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1 mcgen

mcgenon Metropolise Monte Carlo algoritmil p&hinev programmijakeriahelate juhuslike konfiguratsioonide
genereerimiseks. Programmi autoriteks on Heiki Kasent&giel Soolo, Alvo Aabloo ja Josh Thomasncgen
eelkaijateks ja eeskujuks on Mattias Klintenbergi samgb@imil pdhinev C—s kirjutatud programm ja Heiki
Kasemagi, Andi Hektori, Mattias Klintenbergi, Alvo Aablg®Josh Thomase poolt kirjutatud programmpoly
mcgenon mcpolypdhjalik edasiarendus: taielikult on muutunud prograniegrsd-valjund; ahelate genereerimise
tehnikat on taiustatud ja edasiarendatud nt. kdrvalahétatmise naol. Programmi arendatakse Tartu ja Uppsala
Ulikoolide koosttds. Programmi arendamisele on finatdilikaasa aidanud Nordic Energy Research (NEFP),
Kami Research Foundation (KFS) ja Eesti Teadusfond (ETF).

mcgenei kuulu hetkel Gihegi senise Uldiselt teadaoleva litsedits; litsentsina ja programmi kasutustingimus-
tena tuleb vaadelda k&esolevas dokumendis toodud tingifitegramm on saadaval autorite kdest. Teadaolevalt
pole programmile hinda kehtestatud. Koodi vGib vabalt matusi teha, aga need muudatused tuleb saata tagasi
autoritele. Programmi edasine levitamine ilma autoritasudekuta on keelatud. Programmi, programmi koodi
vOi selle osade kommertskasutamine on ilma autorite Kigjaidusolekuta keelatud.

mcgeneesmark on pakkuda akadeemiliks uurimistdoks odavanenaliivi analoogsetele kommertsprogram-

midele. Kasutajal on otsene juurdepaas koodile ja vdinealelsa muudatusi ning lisada uusi omadusi vastavalt
oma vajadustele. Sellised muudatused programmi koodi atn tigretulnud eeldusel, et need lisatud/muudetud
kood jargib programmis kasutatavat Uldist programmeastiiii ja et kdik muudatused oleksid nduetekohaselt
dokumenteeritud.

2 Disclaimer

Ukski mcgenautoritest ei garanteeri, et programm ei sisalda vigu. Sieenwdta autorid endale mingit vas-
tutust programmi kasutamisel tekkida v@ivate tark— javésakahjustuste eestmcgenkasutamine ilma tasuta
kehtib vaid akadeemilise uurimis66 kohta. Kommertskasiria on vdimalik alles parast labiraakimisi autoritega.
Kasutajatel pole lubatud levitada programmi kolmandatsigpooltele.

3 Toopdhimote

mcgen’s kasutatakse polimeeriahela genereerimiseks Monte Gerétodit. Keskne juurdelisatav tksusuonit,
mis koosneb 1 . N aatomist.uniti iga juurdelisatava aatomi jaoks on vaja teada jargmisipaetreid:

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

e kolme viimase aatomi koordiaadid.

Kaugus, nurk ja dihedraalnurk véivad olla fikseeritud, agalsaab ka juhuslikult etteantud piirides genereerida.
Uldjuhul on soovitav lasta vahemasti dihedraalnurk progral juhuarvude pdhjal genereerida.

Juurdelisatavaniti aatomite genereerimisel kontrollitakse esmalt, et geagtud aatom ei sattuks mdnele teisele
aatomile liiga lahedale voi isegi kattuks sellega. Kui ngidzellist juhtub, genereeritakse kohe uued koordinaadid
ja teostatakse jarjekordne kontroll kuni uus aatom on yéik&augel teistest aatomitest.

Kui uniti kdik aatomid on geomeetriliselt genereeritud, siis rakdmMonte Carlo meetod, mis seisneb lihidalt
alljargnevas:

1. arvutatakse saadud uue konfiguratsiooni koguenergia E;
2. saadud koguenergia lahutatakse eelmise konfigurat$ioguenergiast E AE=E-E;

3. kui uue konfiguratsiooni energia on madalam eelmise kordigiooni energiast, s.tAE < 0, siis akt-
septeeritakse saadud konfiguratsioon koheselt ja see sadonfiguratsiooni aluseks;



mcgenkasutajajuhend ver. mcgen-doc-est-050209-00 4

4. kui saadud konfiguratsiooni energia on suurem eelmisédwatsiooni energiast, s.AE > 0, siis vorrel-
dakse Boltzmanni faktorit exp&E/KT) (k - Botzmanni konstant, T - simulatsiooni temperatialvinites)
juhusliku arvuga vahemikus 0. 1:

e kui Boltzmanni faktor on suurem sellest juhuarvust, siissageeritakse uut konfiguratsiooni, akt-
septeeritavuse tingimuseks on rand(Gs18xp(-AE/KT);

¢ kui Boltzmanni faktor on vaiksem sellest juhuarvust, sii$ konfiguratsiooni ei aktsepteerita ja alus-
tataks uuestiniti genereerimist eelmise konfiguratsiooni alusel.

Et ulalkirjedatud meetodil ei leita mitte kdige madalama&rmgiaga konfiguratsioon, vaid esimene lokaalne mi-
inimum, siis teatud tingimustel vB8ib genereerimine joastamikusse, s.t. isegi peale suurt proovimiste arvu
ei suudeta vajalik hulluniteid ara genereerida. Sellise olukorra leevendamiseksniddtakse tagasivBtmise
mehhanismi, mille puhul peale fikseeritud proovide arvijatékse etteantud vahemikus juhuslik arv viimaseid
unit'eid ja alustatakse uuesti genereerimist.

4 Programmi struktuur

4.1 Programmiuldine struktuur

Programmi Uldine struktuur on skemaatiliselt joonisel 1.

Figure 1: Programmi struktuur
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4.2 Sisendfailide lugemine

Sisendfailide lugemine on skemaatiliselt joonisel 2.

TYPEDEFSsektsioonis loetaksdefs.inija units.ini sisendfailidest info aatomite, sidemete, kauguste, eka
unitite jne. kohta. Antud info sdilitatakse malus Gihekettdm on mdeldud kasutamiseks andmebaasina hilisema
genereerimise kaigus. lga objekt, mis genereerimise kdiglakse ja mille struktuur on andmebaasis olemas, saab
endale identifikaatori, mis viitab kirjele andmebaasidleSgbil saab objekti kohta lisainfot, valtides vajadustian

iga loodava objektiga kaasa sedasama korduvat infot jandittes kasutatava malu hulkdefs.inisisendfaili
detailne kirjeldus on peatikis 5.2 jmits.ini sisendfaili detailne kirjeldus — peatiikis 5.3. Antud sifailid on
Uksteise suhtes hierarhilised, sihits.inikasutab jubalefs.inis olevat infot.

CHAIN STRUCTUR#Eektsioonis loetaksghains.inisisendfailist genereeritava stisteemi struktuur: ahelkaage
arv, jarjekord, koostis jnechains.inisisendfail onTYPEDEF Ssektsioonis loetud sisendfailide suhtes hierarhiline,
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kasutades neis olevat infathains.inisisendfaili detailne kirjeldus on peatukis 5.4.

FORCE FIELD STRUCTUREektsioonis loetakse kasutatava jduvélja parameetslyatuur.field.ini sisendfail
kasutaldefs.iniisendfailis olevaid definitsioondield.ini sisendfaili detailne kirjeldus on peatikis 5.5.

Figure 2: Sisendfailide lugemine
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4.3 Genereeritava struktuuri koostamine sisendinfo phjal

Sisendfailideglefs.inj units.inija chains.inip8hjal koostatakse hierarhiline genereeritava sisteguktaur (vt.
joonist 3.defs.inipdhjal koostataks aatomitilipide, sidemepikkuste, sitemergasidemete, nurkade, dihedraal-
sidemete ja dihedraalnurkade (ehk kokkuvdtvalt elemehtichdmebaasid. Igal elemendil on vastavas andme-
baasis oma indeks, mis antakse kaasa genereerimisel kledaxele objektile (aatom, unit jne.). Andmebaasid
peavad sisaldama k&iki genereerimisel kasutatavatevatimelementide definitsioone.

Elementide andmebaas sisaldab:
e aatomi tudbikirjeldust - aatomi nimetus, mass, laeng,itead
¢ sidemepikkuste kirjeldust - kahe aatomi vaheline kaugseile lubatud kdikumine;

e sidemete tuubikirjeldust - kahe aatomi vahel oleva siddinip fa sidemes kasutatavate parameetrite vaar-
tused;

e nurgasidemete tlukirjeldust - kolme aatomi vahel olevgasideme tlilip ja sidemes kasutavate parameetrite
vaartused,;

e nurkade tuubikirjeldust - kolme aatomi vahel olev nurk jeskibatud kdikumine;

¢ dihedraalsidemete tiibikirjeldus - nelja aatomi vahelaldihedraalsideme tiilip ja sidemes kasutatavate
parameetrite vaartused,;

o dihedraalnurkade tilbikirjeldus - nelja aatomi vahel aldihedraalnurga véartus.

units.inipdhjal koostatakse kdikvdimalike struktuuris esinevatiite andmebaas. Siin refereeritakse juba indek-
site kaudu elementide andmebaasi. Unit on defineeritud kavahel sidemetega seotatud (loogiline) aatomite
kogum, mis struktuurile juurde lisatakse, kasutades pé&aikirjeldatud Monte Carlo meetodit. Uniti suurus
vdib alata Uhest aatomist ja olla teoreetiliselt piiramdaeérsuste ja asukoha jargi genereeritavas struktuaris o
unitid jaotatud nelja kategooriasse:
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e BEGINUNITS - Uks unit, millega ahel algab; teoreetilisdliks neid igas ahelas olla vaid 1; antud unititiipi
kuuluvaid aatomeid saab esitada kahel viisil: kas otsengitgocyz-koordinaate esitades vdi lastes aatomid
genereerida aatomid juhuslikult juhuslikku kohta simsitadniboksis, arvestades aatomite jaoks etteantud
vahekaugusi ja nurki;

e REPEATUNITS - unititiip, mida genereeritakse Uksteiseljétteantud arv kordi; selle uniti sees jaotuvad
aatomidbackbone ja hydrogeraatomteks, millel on tavaliselt tehniliselt erinev aatdisamise meetod;
backboneaatomid moodustavad antud unititiitibi ja kordumisel kogel@osa selgroo, nende aatomitega
on seotud ahela vBimalikud hargnemisethyarogentidpi kdrvalaatomidhydrogeraatom on seotud vaid
the kindlabackboneaatomi ja mitte Uhegi teise aatomiga, neid aatomeid saafdasia ahela hargnemisel
k&rvalahelebackboneaatomiga;

e CROSSUNITS - see on unititliip, mida kasutatakse hargnemisiole kirjeldamiseks repeatunititest koos-
neva ahela sees; teoreetiliselt vdik selle struktuur @taane repeatunitiga enne ja parast hargnemiskohta
koos kdrvalahela genereerimiseks vajalike aatomite asaistga kérvalahela omadega; analoogselt repea-
tunititega on aatomid ajagatidckboneja hydrogenaatomiteks;

e ENDUNITS - Uks unit, millega ahel I6petatakse; tilpide &l erinevate ahelatitipide arvust ja struk-
tuurist; kbik aatomid on unitis thte tadpi.

Genereeritav suisteem on hierarhiline: genereeritavddaba tksteise suhtes erineva tdhtsusega. Kéige kdrgemal
ehk 0-tasemel on peaahelat moodustavad ahelad.

Figure 3: Genereeritava struktuuri koostamine
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5 Sisend

5.1 mcgenkasurida

mcgenkasurea kirjelduse saab lihtsalt programmi nime sisestegai kasurealt:

$ ./mcgen
#EE> ./mcgen: missing command line arguments
==> try ‘./mcgen --help’ for more information
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This indicates that more command line arguments are needed the program:

Jmcgen --help

# Mandatory arguments to long options are mandatory for shor t options too.
# -d, --defs-fle DEFSFILENAME  defs file name

# -p, --params-file PARAMSFILENAME params file name

# -r, --randome-file RANDOMEFILENAME randome file name

# -u, --units-file UNITSFILENAME units file name

# -c, --chains-file CHAINSFILENAME chains file name

# -f, --field-file FIELDFILENAME field file name

# -v, --vdw-file VDWFILENAME vdw file name

# -Xx, --xyz-file XYZFILENAME Xyz input file name

# --verbose verbose output

# -e, --restore-file DUMPFILENAME dump file name to be resto red
#

# -h, --help display this help and exit

# -V, --version output version information and exit

Kasurea argumendid on po&hiliselt méeldud sisendfailiddalstade sisestamiseks. Kehtivad nii lihikesed kui ka
pikad argumendid. Seejuures on luhikesele vGi pikale aspudimimele kohustuslik valik kohustuslik ka pikale
vOi lihikesele argumendinimele.

Versiooniinfo annab teada jargmist:

$ ./mcgen -V

# Version: mcgen-00.00.08-040829 by cipo@ut.ee

#

# Copyright (C) 2003-2004 Heiki Kasem\"agi, Endel Soolo

# This is free software; see the source for copying condition s. There is NO

# warranty; not even for MERCHANTABILITY or FITNESS FOR A PAR TICULAR PURPOSE.

5.2 Tuubikirjeldused: defs.ini

defs.inisisaldab kdigi genereerimisel kasutatavate aatomi-nmgdekauguse-, nurga- jm. tulpide kirjeldusi. Faili
nimi pole fikseeritud ja see tuleb sisestadecgenkasurealt. Faili formaat on fikseeritud. Kommentaarirea ee
peab olema ‘#'. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Mujatttitibid on string, char[n], integer ja double.

id-vaartuste nummeratsioon algab '1’-satomXid(X = 1, 2, 3, 4) vaartus ‘-1’ tdhendab, et aatomi tlip pole
oluline. Kui CONSTRAINT§ CANGsektsioonides vaartus > 0.0t@erance> 0.0, siis on vaartuse kdikumine
lubatud, kui vaartus > 0.0 jeolerance== 0.0, siis kdikumine pole lubatud, muutuja vaartus peamal tapne.
CONSTDIHEDRALSektsioonis tdhendab muutuja vaartus ‘0.0’ taielikku jd#rtuse genereerimist.

Fail on jagatud sektsioonideks. Iga sektsioon algab vadmeega jargnevate kirjete arvuga. lga kirje algab uuelt
realt vBtmesdnaga, millele jargnevad samal real vaartusegl kirjeldab jargnev tabel 1.

Table 1:defs.inistruktuur

Vétmesbna Muutuja Tadp Selgitus
DEFINITIONS string faili algus
ATOMS string aatomite definitsioonide sektsioon
nr integer eri tlUpi 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

blindnr integer> 0 pimedate aatomite arv
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Table 1: (...jatkub...)
Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
blindy . . .blindpinanr iNteger nimekiri aatomittiipidest,
mis k&esolevat titpi aatomite suhtes on
pimedad ehk mille jaoks kaesolevat tltpi
aatomid on ndhtamatud.
Kui sellel real kirjeldatud tuipi aatomi
genereerimisel jaéb ette méni nimekirjas
toodud tuupi aatom, siis visatakse ettejaanud
aatom lihtsalt minema.
CONSTRAINTS string kauguste sektsioon
nr integer eri tiupi kauguste arv
CONST string kauguse kirje
id integer kirje indeks
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-geEkiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
length double kaugus angstromides
tolerance double lubatud kdikumine angstromides
BONDS string keemiliste sidemete sektsioon
nr integer eri tlupi sidemete arv
BOND string sideme kirje
id integer kirje jarjekorranumber
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-geEkiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer parameetrite arv
force[1] double esimene parameeter
forcefforcend double forcenris parameeter
ANGLES string nurgasidemete sektsioon
nr integer eri tlupi sidemete arv
ANG string nurgasideme kirje
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-geEkiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlitibi indeks ATOMS siekhis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer parameetrite arv
force[1] double esimene parameeter
forcefforcend double forcenris parameeter
CONSTANGLES string nurkade sektsioon
nr integer eri t0Upi nurkade arv
CANG string nurga kirje
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-&ekiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlilibi indeks ATOMS ssekhis
angle double nurga vaartus kraadides
tolerance double lubatud kdikumine kraadides
DIHEDRALS string dihedraalsidemete sektsioon
nr integer eri t0Upi sidemete arv
DIH string sideme kirje
id integer kirje jarjekorranumber
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-&ekiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlilibi indeks ATOMS ssekhis
atom4type integer neljanda aatomi tilbi indeks ATOMS ssekhis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer parameetrite arv
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Table 1: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
force[1] double esimene parameeter
forcefforcend double forcenris parameeter

CONSTDIHEDRALS string dihedraalnurkade sektsioon
nr integer eri tiupi nurkade arv

CDIH string dihedraalnurga kirje
id integer kirje jarjekorranumber
atomltype integer esimese aatomi tlilibi indeks ATOMS-geEkiss
atom2type integer teise aatomi tlilibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlitibi indeks ATOMS siekhis
atom4type integer neljanda aatomi tutibi indeks ATOMS siekhis
angle double dihedraalnurk

CLOSE string faili 1Bpp

5.3 uniti kirjeldus: units.ini

units.ini sisaldab juurdelisatavateitite kirjeldusi: aatomid, nurgad, kaugused jne. Faili nirigfikseeritud ja
see tuleb sisestadacgenkasurealt. Faili formaat on fikseeritud. KommentaarireapgEab olema ‘#'. Muutujatel
puudub fikseeritud formaat. Muutujatiitibid on string, chhiipteger ja double.

Kdik kirjetes vajalikud tulbiindeksid saadakdefs.inifailist. Aatomkirjetes esinev muutujaethodomab kahte
vaartust:

back - aatomi genereerimiseks kasutatakse kolme [jddesi] backboneaatomit; aatom seostatakse viimasega
neist kolmest;

hydro - aatomi genereerimiseks kasutatakse kolme [jidest] backboneaatomit; aatom seostatakse neist
keskmisega.

id-vaartuste numeratsioon algab tldjuhul ‘1'-st.

unitXid (X = 1, 2, 3) viitab unitile, milles asuvat aatomit kasutetalkéesoleva aatomi genereerimisel madot-
maks tema suhtes sideme pikkust, nurka vdi dihedraaln¥itamine on suhteline ja toimub jooksva uniti suhtes.

unitid | tdhendus lubatud aatomid
0 | jooksev unit kaesolevast vaiksema
jarjekorranumbriga aatomid
-1 | jooksvale unitile vahetult eelnev unit kdik aatomid

-2 | ule-eelmine unit

-3 | ule-ule-eelmine unit
+1 | jooksvale unitile vahetult jargnev unit, mis ei moodustainult esimene aatom
kdrvalahelat

+2 | eritdhendus: esimene unit jooksva uniti (jooksev unitpdama
crossunit) killge kinnituvas kdrvalahelas

>+3 | lubamatu vaartus mitte Ukski aatom

Table 2: Erinevate unitid vaartuste tahendused

Negatiivse indeksiga unitid on jooksva uniti genereeraragaks taielikult genereeritud, seega nendest vdib
kasutada kdiki aatomeid.

Positiivse indeksiga unitid ei ole veel genereeritud, keajhdusel genereeritakse jooksva uniti aatomite va-
hepeal ette &ra jargmise uniti vbi kbrvalahela algususitnene aatom. Positiivse suhtelise indeksiga unititest
tohib kasutada ainult esimest aatomit. Niimoodi tihe aatttei genereerimine on véimalik ainult juhul, kui ette
genereeritava aatomi asukoha kirjeldamiseks vajaliktmhaia on juba genereeritud.

Unitite jarjekord molekulis on maéaratwthain.inifailis.
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Fail on jagatud sektsioonideks. Iga sektsioon algab v&imefa sektsioonis olevate kirjeplokkide arvuga. Iga

kirjeplokk algab vBtmeséna ja plokis olevate kirjete araug

BEGINUNITSsektsioonis lisandub v6tmednale ja kirjete arvule aatergenereerimise meetod, millest sdltub

kirje struktuur:

coords - kirjes esitatakse aatomi koordinaadid XY Z-kooadidistikus;

random - kirjes esitatakse parameetrid aatomite generesels juhuslikku kohta juhuslikus suunas, kuid Kir-

jetega maaratud jarjekorras ning Uksteisevaheliste kstaga nurkadega.

REPEATUNITSja CROSSUNITS-sektsioonides &NIT-kirjeplokkides aatomite kirjed jaotatud alamplokkideks
BACKBONEa HYDROGENSet eraldada loogiliselt ahela selgroogu moodustavamhasitl neist aatomeist, mis
on sidemetega selgrooaatomitega seotud, kuid millel entddem sidemeid pole. Erandiks on siin aatomid, mille

kilge kinnituvad kérvalahelad.

units.initdpsem kirjeldus on toodud tabelis 3.

Table 3:units.inistruktuur

VBtmesdna Muutuja Tulp  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 tulp
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
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tulp
cangid integer nurga tuup
cdihid integer dihedraali tuip
method  string  genereerimise meetod:
unitlid  integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomiindeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomiindeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomiindeks
REPEATUINTS string  korduvunitite sektsioon
nr integer  korduvunitite kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjeldus
id integer uniti index antud sektsioonis
atomnr  integer aatomite arv unitisackbonehydrogens
BACKBONE string  backboneaatomite alamsektsioon
atomnr  integer backboneaatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
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Table 3: (...jatkub...)

Vétmesbna Muutuja Tulp Selgitus
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tldp
cangid integer nurga titp
cdihid integer dihedraalnurga tidp
method  string  genereerimise meetod
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomiindeks
unit2zid  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomiindeks
unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomiindeks
HYDROGENS string hydrogenaatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogeraatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tulp
cangid integer nurgatiip
cdihid integer dihedraalnurga tidp
method  string  genereerimise meetod
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomiindeks
unit2zid  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomiindeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomiindeks
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  backboneaatomite alamsektsioon
atomnr  integer backboneaatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tulp
cangid integer nurga titp
cdihid integer dihedraalnurga tidp
method  string  genereerimise meetod
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomiindeks
unit2zid  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomiindeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomiindeks
HYDROGENS string hydrogenaatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogeraatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  intger  kauguse tiip
cangid integer nurga taup
cdihid integer dihedraalnurga tidp
method  string  genereerimise meetod
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Table 3: (...jatkub...)

Vétmesbna Muutuja Tulp Selgitus

unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomiindeks

unit2zid  integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomiindeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomiindeks

ENDUNITS string  I8pu-unitite sektsioon
nr integer IBpu-unitite kirjelduste arv
UNIT string  uniti kirjeldus
id integer uniti indeks antud sektsioonis
atomnr inteer  aatomite arv unitis
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tulp
cangid integer nurga tuup
cdihid integer dihedraalnurga tidp

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

CLOSE string  faili 16pp

5.4 Ahelate struktuur: chains.ini

chains.inisisaldab genereeritava struktuuri kirjeldust: unititeng@@st moodustatavate ahelate jargnevus, tihedus,
determineeritus jne. Faili nimi pole fikseeritud ja seeltidisestadancgenkasurealt. Faili formaat on fikseeritud.
Kommentaarirea ees peab olema ‘#'. Muutujatel puudub filidsrformaat. Muutujatlilibid on string, char[n],
integer ja double.

Kdik kirjetes vajalikud tlubiindeksid saadakdefs.inifailist. CHAIN-kirjes algavadchainid-, levelid-, unitid-
muutjate vaartused ‘1’-st.

Fail on jagatud sektsioonideks. Esimene sektsi@dIRUCTUREesineb ainult tihe korra ja maarab erinevat tuupi
molekulide arvu.

Iga molekulitiitibi kohta on UkEHAINSsektsioon. See maarab ara molekuli osi kirjelda@AIN sektsioonide
arvu ja korduste arvu, mitu niisugust molekuli genereerida

Jargneb maaratud aGBHAIN kirjeid. Seejuures esimen€HAIN unittype==begiresineb vaid Gihe korra, sest igal
genereeritaval struktuuril saab olla vaid tiks algusunit.

Tavaline ahelakirje nittype==repeatkorral) koosneb esmalt alguskirjeSHAIN, millele ja&rgnebCONNECT-
FIRST-kirje. See kirje sisaldab infot jArgneva ahelaosa Uhergigm eelnenud ahelaosaga. Sellele kirjele jargneb
CROSSE%irje, mis sisaldab infot vBimalike kdrvalahelate kohigatavas ahelaosas: vBimalikud ristunitite tid-
bid, mille seast v@ib valida, kdrvalahelate lisamise algairja arvu jne. Kuicrossnr> 0, siis peab jargnevaid
kirjepaare olemarossnrtikki. CONNECTCROS{ CONNECT2CROSKaivad paaris sama tllipi hargnemise
kohta. CONNECTCROSHKirjeldab, kuidas tuleb ristunit ihendada eelneva ahel@@NNECT2CROS8&ga kir-
jeldab, kuidas tuleb pérast katkestust ahelat jatkatessteaitiga Uhendada.

NB: CONNECT2CROSSi kirjelda kbrvalahela ihendamist ristunitiga. Seda feidoni tédidab uues, kdrvalahela
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jaoks moéeldudCHAIN-sektsiooniCONNECTFIRSIkirje, mida peab olema 1 iga vdimaliku ristuniti titbi jaok
crosstypemuutuja vaartus peab olema sama, mis vBimaliku ristuiiiitp, mille kilge ahel tuleks ihendada.

Kui unittype==end siis puuduvad ahela sektsioon®NNECTCROSSa CONNECT2CROSHiIrjed.

PealeCHAIN sektsioone tulevaGEOMCONSTRNRektsioonid, Uks iga korra kohta, kui seda molekuli generee
ritakse.

GEOMCONSTRNRektsioonide sees dBEOMKkirjed, mis maaravad antud molekulile geomeetrilisedgpigud.
Igale molekuli eksemplarile antakse geomeetrilised pdrad ette iseseisvalt.

Seejarel tuleb vajadusel jargmiG&lAINSsektsioon, mis kirjeldab teistsugust molekuli, ja kaasiSHAIN ning
GEOMCONSTRNRektsionid. Korrata kuni molekulitiitipe jatkub.

Faili 16putahis onCLOSE

chains.inikirjeldus on tablelis 4.

Table 4:chains.inistruktuur

Vétmesbna Muutuja Tadp Selgitus
STRUCTURE chaintypesnr integer erinevate molekulitigmdkCHAINSKirjete arv
CHAINS string  faili algus

levelnr integer ahelatasemete arv

chainnr integer ahelakirjete arv

multiplenr integer seda tUlpi genereeritavate molekdide
unittype==begin ahela antud osa unitidBBEGINUNITStudpi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tasemeindeks

unitnr integer genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tadp

unitid integer uniti indeks antud tuubiklassis
unittype==repeat ahela antud osa unitidREPEATUNITS00pi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tesemeindeks

unitnr integer genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tadp

unitid integer uniti indeks antud tiitbiklassis

cfnr integer jargnevat€ ONNECTFIRSTkirjete arv
CONNECTFIRST string  esimese uniti genereerimiseks \ajdlparameetrid

id integer  Kirje index

typeid integer selle uniti titbiindeks, mille kiilge ahehpakse

constid integer kauguse tldp

cangid integer nurga tuup

cdihid integer dihedraali tuup

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 aatomiindeks

chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer  kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer kolmanda aatomi indeks

CROSSES string CROSSUNITIT&e valimine
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Table 4: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus

crossnr integer valitavattROSSUNITIT&e tuupide arv

crosstype[1] integer esime@ROSSUNITStUUp

crosstypefrossnil  integer crosstypes CROSSUNIT®e tulp

repeat integer lisatavate k&rvalahelate arv

spacing integer lisatavate kdrvalahelate kaugus Ukstdighik: unit)

tolerance integer lisatava kdrvalahela lubatud nihe (Utnikt)
CONNECTCROSS string  ristuniti thendamine; jaetakse ara,

kui crossnr==0

id integer ristihenduse indeks

crosstypeid integer Uhendata®ROSSUNIT8IUp

constid integer kauguse tudp

cangid integer nurga tuup

cdihid integer dihedraali tutp

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 aatomiindeks

chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer kolmanda aatomi indeks
CONNECT2CROSS string  ahela jatku ilhendamine ristunitiga

id integer Uhenduse index

crosstypeid integer CROSSUNITStuup, mille kilge Ghendatakse

constid integer kauguse tudp

cangid integer nurga tuup

cdihid integer dihedraali tuup

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 aatomiindeks

chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks

unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhtline indeks

atom3id integer kolmanda aatomi indeks
unittype==end ahela antud osa unitid®BNDUNITStidpi
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

levelid integer tasemeindeks

unitnr integer genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tadp

unitid integer uniti indeks antud tiiubiklassis

cfnr integer jargnevatt ONNECTFIRSKirjete arv
CONNECTFIRST string  enduniti thendamiseks vajalikud peratrid

id integer  Kirje index

typeid integer selle uniti titbiindeks, mille kiilge ahehpakse

constid integer kauguse tldp

cangid integer nurgatuip

cdihid integer dihedraali tuup

chainlid integer esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer esimese aatomi uniti suhtline indeks

atomlid integer esimese aatomi indeks

chain2id integer teise aatomi ahela indeks
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Table 4: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
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
GEOMCONSTRNR geomconstrnr integer erinevate geomesté&ritiiirangute arv.

jargneb 'geomconstrnr’ ndidatud arv piirangute kirjeidus
Iga piirangut kirjeldab tks GEOM-kirje.

GEOM gmtype integer geomeetrilise piirangu tudbi kood.
gmparl double esimene piiranguparameeter
gmpar2 double teine piiranguparameeter
gmpar3 double kolmas piiranguparameeter
gmpar4 double neljas piiranguparameeter
gmpar5 double viies piiranguparameeter
gmpar6 double kuues piiranguparameeter
gmpar?7 double seitsmes piiranguparameeter

CHAINS Vajadusel jargmine molekul

GEOM

CLOSE string  faili 16pp

gmtype - geomeetrilise piirangu ttubid:

0 - piirangud puuduvad

1 - keelusfaériline piirang: maaratud sfaari sisse ahelgerereerita. gmparl — sfaari keskpuniti
koordinaat, gmpar2 — sfaari keskpuniktkoordinaat, gmpar3 — sfaari keskpunktkoordinaat, gmpar4
— keelusfaari raadius.

11 - sfaéariline piirang: ahel on sfaéri sees. gmparl — sk&skpunktiz-koordinaat, gmpar2 — sfaéri
keskpunktiy-koordinaat, gmpar3 — sfaari keskpunktkoordinaat, gmpar4 — sfaari raadius.

2 —z-kiht: maératud kihist valjapoole ahelat ei genereeritmpgrl — vahim lubatud-koordinaat,
gmpar2 — suurim lubatug-koordinaat.

12 — maaratud-kihi sisse ahelat ei genereerita. gmparl — véahim keelatkaordinaat, gmpar2 — suurim
keelatudz-koordinaat.

3 — y-kiht: maaratud kihist valjapoole ahelat ei genereeritaapgrl — vahim lubatug-koordinaat,
gmpar2 — suurim lubatug-koordinaat.

13 — méaaratug-kihi sisse ahelat ei genereerita. gmparl — vahim keelgtkmbrdinaat, gmpar2 — suurim
keelatudy-koordinaat.

4 — z-kint: maaratud kihist valjapoole ahelat ei genereeritanpgrl — vahim lubatud-koordinaat,
gmpar2 — suurim lubatugtkoordinaat.

14 — maaratud-kihi sisse ahelat ei genereerita. gmparl — vahim keelatkmbrdinaat, gmpar2 — suurim
keelatudz-koordinaat.

5 —risttahukas: ahel on risttahuka sees. gmparl — vahiniddbakoordinaat, gmpar2 — suurim lubatud
z-koordinaat. gmpar3 — vahim lubatyekoordinaat, gmpar4 — suurim lubatyekoordinaat. gmpar5
— vahim lubatud:-koordinaat, gmpar6 — suurim lubatuekoordinaat.

15 — keeluristtahukas: ahel on véljaspool risttahukat. @rhp- véahim keelatud-koordinaat, gmpar2
— suurim keelatud:-koordinaat. gmpar3 — vahim keelatyekoordinaat, gmpar4 — suurim keelatud
y-koordinaat. gmpar5 — vahim keelatuckoordinaat, gmpar6 — suurim keelatudoordinaat.

9 - kasutaja defineeritud piirang.

Ulejaanud parameetrid GMPAR*, mille tahendust pole siitiatud, peavad olema '0.0’.
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5.5 Jouvali: field.ini

field.inifail sisaldab genereeritava struktuuri jduvélja kirjedtiiet genereerimise kaigus struktuuri energiat arvu-
tada. Faili nimi pole fikseeritud ja see tuleb sisestadegenkésurealt. Faili formaat on fikseeritud. Kommen-
taarirea ees peab olema ‘#'. Muutujatel puudub fikseerituchfat. Muutujatiiibid on string, char[n], integer ja
double.

Kdik kirjetes vajalikud tlitibiindeksid saadakdefs.inj chains.int ja units.inifailidest. id-vaartused algavad ‘1'-
st.

chainXid(X = 1, 2, 3, 4 vaartus on ahela indeks vastaweiains.inifailile. Kui chainXid == 0, siis on tegemist
jooksva ahelaga. Selle muutuja vaartus ei saa olla negatiiv

unitXid vaartus on suhteline, méarkides jooksvat unitit ‘0’ kores)mist vdi eelmisi uniteid ‘-1, -2,..." korral ning
jargmist vdi jargmisi uniteid nullist suuremate positiéte vaartuste korral.

atomXidvaartus on aatomi indeks vastava uniti kirjeldusess.inifailis.

Fail on jagatud sektsioonideks ja jargib oma struktugtitins.inifaili. Tegelikult ei saa faili mdistlikul viisil enne
chains.inifaili loomist koostada.

Fail on jagatud sektsioonideks lisatavate unitite tGuhgija Kui uniti tiibiks onBEGINUNITS siis koosneb
FIELD-kirje plokk vaid sidemetest, mis kirjeldavad aatomitesiigi energeetilisi lahimdjuseoseid vaid Uhe uniti
piires. Selliste sidemeplokkide téhiseks siin ja edaspidNxxxx kusxxxx = EXCLUDE, BONDS, ANGLE®i
DIHEDRALS

Kui uniti tidbiks onREPEATUNIT Ssiis lisanduvad-IELD—kirjesse muutujadfnr ja cunr. Esimene neist val-
jendabCFxxxxkirjeplokkide arvu vastavalthains.inikirjeldatud vdimalikele Ghendusviisidele. Teine muutuja
valjendab vdimalike ristunitite arvu vastavahains.inifailile. INxxxxkirjete plokke v6ib olla rohkem kui tks
vastavaltchains.inifailile. Lisaks seostele unitite sees ja samatuubilistelitele sisaldavadNxxxxplokid kir-
jeid ahela thenduskohtade jaoks.

INxxxxplokkidele jargneva@Fxxxxplokid, mis kirjeldavad seoseid vastavBlODNNECTFIRSIKkirjetele
chains.inifailis. CFxxxxplokkidele jargneva@Cxxxxplokid, mis kirjeldavad seoseid vastav@DNNECTCROSS
kirjetele

chains.intfailis. CCxxxxkirjetele jArgneva@2Cxxxxkirjed, mis kirjeldavad seoseid vastav@dDNNECT2CROSS
kirjetele chains.inifailis.

Kui unittype==end siis sisaldalFIELD-kirjete plokk INxxxxKkirje(te) ja CFxxxxkirje(te) plokk(e)i jaFIELD-
kirje ei sisaldacunr-muutujat.

field.inikirjeldus on tabelis 5.

Table 5:field.ini struktuur

Vétmesdna Muutuja Taup Selgitus
FIELDS string faili algus
fieldnr integer FIELD-kirjete arv
levelnr integer tasemete arv
unittype==begin
FIELD string jouvéljakirje
fieldid integer kirjeindeks
levelid integer tasmeindeks
unittype unitite tadp
INEXCLUDE string unitit sees ja samatiubiliste unitite ehblevad

kauguse arvutamise erandid
nr integer jargnevateXCkirjete arv
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
INBONDS string unitit sees ja samatidbiliste unitite vablelvad
sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
INANGLES string unitit sees ja samatidbiliste unitite vidlevad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANG-kirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlubiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
INDIHEDRALS string unitit sees ja samatuubiliste unititehel olevad
dihedraalsidemed
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tliUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unitdid integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atomd4id integer neljanda aatomi indeks
unittype==repeat
FIELD string jouvaljakirje
fieldid integer kirjeindeks
levelid integer tasmeindeks
unittype unitite taap
cfnr integer jargnevatiNxxxxkirjeplokkide arv
cunr integer INxxxxkirjeplokkidele jargnevat€xxxxkirjeplokkide arv

17
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
INEXCLUDE string unitit sees ja samatiibiliste unitite ehblevad
kauguse arvutamise erandid
nr integer jargnevateXC-kirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
INBONDS string unitit sees ja ahela alguse thendamiselddikagl sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
INANGLES string unitit sees ja ahela alguse tthendamisejedikad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANGkirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlilbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
INDIHEDRALS string unitit sees ja ahela alguse hendanssealikud
dihedraalsidemed
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unit4id integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atom4id integer neljanda aatomi indeks
CFEXCLUDE string kauguse arvutamise erandid eelmis(tiadte)ga
nr integer jargnevateXC-kirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
CFBONDS string sidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
CFANGLES string nurgasidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatANGkirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
CFDIHEDRALS string dihedraalsidemed eelmis(t)e ahe)gée
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unitdid integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atom4id integer neljanda aatomi indeks
CCEXCLUDE string erandid ristuniti sees ning unitiga, miulge ristunit
Uhendatakse
nr integer jargnevateEXCkirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
CCBONDS string sidemed ristuniti sees ning unitiga, millége ristunit
Uhendatakse
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiiiibiindeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
CCANGLES string nurgasidemed ristunitit sees ning unjtigdle kilge
ristunit Uhendatakse
nr integer jargnevatANG-kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiitibiindeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
CCDIHEDRALS string dihedraalsidemed ristunitit sees nimgtiga, mille kilge
ristunit thendatakse
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiiiibiindeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unit4id integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atomd4id integer neljanda aatomi indeks
C2CEXCLUDE string erandid ristunitiga ahela jatkamisel
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
nr integer jargnevateEXCkirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks

C2CBONDS string sidemed ristunitiga ahela jatkamisel
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiitibiindeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
C2CANGLES string nurgasidemed ristunitiga ahela jatkainis
nr integer jargnevatANGkirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiitibiindeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
C2CDIHEDRALS string dihedraalsidemed ristunitiga ahél&kgmisel
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti tiitibiindeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unit4id integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atom4id integer neljanda aatomi indeks
unittype==end
FIELD string jouvéljakirje
fieldid integer kirjeindeks
levelid integer tasmeindeks
unittype unitite tadp
cfnr integer jargnevatiNxxxxkirjeplokkide arv
INEXCLUDE string unitit sees ja samatiibiliste unitite ehblevad
kauguse arvutamise erandid
nr integer jargnevateXC-kirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
atomzid integer teise aatomi indeks
INBONDS string unitit sees ja ahela alguse thendamiselddikagl sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tliUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
INANGLES string unitit sees ja ahela alguse thendamisejedikad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANG-kirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
INDIHEDRALS string unitit sees ja ahela alguse hendanssealikud
dihedraalsidemed
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlilbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unit4id integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atom4id integer neljanda aatomi indeks
CFEXCLUDE string kauguse arvutamise erandid eelmis(tidadte)ga
nr integer jargnevateEXCkirjete arv
EXC id integer erandi indeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
CFBONDS string sidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tliUbiindeks
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Table 5: (...jatkub...)

Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
CFANGLES string nurgasidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatANG-kirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlUbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
CFDIHEDRALS string dihedraalsidemed eelmis(t)e ahe)gée
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
connectid integer CONNECTkirje indeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlilbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
atomlid integer esimese aatomi indeks
chain2id integer teise aatomi ahela indeks
unit2id integer teise aatomi uniti suhteline indeks
atom2id integer teise aatomi indeks
chain3id integer kolmanda aatomi ahela indeks
unit3id integer kolmanda aatomi uniti suhteline indeks
atom3id integer kolmanda aatomi indeks
chain4id integer neljanda aatomi ahela indeks
unit4id integer neljanda aatomi uniti suhteline indeks
atom4id integer neljanda aatomi indeks
CLOSE string faili 1Bpp

5.6 Kaugmdju interaktsioonid: vdw.ini
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vdw.ini sisaldab ahelas esinevate kaugméjuinteraktsioonideldirgi. Kaugrjuinteraktsioonides osalevad aato-
mid, mis pole Uksteisega seotud keemilise—, nurga— voididadsidemega. Faili nimi pole fikseeritud ja see tuleb
sisestadamcgenkasurealt.

Faili struktuur

VDWKjargnevate kirjete arvi>

<aatom® <aatom2 <potkey <m><p;>... <p,,>

CLOSE

(n — 1) analoogset kirjet

m on potentsiaaliparameetrite arv. Uldjuhulernvaartuspotkeyvalikuga tiheselt maératud.
p1 - .. Pm ON potentsiaaliparameetrid. Téhendus sdltub kasutdtemasgiafunktsioonist, mille méargotkey

vaartus.
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5.7 Uldised sisendparameetrid:params.ini

params.inisisaldab ahela genereerimiseks vajalikke abiparamdetaili nimi pole fikseeritud ja see tuleb sises-
tada mcgenkasurealt votmega. params.inifaili loeb klass PARAMS. Ukgparams.iningide on toodud allpool:

Amorphous poly(ethylene oxide)
CELL1 20.0 0.0 0.0
CELL2 0.0 20.0 0.0
CELL3 0.0 0.0 20.0
IMCON 1

MAXEN 1000000
MAXTRY 10000000000
MAXTRYUNIT 500
TEMPERATURE 300
CUTOFF 10.0 0.0001
RANDOME 2 10000
DUMP_TIME 1000
HISTORY_TIME 10000
CLOSE

Faili formaat on fikseeritud. Vétmesdnad peavad olema ahtetdega. Tuhje ridasid ei tohi votmesdnade vahel
esineda. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Muutuijbtd on char[8], integer, long ja double.

header - ahela nimetus
char[80]
CELL1 CELL[0O] CELL[1] CELL[2] - Ghikraku maatriksi esimeneda

fikseeritud vétmesdna : double : double : double
CELL[O0] - 0hikraku maatriksi esimese rea esimene element
CELL[1] - Ghikraku maatriksi esimese rea teine element
CELL[2] - ihikraku maatriksi esimese rea kolmas element

CELL2 CELL[3] CELL[4] CELL[5] - thikraku maatriksi teine da

fikseeritud vétmesdna : double : double : double
CELL[3] - Uhikraku maatriksi teise rea esimene element
CELL[4] - 0hikraku maatriksi teise rea teine element
CELL[5] - 0hikraku maatriksi teise rea kolmas element

CELL3 CELL[6] CELL[7] CELL[8] - thikraku maatriksi kolmasida

fikseeritud vbtmesdna : double : double : double
CELL[6] - ihikraku maatriksi kolmanda rea esimene element

CELL[7] - thikraku maatriksi kolmanda rea teine element
CELL[8] - ihikraku maatriksi kolmanda rea kolmas element

IMCON IMCON - kujutise tatp

fikseeritud vétmeso6na : integer

IMCON=0 - adaretingimused puuduvad

IMCON=1 - standardsed kuubilised aaretingimused

IMCON=2 - ortorombilised &aretingimused

IMCON=3 - 'parallelepiped’ &aretingimused

IMCON=4 - I6igatud oktaheedrilised &aretingimused

IMCON=5 - rombilised dodekaheedrilised &aretingimused

IMCON=6 - x-y parallelogramm-aaretingimused; z-suunasogelilisus puudub

MAXEN MAXEN - ahela maksimaalne energia
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fikseeritud vétmesdna : long
MAXTRY MAXTRY - proovide arv ahela kohta
fikseeritud vétmesdna : long
MAXTRYUNIT MAXTRYUNIT - proovide arv Gheuniti kohta
fikseeritud vétmesdna : long
TEMPERATURE TEMPERATURE - simulatsiooni temperatuur Kielskaalas
fikseeritud vBtmesdna : double
CUTOFF CUTTOFFDIST CUTOFFSTEP - kaugmadjuinteraktsioerikekaugus

fikseeritud votmesodna : double : double

CUTTOFFDIST - kaugm®juinteraktsioonide I8ikekaugus
CUTOFFSTEP - kaugm@juinteraktsioonide I6ikesamm

RANDOME RANDVAL RANDSTART - tagasivotu parameetrid

fikseeritud vétmeséna : long : long

RANDVAL - tagasivbetavat@nitite maksimaalne arv
RANDSTART - proovide arwniti kohta, millest alates rakendatatkse tagasivotmist

DUMP_TIME DUMP_TIME - simulatsiooni backupi sagedus ufigamise katsete jargi

fikseeritud vétmesdna : long : long

DUMP_TIME - uniti lisamise katsete arv, mille jarel salvatstkse genereeritava siisteemie parameetrid
faili mcgen.dumpmilles oleva info lausel saab simulatsiooni parast kdtistgatkata

HISTORY_TIME HISTORY_TIME - aatomite koordinaatide vfjantimise sagedumcgen.historyfaili uniti
lisamise katsete jargi

fikseeritud vétmeséna : long : long

HISTORY_TIME - uniti lisamise katsete arv, mille jarel sabtatakse kdik simulatsiooniboksis enne
genereerimist olnud ja sinna antud hetkeks genereeritiodréd faili mcgen.historgnapshotina,
mis on p&himéttelislt xyz-formaadis

CLOSE - faili [6pp

fikseeritud votmesdna

HiH A SO far so good...do not care about thet ithet Bnoment #HHHHHHHHHHHHHHEHH

5.8 Juhuarvude generaator:randome.sed

randome.se(kil sisaldab kahte iduarvu juhuarvude generaatori jabBk#i nimi pole fikseeritud ja tuleb sisestada
mcgenkasurealt. Seda faili loeb klass RNDM. Ukendome.sedhili ndide on alljargnev”

732858166 521611455
Faili formaat on fikseeritud. Muutujatel pole fikseeritudrf@ati. Muutujate tiiiibiks on long.
seedl seed2

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

mcgenavab selle faili ja loeb juhuarvude generaatori iduarvekirea simulatsiooni jooksul. Simulatsiooni I6pul
kirjutatakse iduarvude hetkevaartusaddome.sedili.
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6 Valjund
6.1 Logifail: mcgen.log

mcgen.logsisaldab infot genereerimise kulgemise kohta. Generésgijmoksul on faili véimalik online jalgimine
'tail -f mcgen.log’ kédsuga (*nix stisteemides).

mcgen.logsisaldab alguses alljargneva uldise info parameetritéskoh

- programmi versioon

- programmi autorid ja kontaktaadressid

- genereeritavatenitite arv

- aatomite arwnitis

- Uhikraku maatriks

- kujutistiip

- geomeetriliste piirangute arv ja nende tiitibid, kui pignaid esineb
- simulatsiooni temperatuur

- kaugmadjuinteraktsioonide I6ikekaugus ja —samm

- tagasiv6tu parameetrid

- esialgsed iduarvud juhuarvude generaatorile

véljundfailide nimed

Seejarel jargneb N (N on maaramatu arv ja sbltb konkreetgtestsioonist) arv kirjeidinitite staatuse kohta. Iga
kirje sisaldab jooksvaniti numbri (nummeratsioon algab '0’-st); genereerimisetsisaja jargmise genereeritava
uniti numbri, s.t. kas asutakse genereerima jargmigit voi minnakse mingil péhjusel.1. n sammu tagasi; ka
tuuakse ara tehtud proovide arv jookswdti jaoks ja proovide koguarv. Eduka genereerimise korraldab kirje
veel keemiliste, nurga— ja dihedraalsidemete ning kaugimn@graktsioonide energia nii jooksuaiti jaoks kui ka
summaarselt; uue konfiguratsiooni energia erinevuse esjaga koguenergia.

Generatsiooni |dppedes korratakse sama infot paramekbitta, mis faili alguseski, vaid iduarvude jaoks esi-
tatakse hetkevadartused, mis kirjutataksedradome.sethili. Kdige I16pus on energiate 16ppvaartused ja valjund-
failide nimed.

6.2 XYZ:. mcgen.xyz

mcgen.xysisaldav genereeritud aatomite koordinaate xyz-fornzaadi

aatomite arv

- péis

aatomi_nimetus xy z

aatomi_nimetus xy z

Fail on loetav programmidega rasmol’ ja 'molmol’.

6.3 DLPOLY CONFIG: mcgen.CONFIG
mcgen.CONFIGisaldab genereeritud aatomite koordinaate DLPOLY CONFd@naadis.
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6.4 DLPOLY FIELD: mcgen.FIELD

mcgen.FIELDsisaldab genereeritud ahelale vastava jduvélja paraei@&t POLY FIELD—formaadis. Fail pole
koheselt DLPOLY sisendina kasutatav, sest vajab muudaassavalt juhtnddridele, muudele tingimustele vai
vahemasti nende juhtnddéride kustutamist.

7 Muudatuste tegemine

7.1 Dihedraalfunktsiooni lisamine

Dihedraalnurga energiat arvutab klassi CHAIN meetod ¢orsenergy:

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

int _potkeyon energiafunktsiooni indekdpuble tauon dihedraalnurkdouble a0 - - double a6on sisendid dihe-
draalfunktsiooni parameetrite jaoks. Meetodi sees toifiigb funktsiooni valik if-lausegapotkeyjargi.

Seejarel tuleb classi FIELD konstruktoris suurendadatesitNDIHKEY Siihe v6rra ja kopeerida dihedraalfunk-
tsiooni [Uhinimi (kuni 4 simbolit) massiidihkeysnament.:

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

Lopetusks tuleb klassi COORDS meetodi retr_dihfieldsadés FIELD-faili jaoks uue potentsiaali vastava for-
maadi ja parameetrite arvuga string.

7.2 Kaugmoju energiafunktsiooni lisamine

Kaugmadju energiat arvutab klassi CHAIN meetod vdw_energy:

double CHAIN::vdw_energy(double In1, int indx, double b1, double b2,
double b3, double b4, double b5)

double Inlon aatomite vahekauguisit indx on energiafunktsiooni indekslouble b1. - - double b5on sisendid
energiafunktiooni parameetritele. Meetodi sees toimgle funktsiooni valik if-lausegadx jargi.

Seejarel tulen suurendada konst®@TNRklassi VDW header-faivdw.halguses ning lisada potentsiaali nimetus
(kuni 4 simbolit) klassi VDW konstruktoris massipotnament.:

strepy(potname[1],"dibu\0™);



