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Abstract
NAMD (Not Another Molecular Dynamics Program) to zaawansowane narzedzie
do symulacji dynamiki molekularnej, ktére umozliwia badanie zachowania uktadéw
biologicznych na poziomie atomowym. Niniejszy raport przedstawia podstawowe
informacje o narzedziu, jego zastosowaniach oraz analize wynikéw uzyskanych w
ramach przeprowadzonych symulacji. Celem pracy jest zaprezentowanie mozliwo$ci
NAMD i omoéwienie jego roli w badaniach naukowych.

1 Wprowadzenie

NAMD jest narzedziem typu open-source przeznaczonym do wykonywania symulacji dy-
namiki molekularnej (MD). Narzedzie to jest szczegolnie popularne w dziedzinie biofizyki
i chemii obliczeniowej, gdzie stuzy do badania struktury i funkcji bialek, lipidow, kwasow
nukleinowych oraz innych uktadéw biologicznych. Dzigki zoptymalizowanemu algoryt-
mowi rownolegtego przetwarzania danych, NAMD umozliwia wydajne przeprowadzanie
symulacji nawet dla duzych uktadéw molekularnych.

Gtowne cechy NAMD to:

- Skalowalno$¢ na systemach wieloprocesorowych,

- Kompatybilno$é¢ z formatami plikow CHARMM i AMBER,

- Obshuga zaawansowanych modeli fizycznych, takich jak sily van der Waalsa czy
oddzialtywania elektrostatyczne.

2 Opis dzialania narzedzia

NAMD dziata w oparciu o metode dynamiki molekularnej, ktéra polega na numerycznym
rozwiazywaniu rownan ruchu Newtona dla kazdego atomu w uktadzie. Symulacje sa
prowadzone w okreslonych warunkach termodynamicznych (np. stala temperatura, ci$nie-
nie), co pozwala na analize zachowania ukladu w réznych srodowiskach.

Podstawowe etapy pracy z NAMD obejmuja:

1. Przygotowanie plikow wejsciowych, w tym pliku topologii (.psf) i wspotrzednych
poczatkowych (.pdb),

2. Konfiguracje parametrow symulacji w pliku kontrolnym (.conf),
3. Uruchomienie symulacji na klastrze komputerowym lub lokalnym serwerze,

4. Analize wynikéw za pomoca narzedzi wizualizacyjnych, takich jak VMD (Visual
Molecular Dynamics).



3 Przyklad zastosowania

W ramach badan przeprowadzono symulacje uktadu biatkowego w srodowisku wodnym.
W tabeli 77 przedstawiono kluczowe parametry uzyte w symulacji.

Table 1: Parametry symulacji

Parametr Wartosé
Czas symulacji 50 ns
Krok czasowy 2 fs
Temperatura 300 K
Cisnienie 1 atm
Metoda integracji | Verlet

Na rysunku ?7? przedstawiono zmiane energii potencjalnej uktadu w funkcji czasu.
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Figure 1: Zmiana energii potencjalnej uktadu w czasie symulacji.

4 Analiza wynikow

Symulacja wykazata stabilno$é¢ uktadu w okreslonych warunkach termodynamicznych.
Energia potencjalna ukltadu osiagneta plateau po okoto 10 ns, co sugeruje, ze uktad os-

2



iagnal rownowage. Dodatkowo analiza trajektorii wykazala, ze struktura biatka pozostata
niezmieniona w trakcie symulacji, co potwierdza poprawno$¢ przyjetych parametrow.

5 Whnioski

NAMD okazat sie by¢ poteznym narzedziem do symulacji dynamiki molekularnej, oferujac
zaréwno wysoka wydajnosé, jak i elastycznosé w konfiguracji. Narzedzie to jest szczegol-
nie przydatne w badaniach uktadéw biologicznych, gdzie precyzja i skalowalnosé¢ sa kluc-
zowe. Wyniki przeprowadzonych symulacji potwierdzaja stabilno$é badanego uktadu i
moga stanowié¢ podstawe do dalszych badan nad interakcjami molekularnymi.
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