S’ha contactat el servici tècnic i ens han recomanat llevar el control de Langevin. 

Hem repetit tot el procés des de la minimització, però ha seguit donant error. Aleshores 

el servici tècnic ens ha proporcionat un codi Tcl, però tampoc no ha funcionat.  

Finalment, s’han usat els resultats de la simulació sense el control de velocitat en la 

baixada de temperatura per a veure la temperatura de transició vítria. 
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Figura 127. Diagrama Implementació del projecte simplificat. Font: Pròpia 

 

A la Figura 127 trobem el principal producte d’aquest treball: el diagrama simplificat per 

a convertir els fitxers de GROMACS a NAMD. Aquest diagrama mostra els passos 

exactes que cal portar a terme per a dur a cap la simulació.  

Primerament cal eliminar els #include dels arxius .top i substituir la informació dels .itp 

als que fan referència. Seguidament, usant el apartat de implementació d’aquesta 

memòria, s’ha de canviar les variables conflictives amb el codi font de NAMD. S’han 

d’eliminar els dièdrics impropis i els de la taula tabulada .xvg. Per al apartat d’àtoms, es 

pot usar el programa en C proporcionat al annex, per a fer una conversió automàtica de 

les 450 línies de codi. Canviem els paràmetres de pairlistdist i cutoff i concatenem la 

minimització amb l’equilibri isotèrmic i la simulació on refredem el sistema. 
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6.Resultats 
 

Els principals resultats d’aquest projecte són els diagrames proporcionats al punt 

anterior que solucionen la problemàtica plantejada al objectiu del projecte. La tècnica 

emprada ha permés realitzar el canvi del camp de forces del programa GROMACS (usat 

per a aplicacions físiques) al programa NAMD (usat per a aplicacions biològiques).  

Per a validar la tècnica i corroborar que és correcta, amb els resultats de la simulació 

portada a cap, veurem si la temperatura de transició vítria obtinguda es correspon amb 

la proporcionada al article de H. McAliley i A. Bruce. 

En resum: validarem el producte tècnic amb un resultat amb valor científic, com és 

l’obtenció de la 𝑇𝑔. 

 

6.1 Procediment 
 

Per a poder observar la funció de la transició vítria cal aïllar els valors de la temperatura 

i de la energia del fitxer .log  que és el fitxer d’eixida de NAMD on es troba tota la 

informació de la simulació i després fer una gràfica a Excel amb els resultats. La funció 

tindrà dues tendències una a la dreta i una altra a l’esquerra, cal fer dos rectes seguint 

les tendències i en la intersecció, trobarem la 𝑇𝑔 . 

 Cal tenir en compte que per a veure la gràfica d’aquesta forma cal posar a l’eix de les x 

la inversa de la temperatura, es a dir 𝐾−1 i a l’eix de les y, la energia total del sistema.  

Des de la consola de Linux, usem el comandament grep (Figura 128) per a agafar les 

columnes que ens interessen a partir de la paraula energy de dins del fitxer .log,  les 

columnes 12 i 13 en quest cas, que indiquen energia total en kcal/mol i la temperatura 

en graus Kelvin. A la Figura 129 es pot observar que el text ix net i només caldrà obrir-

lo en Excel i inserir una dispersió amb les dades per a veure la gràfica. 

 

 

Figura 128. Exemple comandament grep. Font: Pròpia 
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Figura 129. Detall del fitxer obtés amb grep que conté les dades per a la gràfica. Font: Pròpia 

6.2 Obrint fitxer .txt en Excel 
 

Per a visualitzar les dades a Excel, cal canviar la configuració en primer lloc. Separador 

decimal ha de ser un punt i no ha d’haver separador de milers com es pot veure a la 

Figura 130. 

 

Figura 130. Configuració Excel. Font: Pròpia 
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Una volta acceptada la configuració obrim el fitxer, cal elegir la opció d’arxius de text 

com es veu a la Figura 131. Seguidament se’ns obrirà automàticament el assistent que 

s’observa a la Figura 132 i cal elegir les opcions que es mostren a la Figura 132, 133 i 

134. D’aquesta manera les dades es mostraran en dues columnes a Excel. 

 

 

Figura 131. Obrir fitxer. Font: Pròpia 

 

Figura 132. Assistent Pas 1. Font: Pròpia 
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Figura 133. Assistent Pas 2. Font: Pròpia 

 

Figura 134. Assistent Pas 3. Font: Pròpia 

 

Les dades apareixeran en dues columnes, només cal afegir una columna per a fer la 

inversa de la temperatura, seleccionar les dades i inserir el gràfic. La gràfica resultant 

es mostra a la Figura 135.  
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Figura 135.Refredament des de 800K a 35K. Al eix Y Energia en Kcal/mol i a l'eix X, K^(-1). Font: Pròpia 
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6.3 Càlculs 
 

Com s’ha explicat, cal fer dos rectes amb les diferents tendències (Figura 136). S’ha 

usat matlab per a solucionar-ho gràficament, però es pot solucionar agafant dos punts 

de cada tendència, i fer les rectes analíticament amb el mateix resultat. Com es pot 

comprovar a la Figura 137, el punt on es creuen es el 0.00307 per a l’eix de les x. Per a 

recuperar els graus en Kelvin, cal fer la inversa, 0.00307 −1𝐾 = 325.5 𝐾. 

Per tant, el resultat d’aquest model es que la temperatura de transició vítria es de 325.5 

Kelvin.  

 

Figura 136. Rectes Matlab. Font: Pròpia 

 

Figura 137. Resultat del projecte. Font: Pròpia 
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6.4 Comparació dels resultats 
 

Com es pot observar a la Figura 138, la temperatura de transició del nostre model 

(325,5K) coincideix amb els resultats experimentals efectuats al laboratori per Dorgan i 

Kanchanasopa i amb els resultats obtinguts a la simulació del article de McAliley i 

A.Bruce. 

 

Figura 138. Recuperat de l’article de referència nomenat als objectius. Font: Journal of Chemical Theory and 
Computation 
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7.Conclusions 
 

És possible passar del programa GROMACS al programa NAMD un model de simulació 

molecular. Encara que s’ha perdut alguna informació en la conversió relativa als 

potencials dièdrics.  

El producte d’aquest treball, el valor tècnic que representen els diagrames 

d’implementació i el procés per a fer possible aquesta integració del camp de forces de 

GROMACS a NAMD, queda validat pel resultat científic obtés. 

Com hem vist, el resultat del model que hem implementat usant el camp de forces 

PLAFF3 a NAMD dona una temperatura de transició vítria de 325.5 K. Tenint en compte 

que a l’article que s’ha emprat de referència, la 𝑇𝑔 és de 327 K amb un error de 12 Kelvin, 

podem afirmar que el resultat és més que satisfactori. Ja que s’ha aconseguit reproduir 

el resultat en la nova plataforma.  

En conclusió, el model realitzat a NAMD és adequat i s’ajusta als experiments realitzats 

amb el material, i les decisions preses a l’hora d’esborrar o d’adaptar dades han sigut 

rellevants i correctes. També cal remarcar que les dades esborrades no són molt 

rellevants a l’hora d’obtindre la 𝑇𝑔. Encara que sí que han influït en la estabilització del 

sistema, que mentre que a l’article s’ha obtés fent un canvi de temperatura de 800K a 

300K, nosaltres l’hem tingut que fer de 800K a 35K per tal de veure la part més plana 

de la corba (Figura 135). 

 

El model doncs es podria millorar afegint a NAMD els dièdrics esborrats, per portar açò 

a cap caldria fer una adaptació matemàtica de la funció que es mostra a la Figura 139 

per tal d’aconseguir una funció semblant a la que es pot observar a la Figura 140. Aquest 

procés matemàtic és molt complex i excedia el propi TFG. També s’hauria de millorar la 

possibilitat de controlar la velocitat de refredament, però s’ha intentat per tots els mitjans 

amb el equip del suport tècnic de NAMD, que són els programadors del software, i no 

ha sigut possible. 
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Figura 139. Funció dels dièdrics de NAMD. Font: Pròpia, funció obtesa del Manual de NAMD i graficada a Matlab 

 

 

 

Figura 140. Funció de Rickaert-Bellemans: Font: Manual de Gromacs 
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Finalment, podem resumir les conclusions en les següents afirmacions: 

 

- És possible passar un model de GROMACS a NAMD, però de forma manual, no 

automàtica. 

 

- No hi ha una manera de fer una equivalència entre alguns dièdrics de 

GROMACS i NAMD. 

 

- La falta dels angles dièdrics no modifica la 𝑇𝑔 obtinguda al model que s’ha 

implementat a NAMD. 

 

- La falta dels angles dièdrics sí que modifica la temperatura a la que s’estabilitza 

el sistema en estat sòlid. 

 

- La 𝑇𝑔 obtesa al model implementat a NAMD coincideix amb els resultats empírics 

i per tant, valida el model que s’ha implementat. 
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9.Annexos 
 

9.1 Programes i scripts 
 

Script de minimització (NAMD) 

 

############################################################# 

## ADJUSTABLE PARAMETERS                                   ## 

############################################################# 

gromacs on 

grotopfile  32x50LA_crystal.top  

grocoorfile 32x50LA_crystal.gro 

paraTypeCharmm     on 

exclude             scaled1-4 

1-4scaling          0.5 

switching           on 

switchdist          8  # at 8Å we start to smooth electrostatic to 0 

cutoff              12.0 

pairlistdist        26.0 

margin              4 

# Integrator Parameters 

timestep            1.0  ;# 1fs/step 

rigidBonds          all  ;# needed for 2fs steps 

nonbondedFreq       1 

vdwGeometricSigma   yes 

fullElectFrequency  2   

stepspercycle       20 

pairlistsperCycle   2 

 

outputEnergies      100 

outputtiming        100 

outputPressure      100 
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binaryoutput     yes 

outputname          R1 

dcdfreq             100 

temperature         200 

#reassignFreq        1000 

#reassignIncr        10 

#reassignHold        800 

wrapAll             on 

langevin            on    ;# do langevin dynamics 

langevinDamping     2     ;# damping coefficient (gamma) of 1/ps 

langevinTemp        600 

langevinHydrogen    no    ;# don't couple langevin bath to hydrogens 

useGroupPressure      yes ;# needed for rigidBonds 

useFlexibleCell       no 

useConstantArea       no 

langevinPiston        on 

langevinPistonTarget  1.01325 ;#  in bar -> 1 atm 

langevinPistonPeriod  200 

langevinPistonDecay   100 

langevinPistonTemp    600 

 

cellBasisVector1    100    0.0   0.0 

cellBasisVector2     0.0  100   0.0 

cellBasisVector3     0.0    0   150.90 

cellOrigin          25.0   25.0  47.0 

minimize            10000      ;# lower potential energy for 1000 steps 

run 100000 
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Script d’equilibri (NAMD) 

 

############################################################# 

## ADJUSTABLE PARAMETERS                                   ## 

############################################################# 

gromacs on 

grotopfile  32x50LA_crystal.top  

grocoorfile 32x50LA_crystal.gro 

bincoordinates R1.coor 

paraTypeCharmm     on 

exclude             scaled1-4 

1-4scaling          0.5 

switching           on 

switchdist          8  # at 8Å we start to smooth electrostatic to 0 

cutoff              12.0 

pairlistdist        26.0 

margin              4 

# Integrator Parameters 

rigidBonds          all  ;# needed for 2fs steps 

nonbondedFreq       1 

vdwGeometricSigma   yes 

fullElectFrequency  2   

stepspercycle       20 

pairlistsperCycle   2 

wrapAll             on 

timestep            1.0  ;# 2fs/step 2 en simulación, 1 minimizacion 

outputEnergies      100 

outputtiming        100 

outputPressure      100 

binaryoutput     yes 

outputname          R2 

dcdfreq             200 
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restartfreq        1000 

restartname        rest_R2 

binvelocities R1.vel 

# Constant Temperature Control 

langevin            on    ;# do langevin dynamics 

langevinDamping     2     ;# damping coefficient (gamma) of 1/ps 

langevinTemp        800 

langevinHydrogen      no    ;# don't couple langevin bath to hydrogens 

useGroupPressure      yes ;# needed for rigidBonds 

useFlexibleCell       no 

useConstantArea       no 

langevinPiston        on 

langevinPistonTarget  1.01325 ;#  in bar -> 1 atm 

langevinPistonPeriod  200 

langevinPistonDecay   100 

langevinPistonTemp    800 

extendedSystem R1.xsc 

run 300000 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Annexos 

109 
 

Script de simulació (NAMD) 

 

############################################################# 

## ADJUSTABLE PARAMETERS                                   ## 

############################################################# 

gromacs on 

grotopfile  32x50LA_crystal.top  

grocoorfile 32x50LA_crystal.gro 

bincoordinates R2.coor 

paraTypeCharmm     on 

exclude             scaled1-4 

1-4scaling          0.5 

switching           on 

switchdist          8  # at 8Å we start to smooth electrostatic to 0 

cutoff              12.0 

pairlistdist        26.0 

margin              4 

# Integrator Parameters 

rigidBonds          all  ;# needed for 2fs steps 

nonbondedFreq       1 

vdwGeometricSigma   yes 

fullElectFrequency  2   

stepspercycle       20 

pairlistsperCycle   2 

wrapAll             on 

timestep            1.0  ;# 2fs/step 2 en simulación, 1 minimizacion 

outputEnergies      100 

outputtiming        100 

outputPressure      100 

binaryoutput     yes 

outputname          R3 

dcdfreq             200 
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restartfreq        1000 

restartname        R3 

binvelocities R2.vel 

# Constant Temperature Control 

langevin            on    ;# do langevin dynamics 

langevinDamping     2     ;# damping coefficient (gamma) of 1/ps 

langevinTemp        35 

langevinHydrogen      no    ;# don't couple langevin bath to hydrogens 

useGroupPressure      yes ;# needed for rigidBonds 

useFlexibleCell       no 

useConstantArea       no 

langevinPiston        on 

langevinPistonTarget  1.01325 ;#  in bar -> 1 atm 

langevinPistonPeriod  200 

langevinPistonDecay   100 

langevinPistonTemp    35 

extendedSystem R2.xsc 

run 70000 
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Programa en C per al fitxer .top 

 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

 

int main() 

{ 

int i,a1,a2,a3,a4,a5,a6,a7,a8,a9,j,b1,b2,y=1; 

for (i=0;i<446;i++) 

{   

    a1=(i+1); 

    a2=(i+2); 

    a3=(i+3); 

    a4=(i+4); 

    a5=(i+5); 

    a6=(i+6); 

    a7=(i+7); 

    a8=(i+8); 

    a9=(i+9);  

       

      b1=(y); 

      b2=(y+1);  

      y=b2; 

      y++;    

 

printf("     %d     OS     1    SLM      O1     %d      -0.34    

15.9994   ; qtot -0.34   \n",a1,b1); //1 

printf("     %d     C_2    1    SLM      C2     %d       0.52     

12.011   ; qtot  0.18   \n",a2,b1); //2 

printf("     %d     CT     1    SLM      C3     %d       0.22     

12.011   ; qtot  0.40   \n",a3,b1); //3 

printf("     %d     O_2    1    SLM      O4     %d      -0.43    

15.9994   ; qtot -0.03   \n",a4,b1); //4 

printf("     %d     HC     1    SLM      H5     %d       0.03      

1.008   ; qtot  0      \n",a5,b1); //5 

printf("     %d     CT     1    SLM      C6     %d      -0.18     

12.011   ; qtot -0.18   \n",a6,b2); //6 

printf("     %d     HC     1    SLM      H7     %d       0.06      

1.008   ; qtot -0.12   \n",a7,b2); //7 

printf("     %d     HC     1    SLM      H8     %d       0.06      

1.008   ; qtot -0.06   \n",a8,b2); //8 

printf("     %d     HC     1    SLM      H9     %d       0.06      

1.008   ; qtot  0      \n",a9,b2); //9 

 

i=a8; 

}          

return 0; 

} 
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2. PLEC DE CONDICIONS 

 

Les recomanacions i els requisits de software per a seguir els passos plantejats al 

projecte són un ordinador (1) amb Windows i Microsoft Excel i un altre ordinador (2) amb 

el sistema operatiu Ubuntu 16.04 (Linux) on cal instal·lar VMD i NAMD.  

 

Els requisits del hardware de l’ordinador (1) són: 

-Memòria: 1 GB RAM 

-Processador: 1 Ghz  

-Espai al disc dur: 3GB 

 

 

*Els requisits del hardware de l’ordinador (2) són: 

-Memòria: 512 MB RAM 

-Processador: Pentium 4 2.4 Ghz CPU (o similar) 

-Targeta Gràfica: nVidia Geforce Ti4600, (o similar) 

-Espai al disc dur: 10 GB 

 

 

 

*Cal tenir en compte que aquests requeriments són mínims i bàsics. Es recomana millors 

prestacions per a un funcionament fluït. 
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3.PRESSUPOST 

Per a calcular el pressupost del següent projecte cal tenir el compte totes les eines 

emprades: 

 Quantitat Cost 

Unitari 

Total 

Compra de l’ordinador 1 (HP Pavilion, Intel® 

Core™ i7-3632QM CPU @ 2.20GHz × 8) 

1 800€ 800€ 

Compra de l’ordinador 2 (Inclou llicència de 

Windows 10) 

1 600€ 600€ 

Compra de  llicència d’Excel 1 70€ 70€ 

Sistema Operatiu Ubuntu 16.04 (software lliure) 1 0€ 0€ 

NAMD (software lliure) 1 0€ 0€ 

VMD   (software lliure) 1 0€ 0€ 

   1470€ 

 

 Quantitat Cost 

Unitari 

Total 

Salari de l’enginyer, segons les hores emprades 384 h 8,65€ * 3324.02€ 

   3324.02€ 

 

COST TOTAL DEL PROJECTE....................................................................  4794,00 € 

 

 

 

 

 

 

 

*Es pren com a referencia el salari mínim d’un diplomat i titulat 1er cicle universitari. 

Nivell 2. segons el BOE número 15 sec. III. Pàgina 4373. 17544,24€ anuals. 



 

 

 


