
分子动力学软件GROMACS
的使用的使用

GROningen MAchine for 
Chemical 
Simulations(GROMACS), 
是一款免费、开源的分子
模拟软件，由格罗宁根大
学生物化学系开发。界面学 物化学系开发 界面
友好，算法效率高。主要
用于模拟生物体系，也可
以模拟一般化学体系。



分子动力学软件GROMACS
的使用

示例1 液态水的模拟



请同学们先将/scratch/shczhang/ucas_md文件夹拷贝至自己的家目录下
用ftp将其中的两个后缀为 sh的文件下载至windows用ftp将其中的两个后缀为.sh的文件下载至windows

cp r ~shczhang/ucas exp 2021 spring/ucas md/*cp -r ~shczhang/ucas-exp-2021-spring/ucas_md/  .



1.构建水盒子

首先我们需要得到要模拟的分子结构，并建立盒子（gro文件）

坐标文件 filename.gro示例

title
原子个数原子个数

原子信息，每
个原子一行

盒子矢量坐标

残基编号 残基名称 原子名称 原子编号(各5个字符) 坐标 速度（各8个字符）

盒子大小的选择根据密度估算盒子大小的选择根据密度估算



1.构建水盒子

a) 用gaussview 得到一个水分子的pdb文件) 用g 得到 个水分子的p 文件
b) 使用packmol工具产生大量水分子的pdb文件

$ packmol < water.inp

c)使用editconf命令将pdb文件转化为gro文件

$ editconf –f water_model.pdb –o water.gro



结构文件给出了各个原子的位置和速度信息 要确定体

2.构建拓扑文件

结构文件给出了各个原子的位置和速度信息，要确定体
系的势能函数，还要知道势能函数的形式和参数（力场）
以及不同原子的归属，这些都包含在拓扑文件中。

构建合适的拓扑文件对于模拟的成败非常关键

首先要选择合适的力场——正确描述粒子间相互作用的方
程，以及方程的参数

常用力场
bamber

charm
opls-aa
gromosgromos



2.构建拓扑文件

top文件示例top文件示例

i+2
i+3

力场文件

i+1

i+2

计及成键作用的
原子间隔个数

i
i+4

LJ势参数



2.构建拓扑文件



2.构建拓扑文件

1 4相互作用 特殊的非键相互作用1,4 相互作用，特殊的非键相互作用

分子个数



2.构建拓扑文件

水的拓扑文件，直接加载itp文件

spce模型

我 完 坐标 件 拓扑 件的构建我们已经完成了坐标文件和拓扑文件的构建 water.gro water.top



3.能量最小化

目的产生一个较合理的初始结构，如果体系的初始
结构离平衡态太远会导致受力过大使得模拟失败



3.能量最小化

d 文件mdp文件

给定模拟参数 grompp的输入文件给定模拟参数，grompp的输入文件

runcontrol

outputcontroloutputcontrol

i hbneighbor 
searching

vdwvdw
electrostatics



3.能量最小化

grompp预处理命令（gromacs preprocessor）

‐f .mdp输入文件
‐c .gro 坐标文件
‐p .top  拓扑文件

输出文件 也是 步‐o .tpr 输出文件，也是下一步
mdrun 的输入文件

$ grompp –f min.mdp –c water.gro –p water.top –o em.tpr

$ nohup mdrun –nt 8 –deffnm em &

注意mdrun命令必须在分节点上运行



3.能量最小化

最后一步的能量值



3.能量最小化

mdrun 的输出文件

lem.log  
em.edr二进制能量文件
em.trr 二进制轨迹文件
em gro最后一步的坐标文件em.gro最后 步的坐标文件

g_energy命令分析二进制能量文件

$ g_energy –f em.edr –o potential .xvg



3.能量最小化

使 查看输 结 看 每 步能 的变 过使用xmgrace查看输出结果可以看到每一步能量的变化过程

产生的结果用xmgrace查看并保存图片



4.NVT平衡

能量最小化完成后 进行NVT系综模拟能量最小化完成后，进行NVT系综模拟

mdp文件

t t litemperature coupling 



4.NVT平衡

同上步，运行grompp 和mdrun

$ grompp –f nvt.mdp –c em.gro –p water.top –o nvt.tprg pp p g p p p

$ nohup mdrun –nt 8 –deffnm nvt &$ nohup mdrun  nt 8  deffnm nvt &

用g_energy命令处理二进制能量文件

$ g energy –f nvt.edr –o temp.xvg$ g_ gy p g

选择temperature

$ g_energy –f nvt.edr –o potential.xvg

选择potential



4.NVT平衡



4.NPT平衡

pressure coupling



4.NPT平衡

同上步，运行grompp 和mdrun

$ grompp –f npt.mdp –c nvt.gro –p water.top –o npt.tpr

用 命令处理二进制能量文件

$ mdrun –nt 8 –deffnm npt

用g_energy命令处理二进制能量文件

$ g energy –f nvt edr –o pressure xvg$ g_energy f nvt.edr o pressure.xvg

$ g_energy –f nvt.edr –o density.xvg



4.NPT平衡



4.NPT平衡

用刚才得到的平衡npt构型继续跑2ns

$ grompp –f mdrun.mdp –c npt.gro –p water.top –o mdrun.tpr

$ nohup mdrun –nt 8 –deffnm mdrun &



4.NPT平衡

结果分析

密度

$ g_density –f mdrun.trr –s mdrun.tpr –o density.xvg



4.NPT平衡

Radial distribution function

结果分析

$ g_rdf –f mdrun.trr –s mdrun.tpr –n index.ndx –o rdf.xvg

O‐O径向分布函数



4.NPT平衡

结果分析结果分析

Radial distribution function

H‐H 径向分布函数 O‐H径向分布函数



4.NPT平衡

Mean square displacement

$ g msd f mdrun trr s mdrun tpr o msd xvg$ g_msd –f mdrun.trr –s mdrun.tpr –o msd.xvg



分子动力学软件Gromacs
的使用

示例2 水环境中溶菌酶

的使用



1.构建结构文件

下载蛋白质结构文件.PDB

删除水分子

对生物分子可使用pdb2gmx命令生成gro文件和top文件

首先将pdb文件转换为gro文件

$ db2 f 1AKI db 1AKI d t

选择15 opls aa力场

$ pdb2gmx -f 1AKI.pdb -o 1AKI_processed.gro -water spce

会得到一个gro文件和一个top文件

选择15 opls_aa力场



1.构建结构文件

我们还需要对刚才生成的gro文件定义盒子并添加溶剂水

使用editconf命令及 genbox 命令

$ editconf -f 1AKI_processed.gro -o 1AKI_newbox.gro -c -d 1.0 -bt cubic

$ genbox -cp 1AKI_newbox.gro -cs spc216.gro -o 1AKI_solv.gro -p topol.top



1.构建结构文件

蛋白质带有净电荷，需要添
加粒子时期呈中性

可通过genion命令完成

首先需要使用grompp 生成genion的输入文件

$ grompp -f ions.mdp -c 1AKI_solv.gro -p topol.top -o ions.tpr

使用genion命令

$ genion -s ions.tpr -o 1AKI solv ions.gro -p topol.top -pname NA -nname CL -nn 8

离子名称
负离子
数目

g p _ _ g p p p p

现在我们已经完成了蛋白质体系的坐标文件和拓扑文件
的构建，接下来的步骤和液态水模拟的步骤一致



2.能量优化

同液态水一样我们首先要进行能量优化

$grompp -f minim mdp -c 1AKI solv ions gro -p topol top -o em tpr$grompp -f minim.mdp -c 1AKI_solv_ions.gro -p topol.top -o em.tpr

注意mdrun命令必须在分节点上运行

$mdrun -v -deffnm em

$g_energy -f em.edr -o potential.xvg



3.NVT平衡

$ grompp -f nvt.mdp -c em.gro -p topol.top -o nvt.tpr

$ mdrun -deffnm nvt

$ f t d$ g_energy -f nvt.edr



4.NPT平衡

$ grompp -f npt.mdp -c nvt.gro -t nvt.cpt -p topol.top -o npt.tpr

$ mdrun -deffnm npt

$ g_energy -f npt.edr -o pressure.xvg



5.md Run

在NPT 下跑1ns

$ grompp -f md.mdp -c npt.gro -t npt.cpt -p topol.top -o md_0_1.tpr

$ d d ff d 0 1$ mdrun -deffnm md_0_1



6.结果分析

RMSD 

$ trjconv -s md_0_1.tpr -f md_0_1.xtc -o md_0_1_noPBC.xtc -pbc mol -ur compact

去除周期性选0system

$ g_rms -s md_0_1.tpr -f md_0_1_noPBC.xtc -o rmsd.xvg -tu ns

去除周期性选0system 

产生RMSD，选 4 ，4



6.结果分析

回转半径

$ g_gyrate -s md_0_1.tpr -f md_0_1_noPBC.xtc -o gyrate.xvg

回转半径



7.结果分析

利用 vmd观看蛋白质动态变化

打开vmd，点击file newmolecule
在b 窗口里加载1 ki l i 点击l d在browser窗口里加载1aki_solve_ion.gro点击load
在同一个窗口里加载md_0_1.trr轨迹文件
在vmd窗口点击graphics菜单选择representation选项
在select框里输入protein按enter键在select框里输入protein按enter键
drawingmethod选择newcartoon
coloringmethod选择resname



练习

构建一个5000个水分子的盒
子，用相同的mdp文件进行子，用相同的mdp文件进行
md模拟。分析结果（密度，
RDF，RMSD），与1500个分
子的结果进行比较。子的结果进行比较。


