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1 mcgen

mcgen on Metropolise Monte Carlo algoritmil p6hinev programm polimeeriahelate juhuslike konfiguratsioonide
genereerimiseks. Programmi autoriteks on Heiki Kasemagi, Endel Soolo, Alvo Aabloo ja Josh Thomas. mcgen
eelkdijateks ja eeskujuks on Mattias Klintenbergi samal algoritmil pdhinev C—s kirjutatud programm ja Heiki
Kasemégi, Andi Hektori, Mattias Klintenbergi, Alvo Aabloo ja Josh Thomase poolt kirjutatud programm mcpoly.
mcgen on mcpoly pbhjalik edasiarendus: taielikult on muutunud programmi sisend-véaljund; ahelate genereerimise
tehnikat on tdiustatud ja edasiarendatud nt. kdrvalahelate lisamise ndol. Programmi arendatakse Tartu ja Uppsala
Ulikoolide koostoos. Programmi arendamisele on finatsiliselt kaasa aidanud Nordic Energy Research (NEFP),
Kami Research Foundation (KFS) ja Eesti Teadusfond (ETF).

mcgen ei kuulu hetkel hegi senise Uldiselt teadaoleva litsentsi alla; litsentsina ja programmi kasutustingimus-
tena tuleb vaadelda kéesolevas dokumendis toodud tingimusi. Programm on saadaval autorite kéest. Teadaolevalt
pole programmile hinda kehtestatud. Koodi v6ib vabalt muudatusi teha, aga need muudatused tuleb saata tagasi
autoritele. Programmi edasine levitamine ilma autorite ndusolekuta on keelatud. Programmi, programmi koodi
vdi selle osade kommertskasutamine on ilma autorite kirjaliku ndusolekuta keelatud.

mcgen eesmark on pakkuda akadeemiliks uurimistdoks odavamat alternatiivi analoogsetele kommertsprogram-
midele. Kasutajal on otsene juurdepaés koodile ja vBimaluse teha muudatusi ning lisada uusi omadusi vastavalt
oma vajadustele. Sellised muudatused programmi koodi on igati teretulnud eeldusel, et need lisatud/muudetud
kood jargib programmis kasutatavat uldist programmeerimisstiili ja et kdik muudatused oleksid néuetekohaselt
dokumenteeritud.

2 Disclaimer

Ukski mecgen autoritest ei garanteeri, et programm ei sisalda vigu. Samuti ei vota autorid endale mingit vas-
tutust programmi kasutamisel tekkida vdivate tark— ja riistvarakahjustuste eest. mcgen kasutamine ilma tasuta
kehtib vaid akadeemilise uurimis6o kohta. Kommertskasutamine on v8imalik alles pérast I&birdékimisi autoritega.
Kasutajatel pole lubatud levitada programmi kolmandatele osapooltele.

3 Toopodhimote

mcgen ’s kasutatakse polimeeriahela genereerimiseks Monte Carlo meetodit. Keskne juurdelisatav tiksus on unit,
mis koosneb 1. .. N aatomist. uniti iga juurdelisatava aatomi jaoks on vaja teada jargmisi parameetreid:

kaugus eelmisest aatomist;
e nurk kahe viimase aatomiga;
e dihedraalnurk kolme viimase aatomiga;

o kolme viimase aatomi koordiaadid.

Kaugus, nurk ja dihedraalnurk vdivad olla fikseeritud, aga neid saab ka juhuslikult etteantud piirides genereerida.
Uldjuhul on soovitav lasta vahmasti dihedraalnurk programmil juhuarvude p&hjal genereerida.

Juurdelisatava uniti aatomite genereerimisel kontrollitakse esmalt, et genereeritud aatom ei sattuks monele teisele
aatomile liiga lahedale vdi isegi kattuks sellega. Kui midagi sellist juhtub, genereeritakse kohe uued koordinaadid
ja teostatakse jarjekorne kontroll kuni uus aatom on piisavalt kaugel teistest atomitest.

Kui uniti kdik aatomid on geomeetriliselt genereeritud, siis rakendub Monte Carlo meetod, mis seisneb luhidalt
alljargnevas:

1. arvutatakse saadud uue konfiguratsiooni koguenergia E;
2. saadud koguenergia lahutatakse eelmise konfiguratsiooni koguenergiast Eq: AE=E-E;

3. kui uue konfiguratsiooni energia on madalam eelmise konfiguratsiooni energiast, s.t. AE < 0, siis akt-
septeeritakse saadud konfiguratsioon koheselt ja see saab uue konfiguratsiooni aluseks;
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4. kui saadud konfiguratsiooni energia on suurem eelmise konfiguratsiooni energiast, s.t. AE > 0, siis vorrel-
dakse Boltzmanni faktorit exp(-AE/KT) (k - Botzmanni konstant, T - simulatsiooni temperatuur Kelvinites)
juhusliku arvuga vahemikus 0. . . 1:

e kui Boltzmanni faktor on suurem sellest juhuarvust, siis aktsepeeritakse uut konfiguratsiooni, akt-
septeeritavuse tingimuseks on rand(0,1) < exp(-AE/KT);

o kui Boltzmanni faktor on véiksem sellest juhuarvust, siis uut konfiguratsiooni ei aktsepteerita ja alus-
tataks uuesti uniti genereerimist eelmise konfiguratsiooni alusel.

Et Ulalkirjedatud meetodil ei leita mitte kdige madalama energiaga konfiguratsioon, vaid esimene lokaalne mi-
inimum, siis teatud tingimustel vdib genereerimine joosta ummikusse, s.t. isegi peale suurt proovimiste arvu
ei suudeta vajalik hulk unit’eid dra genereerida. Sellise olukorra leevendamiseks rakendatakse tagasivotmise
mehhanismi, mille puhul peale fikseeritud proovide arvu hiiljatakse etteantud vahemikus juhuslik arv viimaseid
unit’eid ja alustatakse uuesti genereerimist.

4 Programmi struktuur

5 Sisend

5.1 mcgen kasurida
5.2 Tuubikirjeldused: defs.ini

defs.ini sisaldab kdigi genereerimisel kasutatavate aatomi-, sideme-, kauguse-, nurga- jm. tipide kirjeldusi. Faili
nimi pole fikseeritud ja see tuleb sisestada mcgen kasurealt. Faili formaat on fikseeritud. Kommentaarirea ees
peab olema ‘#’. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Muututjatiiibid on string, char[n], integer ja double.

id-vaartuste nummeratsioon algab "1’-st. atomXid (X = 1, 2, 3, 4) véértus ‘-1’ tdhendab, et aatomi tulp pole
oluline. Kui CONSTRAINTS ja CANG sektsioonides vadrtus > 0.0 ja tolerance > 0.0, siis on véartuse kdikumine
lubatud, kui véartus > 0.0 ja tolerance == 0.0, siis kdikumine pole lubatud, muutuja véartus peab olema tépne.
CONSTDIHEDRALS sektsioonis tdhendab muutuja vaartus ‘0.0’ tdielikku juhuvaartuse genereerimist.

Fail on jagatud sektsioonideks. Iga sektsioon algab v&tmestna ja jargnevate kirjete arvuga. Iga kirje algab uuelt
realt votmesdnaga, millele jargnevad samal real vaartused, nagu kirjeldab jargnev tabel 1.

Table 1: defs.ini struktuur

Vodtmesbna Muutuja Tiop Selgitus
DEFINITIONS string  faili algus
ATOMS string aatomite definitsioonide sektsioon
nr integer  eri tulpi aatomite arv
ATOM string aatomi Kirje
id integer  kirje indeks
label char[4] aatomi nimetus
mass double  aatomi mass
charge double  aatomi laeng
radius double  aatomi raadius
CONSTRAINTS string  kauguste sektsioon
nr integer  eri tulpi kauguste arv
CONST string kauguse kirje
id integer  kirje indeks
atomltype integer  esimese aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tllbi indeks ATOMS-sektsioonis
length double  kaugus angstromides
tolerance double lubatud kdikumine dngstromides
BONDS string keemiliste sidemete sektsioon

nr integer  eri tupi sidemete arv
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Table 1: (...jatkub...)

Vdtmesbna Muutuja Tiop Selgitus

BOND string  sideme Kirje
id integer  Kirje jarjekorranumber
atomltype integer  esimese aatomi tlibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tldbi indeks ATOMS-sektsioonis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer  parameetrite arv
force[1] double  esimene parameeter
force[forcenr] double forcenr-is parameeter

ANGLES string nurgasidemete sektsioon
nr integer  eri tulpi sidemete arv

ANG string nurgasideme kirje
atomltype integer  esimese aatomi tlibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom3type integer  kolmanda aatomi tulbi indeks ATOMS-sektsioonis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer  parameetrite arv
force[1] double  esimene parameeter
force[forcenr] double forcenr-is parameeter

CONSTANGLES string nurkade sektsioon
nr integer  eri tlupi nurkade arv

CANG string nurga kirje
atomltype integer  esimese aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom3type integer  kolmanda aatomi tulbi indeks ATOMS-sektsioonis
angle double  nurga véartus kraadides
tolerance double  Ilubatud kbikumine kraadides

DIHEDRALS string dihedraalsidemete sektsioon
nr integer  eri tupi sidemete arv

DIH string  sideme kirje
id integer  Kirje jarjekorranumber
atomltype integer  esimese aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom3type integer  kolmanda aatomi tulbi indeks ATOMS-sektsioonis
atomd4type integer  neljanda aatomi tiilibi indeks ATOMS-sektsioonis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer  parameetrite arv
force[1] double  esimene parameeter
force[forcenr] double forcenr-is parameeter

CONSTDIHEDRALS string dihedraalnurkade sektsioon
nr integer  eri tulpi nurkade arv

CDIH string dihedraalnurga kirje
id integer  kirje jarjekorranumber
atomltype integer  esimese aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom2type integer  teise aatomi tiibi indeks ATOMS-sektsioonis
atom3type integer  kolmanda aatomi tulbi indeks ATOMS-sektsioonis
atomd4type integer  neljanda aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsioonis
angle double  dihedraalnurk

CLOSE string  faili 18pp
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5.3 uniti kirjeldus: units.ini

units.ini sisaldab juurdelisatavate unitite kirjeldusi: aatomid, nurgad, kaugused jne. Faili nimi pole fikseeritud ja
see tuleb sisestada mcgen késurealt. Faili formaat on fikseeritud. Kommentaarirea ees peab olema ‘#’. Muutujatel
puudub fikseeritud formaat. Muutujatiitibid on string, char[n], integer ja double.

Kaik kirjetes vajalikud tliibiindeksid saadakse defs.ini failist. Aatomkirjetes esinev muutuja method omab kahte
vaartust:

back - aatomi genereerimiseks kasutatakse kolme [jarjestikkust] backbone-aatomit; aatom seostatakse viimasega
neist kolmest;

hydro - aatomi genereerimiseks kasutatakse kolme [jarjestikkust] backbone-aatomit; aatom seostatakse neist
keskmisega.

id-vaartuste nummeratsioon algab ‘1’-st. unitXid (X = 1, 2, 3) véartus ‘-1’ tdhendab, et vajalik aatom saadakse
unititist, mis vastavalt chain.ini-s olevale infole peab olema valmisgenereeritud unit. Vaartus ‘+1’ tdhendab, et
vajalik aatom saadakse unitist, mis vastavalt chain.ini-s olevale infole genereeritakse peale jooksvat unitit. \Vaartus
‘0’ tdhendab jooksvat unitit.

Fail on jagatud sektsioonideks. Iga sektsioon algab vGtmesdna ja sektsioonis olevate kirjeplokkide arvuga. Iga
kirjeplokk algab v&tmesdna ja plokis olevate kirjete arvuga.

BEGINUNITS-sektsioonis lisandub vdtmednale ja kirjete arvule aatomite genereerimise meetod, millest séltub
kirje struktuur:
coords - kirjes esitatakse aatomi koordinaadid XY Z-koordinaadistikus;

random - Kirjes esitatakse parameetrid aatomite genereerimiseks juhuslikku kohta juhuslikus suunas, kuid kir-
jetega maératud jarjekorras ning tksteisevaheliste kauguste ja nurkadega.

REPEATUNITS- ja CROSSUNITS-sektsioonides on UNIT-kirjeplokkides aatomite kirjed jaotatud alamplokkideks
BACKBONE ja HYDROGENS, et eraldada loogiliselt ahela selgroogu moodustavaid aatomeid neist aatomeist, mis
on sidemetega selgrooaatomitega seotud, kuid millel endal rohkem sidemid pole. Erandiks on siin aatomid, mille
kilge kinnituvad kdrvalahelad.

units.ini tdpsem kirjeldus on toodud tabelis 2.

Table 2: units.ini struktuur

Vatmesdna Muutuja  Tadp  Selgitus
UNITS string  faili algus
BEGINUNITS string  algusunitite sektsioon
nr integer algusunitite Kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjelduse algus
id integer  uniti jarjekorranumber antud sektsioonis

atomnr  integer aatomite arv unitis
genmeth string  genereerimise meetod:

genmeth==coords aatomid esitakse xyz-koordinaatidena
ATOM string  aatomi kirje

id integer aatomi indeks uniti kirjelduses

type integer aatomi tlup

xcoord double  x-coordinate
ycoord double y-coordinate
zcoord double z-coordinate

genmeth==random aatomid genereeritakse juhuslikult
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomi indeks uniti kirjelduses

constid  integer kauguse tlip
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Table 2: (...jatkub...)

Vdtmesbna Muutuja  Tadp Selgitus
cangid integer nurga ttip
cdihid integer  dihedraali tidp
method  string  genereerimise meetod:
unitlid  integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
unit2id integer  teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
REPEATUINTS string  korduvunitite sektsioon
nr integer  korduvunitite kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjeldus
id integer  uniti index antud sektsioonis
atomnr  integer aatomite arv unitis: backbonet+hydrogens
BACKBONE string  backbone-aatomite alamsektsioon
atomnr  integer backbone-aatomite arv
ATOM string  aatomi Kirje
id integer aatomi index
type integer aatomi tlup
constid  intger  kauguse tiip
cangid integer nurga tlip
cdihid integer  dihedraalnurga tiip
method  string  genereerimise meetod
unitlid  integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
unit2id integer  teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks
unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
HYDROGENS string  hydrogen-aatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogen-aatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomi index
type integer aatomi tlup
constid  intger  kauguse tlip
cangid integer nurga tlip
cdihid integer  dihedraalnurga tiiip
method  string  genereerimise meetod
unitlid  integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
unit2id integer  teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks
unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
CROSSUNITS string  ristunitite sektsioon
nr integer  ristunitite kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjeldus
id integer  uniti indeks antud sektsioonis
atomnr  inteer  aatomite arv unitis
BACKBONE string  backbone-aatomite alamsektsioon
atomnr  integer backbone-aatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomi index
type integer aatomi tlup
constid  intger  kauguse tiip
cangid integer nurga tlip
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Table 2: (...jatkub...)

Vdtmesbna Muutuja  Tadp Selgitus

cdihid integer  dihedraalnurga tiiip

method  string  genereerimise meetod

unitlid  integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks

unit2id  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks

HYDROGENS string  hydrogen-aatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogen-aatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer  aatomi index
type integer aatomi tlup
constid  intger  kauguse tldp
cangid integer nurga tlilp

cdihid integer  dihedraalnurga tiiip

method  string  genereerimise meetod

unitlid integer  esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks

unit2id  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks

ENDUNITS string  I8pu-unitite sektsioon
nr integer  Ipu-unitite Kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjeldus
id integer  uniti indeks antud sektsioonis
atomnr  inteer  aatomite arv unitis
ATOM string  aatomi Kirje
id integer aatomi index
type integer aatomi tlup
constid  intger  kauguse tiip
cangid integer nurga tlilp

cdihid integer  dihedraalnurga tiip
method  string  genereerimise meetod
unitlid integer  esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
unit2id integer  teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id  integer teise aatomi indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id  integer kolmanda aatomi indeks

CLOSE string  faili 16pp

5.4 Ahelate struktuur: chains.ini

chains.ini sisaldab genereeritava struktuuri Kirjeldust: unitite ja neist moodustatavate ahelate jargnevus, tihedus,
determineeritus jne. Faili nimi pole fikseeritud ja see tuleb sisestada mcgen kasurealt. Faili formaat on fikseeritud.
Kommentaarirea ees peab olema ‘#’. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Muutujattitibid on string, char[n],
integer ja double.

Kdik Kirjetes vajalikud tiubiindeksid saadakse defs.ini failist. CHAIN-Kirjes algavad chainid-, levelid-, unitid-
muutjate vaartused “1’-st.

Fail on jagatud sektsioonideks. Neist esimesed kaks, CHAINS ja CHAIN unittype==begin korral, esinevad vaid
Uhe korra, sest CHAINS on faili alguskirje ja igal genereeritaval struktuuril saab olla vaid (ks algusunit.
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Tavaline ahelakirje (unittype==repeat korral) koosneb esmalt alguskirjest CHAIN, millele jargneb CONNECT-
FIRST-kirje. See kirje sisaldab infot jargneva ahelaosa ihendamiseks eelnenud ahelaosaga. Sellele kirjele jargneb
CROSSES kirje, mis sisaldab infot v8limalike kdrvalahelate kohta lisatavas ahelaosas: v&imalikud ristunitite tliibid,
mille seast vdib valida, kbrvalahelate lisamise algoritmi ja arvu jne. Kui crossnr > 0, siis peab jargnevaid kirjepaare
olema crossnr tiikki. CONNECTCROSS ja CONNECT2CROSS kéivad paaris sama tiiupi hargnemise kohta. CON-
NECTCROSSkirjeldab, kuidas tuleb ristunit ihendada eelneva ahelaga, CONNECT2CROSS aga kirjeldab, kuidas
tuleb pérast katkestust ahelat jatkates see ristunitiga ihendada.

NB: CONNECT2CROSS ki kirjelda korvalahela tihendamist ristunitiga. Seda funktsiooni taidab uues, kérvalahela
jaoks mdeldud CHAIN-sektsioonis CONNECTFIRST-kirje, mida peab olema 1 iga v8imaliku ristuniti tiubi jaoks.
crosstype-muutuja vaértus peab olema sama, mis véimaliku ristuiniti tutp, mille killge ahel tuleks ihendada.

Kui unittype==end, siis puuduvad ahela sektsioonist CONNECTCROSS- ja CONNECT2CROSSkirjed.

chains.ini kirjeldus on tablelis 3.

Table 3: chains.ini struktuur

V@tmesdna Muutuja Tudp Selgitus
CHAINS string  faili algus

levelnr integer ahelatasemete arv

chainnr integer ahelakirjete arv
unittype==begin ahela antud osa unitid on BEGINUNITS-tlupi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tasemeindeks

unitnr integer  genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tOup

unitid integer  uniti indeks antud tiubiklassis
unittype==repeat ahela antud osa unitid on REPEATUNITS-tupi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tesemeindeks

unitnr integer  genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tOup

unitid integer  uniti indeks antud tadbiklassis

cfnr integer  jargnevate CONNECTFIRST -kirjete arv
CONNECTFIRST string  esimese uniti genereerimiseks vajalikud parameetrid

id integer  Kirje index

typeid integer  selle uniti tutbiindeks, mille kilge ahel pannakse

constid integer  kauguse tulp

cangid integer nurga tlilp

cdihid integer  dihedraali tllp

chainlid integer  esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer  esimese aatomi uniti suhtline indeks

atomlid integer  esimese aatomi indeks

chain2id integer  teise aatomi ahela indeks

unit2id integer teise aatomi uniti suhtline indeks

atom2id integer  teise aatomi indeks

chain3id integer  kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer  kolmanda aatomi indeks
CROSSES string CROSSUNITITS:ite valimine

crossnr integer valitavate CROSSUNITITS-ite tllipide arv

crosstype[1] integer esimene CROSSUNITS:i tulip

crosstype[crossnr] integer crosstype-s CROSSUNI TS ite tiilip
tolerance integer lisatava k6rvalahela lubatud nihe
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Table 3: (...jatkub...)

Vodtmestna Muutuja Tulp Selgitus

repeat integer lisatavate kdrvalahelate arv
CONNECTCROSS string  ristuniti Ghendamine; jéetakse dra,

kui crossnr ==

id integer  ristlhenduse indeks

crosstypeid integer  Uhendatava CROSSUNITStup

constid integer  kauguse tulp

cangid integer nurga ttip

cdihid integer  dihedraali tllp

chainlid integer  esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer  esimese aatomi uniti suhtline indeks

atom1lid integer  esimese aatomi indeks

chain2id integer  teise aatomi ahela indeks

unit2id integer  teise aatomi uniti suhtline indeks

atom2id integer  teise aatomi indeks

chain3id integer  kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer  kolmanda aatomi indeks
CONNECT2CROSS string  ahela jatku Gihendamine ristunitiga

id integer  Uhenduse index

crosstypeid integer CROSSUNITS: tllp, mille kiilge Gihendatakse

constid integer  kauguse tilp

cangid integer nurga tlip

cdihid integer  dihedraali tip

chainlid integer  esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer  esimese aatomi uniti suhtline indeks

atomlid integer  esimese aatomi indeks

chain2id integer  teise aatomi ahela indeks

unit2id integer  teise aatomi uniti suhtline indeks

atom2id integer  teise aatomi indeks

chain3id integer  kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer  kolmanda aatomi indeks
unittype==end ahela antud osa unitid on ENDUNI TS tlilpi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tasemeindeks

unitnr integer  genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tOup

unitid integer  uniti indeks antud tiubiklassis

cfnr integer  jargnevate CONNECTFIRST -kirjete arv
CONNECTFIRST string  enduniti thendamiseks vajalikud parameetrid

id integer  Kirje index

typeid integer  selle uniti tutbiindeks, mille kilge ahel pannakse

constid integer  kauguse tulp

cangid integer nurga tlilp

cdihid integer  dihedraali tllp

chainlid integer  esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer  esimese aatomi uniti suhtline indeks

atomlid integer  esimese aatomi indeks

chain2id integer  teise aatomi ahela indeks

unit2id integer teise aatomi uniti suhtline indeks

atom2id integer  teise aatomi indeks

chain3id integer  kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer kolmanda aatomi indeks

CLOSE

string

faili 16pp
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HiHHHHEHHEHAAHE SO far so good...don not care about the rest at the moment #HHHHHHHIHHEHHIHHHHHAHH

5.5 Uldised sisendparameetrid: params.ini

params.ini sisaldab ahela genereerimiseks vajalikke abiparameetreid. Faili nimi pole fikseeritud ja see tuleb sises-
tada mcgen kasurealt. params.ini faili loeb klass PARAMS. Uks params.ini ndide on toodud allpool:

Anor phous pol y(et hyl ene oxi de)
CELL1 20.0 0.0 0.0
CELL2 0.0 20.0 0.0
CELL3 0.0 0.0 20.0
| MCON 1

B LNG 1.3

MAXEN 1000000
MAXTRY 10000000000
MAXTRYUNI T 500
GEOMCONSTRNR 0
TEMPERATURE 300
CUTOFF 10.0 0. 0001
RANDOME 2 10000
CLCSE

Faili formaat on fikseeritud. V6tmesdnad peavad olema suurtdhtedega. Tiihje ridasid ei tohi vétmesdnade vahel
esineda. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Muutujatutibid on char[8], integer, long ja double.

header - ahela nimetus
char[80]
CELL1 CELLJ[0] CELL[1] CELL[2] - tihikraku maatriksi esimene rida

fifikseeritud votmesona : double : double : double

CELL[O0] - uhikraku maatriksi esimese rea esimene element
CELL[1] - uhikraku maatriksi esimese rea teine element
CELL[2] - uhikraku maatriksi esimese rea kolmas element

CELL2 CELL[3] CELL[4] CELL[5] - tihikraku maatriksi teine rida

fifikseeritud v6tmesdna : double : double : double

CELL[3] - uhikraku maatriksi teise rea esimene element
CELL[4] - uhikraku maatriksi teise rea teine element
CELL[5] - uhikraku maatriksi teise rea kolmas element

CELL3 CELL[6] CELL[7] CELL[8] - uhikraku maatriksi kolmas rida

fifikseeritud vGtmesdna : double : double : double

CELL[6] - uhikraku maatriksi kolmanda rea esimene element
CELL[7] - Uhikraku maatriksi kolmanda rea teine element
CELL[8] - uhikraku maatriksi kolmanda rea kolmas element

IMCON IMCON - kujutise tudp

fikseeritud vdtmes6na : integer

IMCON=0 - aaretingimused puuduvad

IMCON=1 - standardsed kuubilised aaretingimused
IMCON=2 - ortorombilised déretingimused
IMCON=3 - "parallelepiped’ &aretingimused
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IMCON=4 - 16igatud oktaheedrilised &aretingimused
IMCON=5 - rombilised dodekaheedrilised &&retingimused
IMCON=6 - x-y parallelogramm-&&retingimused; z-suunas perioodilisus puudub

B_LNG B_LNG - keemilise sideme baaspikkus
fikseeritud v8tmesdna : double
MAXEN MAXEN - ahela maksimaalne energia
fikseeritud vdtmes6na : long
MAXTRY MAXTRY - proovide arv ahela kohta
fikseeritud vdtmeséna : long
MAXTRYUNIT MAXTRYUNIT - proovide arv Uhe uniti kohta
fikseeritud vdtmes6na : long
GEOMCONSTRNR GEOMCONSTRNR - erinevate geomeetriliste piirangute arv
fikseeritud vdtmes6na : integer
Naud jargneb "TGEOMCONSTRNR? arv piirangute kirjeldusi. Igat piirangut kirjeldab alljargnev Kirje:
GEOM GMTYPE GMPAR1 GMPAR2 GMPAR3 GMPAR4 GMPAR5 GMPAR6 GMPAR7

fikseeritud vdtmes6na : integer : double : double : double : double : double : double : double

GMTYPE - geomeetrilise piirangu tliip; olemasolevad tulbid:
0 - piirangud puuduvad
1 - sfédriline piirang: méaratud sfadri sisse ahelat ei genereerita
2 - kiht: médratud kihist véljapoole ahelat ei genereerita
9 - kasutaja defineeritud piirang

GMPARL1 - esimene piiranguparameeter

GMPAR?2 - teine piiranguparameeter

GMPARS - kolmas piiranguparameeter

GMPARA - neljas piiranguparameeter

GMPARS5 - viies piiranguparameeter

GMPARSG - kuues piiranguparameeter

GMPARY7 - seitsmes piiranguparameeter

Kui geomeetrilisi piiranguid pole, siis peab "7GEOMCONSTR’ véartus olema 0’ ja peale seda vdtmesfna ei tohi
olla Gihtegi "GEOM’ Kirjet.

GMTYPE=1 on sfaériline piirang. GMPAR1, GMPAR2 ja GMPAR3 on selle sfaéri keskpunkti x-, y- ja z-
koordinaadid. Ahelat selle sfaéri sisse ei genereerita. GMPAR4 on selle sfrdéri raadius. Teised parameetrid
GMPAR* (*=5,6,7) peavad olema ’0.0’.

GMTYPE=2 on teatud paksusega kiht xy-tasandil, mille sisse ahel genereeritakse. GMPARL on kihi alumise valis-
tasandi z-koordinaat ja GMPAR?2 on llemise valistasandi z-koordinaat. Teised parameetrid GMPAR™* (*=3,4,5,6,7)
peavad olema ’0.0’.

GMTYPE=9 on kasutaja defineeritud piirang. Piirangu kood peab olema funktsioonis

user_geom_constr(int imcon, double *unitcell, double x, doubley, double z, double parl, double par2, double
par3, double par4,double par5, double par6, double par7)

failis userfunc.cpp.
Sisend:

int imcon - kujutistutp "IMCON’
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double *unitcell - Uhikrakk ’CELL’

double x - jooksva aatomi x-koordinaat
double y - jooksva aatomi y-koordinaat
double z - jooksva aatomi z-koordinaat
double parl - piiranguparameeter "”GMPAR1’
double par2 - piiranguparameeter "”GMPAR?2’
double par3 - piiranguparameeter "”GMPAR3’
double par4 - piiranguparameeter "”GMPAR4’
double par5 - piiranguparameeter "”GMPARS5’
double par6 - piiranguparameeter "”GMPARG6’
double par7 - piiranguparameeter "”GMPAR7’

TEMPERATURE TEMPERATURE - simulatsiooni temperatuur Kelvini skaalas
fikseeritud vdtmesdna : double
CUTOFF CUTTOFFDIST CUTOFFSTEP - kaugmdjuinteraktsioonide 18ikekaugus

fikseeritud vdtmesdna : double : double

CUTTOFFDIST - kaugmdjuinteraktsioonide I6ikekaugus
CUTOFFSTEP - kaugmdjuinteraktsioonide 16ikesamm

RANDOME RANDVAL RANDSTART - tagasivdtu parameetrid

fikseeritud vdtmeso6na : long : long

RANDVAL - tagasivOetavate unitite maksimaalne arv
RANDSTART - proovide arv uniti kohta, millest alates rakendatatkse tagasivotmist

CLOSE - faili 16pp

fikseeritud votmesdna

5.6 Kasutaja defineeritavad geomeetrilised piirangud: userfunc.cpp

userfunc.cpp fail sisaldab funktsiooni "user_geom_constr’ kasutaja poolt defineeritavate geomeetriliste piirangute
jaoks. Faili nimi on fikseeritud. Téienduste kasutamiseks tuleb mcgen uuesti kompileerida. Seda funktsiooni
kutsutakse valja klassis COORDS. Esialgne kasutja defineeritud geomeetriliste piirangute funktsioon on failis
userfunc.cpp alljargnev:

#i ncl ude <mat h. h>
#i ncl ude <stdi o. h>
#i ncl ude <stdlib. h>
#i ncl ude "i mage. h"

int user_geomconstr(int incon, double *unitcell, double x,\\
doubl e y, double z, double parl, double par2, double par3,\\
doubl e par4, double par5, double par6, double par?7)

{

int tnp;

t mp=0;

return '[er;
s

userfunc.h sisaldab funktsiooni péist.

Funktsioon on kasutatav, kui ’”GEOMCONSTR’ muutuja failis params.ini on suurem kui 0’ ja vahemalt ihe
’GEOM’ kirje muutuja ’"GMTYPE’ on "9’.
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Sisend:

int imcon - kujutistutp "IMCON’

double *unitcell - Uhikrakk ’CELL’

double x - jooksva aatomi x-koordinaat
double y - jooksva aatomi y-koordinaat
double z - jooksva aatomi z-koordinaat
double parl - piiranguparameeter "”GMPAR1’
double par2 - piiranguparameeter "”GMPAR?2’
double par3 - piiranguparameeter "”GMPAR3’
double par4 - piiranguparameeter "”GMPAR4’
double par5 - piiranguparameeter "”GMPARS5’
double par6 - piiranguparameeter "”GMPARG6’
double par7 - piiranguparameeter "”GMPAR7’

Valjund:
int user_geom_constr - piirangu staatus

0 - piiranguid pole
1 - olemasolev piirang jooksva aatomi jaoks

Kui kasutaja tahab lisada rohkem kui uUhe sisseehitatutest erineva geomeetrilise piirangu, siis peavad need kdik
olema selles samas ’user_geom_constr’ funktsioonis. Kasutaja defineeritud piirangutele saab params.ini faili
kaudu edastada vaid 7 parameetrit. Ulejainud parameetrid tuleb otse funktsiooni sisse kirjutada. Nende igako-
rdne muutmine nduab mcgen imberkompileerimist.

5.7 Juhuarvude generaator: randome.sed

randome.sed fail sisaldab kahte iduarvu juhuarvude generaatori jaoks. Faili nimi pole fikseeritud ja tuleb sisestada
mcgen kisurealt. Seda faili loeb klass RNDM. Uks randome.sed faili naide on alljargnev"

732858166 521611455
Faili formaat on fikseeritud. Muutujatel pole fikseeritud formaati. Muutujate tiubiks on long.
seedl seed?

long : long
seedl - esimene iduarv juhuarvude generaatorile
seed? - teine iduarv juhuarvude generaatorile

mcgen avab selle faili ja loeb juhuarvude generaatori iduarve tihe korra simulatsiooni jooksul. Simulatsiooni 16pul
kirjutatakse iduarvude hetkevaartused randome.sed faili.

6 Valjund
6.1 Logifail: mcgen.log

mcgen.log sisaldab infot genereerimise kulgemise kohta. Genereerimise jooksul on faili v8imalik online jalgimine
"tail -f mcgen.log’ kdsuga (*nix ststeemides).

mcgen.log sisaldab alguses alljargneva tldise info parameetrite kohta:

- programmi versioon

- programmi autorid ja kontaktaadressid
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- genereeritavate unitite arv

- aatomite arv unitis

- Uhikraku maatriks

- kujutistiitip

- geomeetriliste piirangute arv janende tutbid, kui piiranguid esineb
- simulatsiooni temperatuur

- kaugmédjuinteraktsioonide 18ikekaugus ja —samm

- tagasivGtu parameetrid

- esialgsed iduarvud juhuarvude generaatorile

- valjundfailide nimed

Seejérel jargneb N (N on madramatu arv ja sdltb konkreetsest situatsioonist) arv kirjeid unitite staatuse kohta. lga
Kirje sisaldab jooksva uniti numbri (nummeratsioon algab ’0°-st); genereerimise staatuse ja jargmise genereeritava
uniti numbri, s.t. kas asutakse genereerima jargmist unitit véi minnakse mingil pdhjusel 1. .. n sammu tagasi; ka
tuuakse &ra tehtud proovide arv jooksva uniti jaoks ja proovide koguarv. Eduka genereerimise korral sisaldab kirje
veel keemiliste, nurga— ja dihedraalsidemete ning kaugmdju interaktsioonide energia nii jooksva uniti jaoks kui ka
summaarselt; uue konfiguratsiooni energia erinevuse eelnevaga ja koguenergia.

Generatsiooni 18ppedes korratakse sama infot parameetrite kohta, mis faili alguseski, vaid iduarvude jaoks esi-
tatakse hetkevadrtused, mis kirjutatakse ka ramdome.sed faili. K8ige I8pus on energiate 16ppvaartused ja valjund-
failide nimed.

6.2 XYZ: mcgen.xyz

mcgen.xyz sisaldav genereeritud aatomite koordinaate xyz-formaadis:

- aatomite arv

- péis

aatomi_nimetus Xy z

aatomi_nimetus x y z

Fail on loetav programmidega *rasmol’ ja ’'molmol’.

6.3 DLPOLY CONFIG: mcgen.CONFIG
mcgen.CONFIG sisaldab genereeritud aatomite koordinaate DLPOLY CONFIG—formaadis.

6.4 DLPOLY FIELD: mcgen.FIELD

mcgen.FIELD sisaldab genereeritud ahelale vastava jouvdlja parameetreid DLPOLY FIELD—formaadis. Fail pole
koheselt DLPOLY sisendina kasutatav, sest vajab muudatusi vastavalt juhtndoéridele, muudele tingimustele voi
vahemasti nende juhtnddride kustutamist.
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7 Muudatuste tegemine

7.1 Dihedraalfunktsiooni lisamine

Dihedraalnurga energiat arvutab klassi CHAIN meetod torsion_energy:

doubl e CHAIN: :torsion\_energy(int \ _potkey, double tau, double a0,
doubl e al, double a2, double a3, double a4, double a5, double a6)

int _potkey on energiafunktsiooni indeks; double tau on dihedraalnurk. double a0 - - - double a6 on sisendid dihe-
draalfunktsiooni parameetrite jaoks. Meetodi sees toimub Gige funktsiooni valik if-lausega _potkey jérgi.

Seejérel tuleb classi FIELD konstruktoris suurendada konstanti NDIHKEYS uihe vrra ja kopeerida dihedraalfunk-
tsiooni luhinimi (kuni 4 siimbolit) massiivi dihkeysname, nt.:

strcpy(di hkeysname[ 1], "sylv\0");

Ldpetusks tuleb klassi COORDS meetodi retr_dihfieldstr lisada FIELD-faili jaoks uue potentsiaali vastava for-
maadi ja parameetrite arvuga string.

7.2 Kaugmdju energiafunktsiooni lisamine

Kaugmdju energiat arvutab klassi CHAIN meetod vdw_energy:

doubl e CHAI N: : vdw_ener gy(doubl e I n1, int indx, double bl, double b2,
doubl e b3, doubl e b4, doubl e b5)

double In1 on aatomite vahekaugus; int indx on energiafunktsiooni indeks. double bl - - - double b5 on sisendid
energiafunktiooni parameetritele. Meetodi sees toimub dige funktsiooni valik if-lausega indx jargi.

Seejérel tulen suurendada konstanti POTNR klassi VDW header-faili vdw.h alguses ning lisada potentsiaali nimetus
(kuni 4 sumbolit) klassi VDW konstruktoris massiivi potname, nt.:

strcpy(pot name[ 1], "di bu\ 0");



