Молекулярное моделирование химических процессов средствами NAMD, VMD.
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Самым важным и наиболее распространенным предназначением моделей является  процессов и явлений.  Другое, предназначение моделирования состоит в том, что с их помощью выявляются наиболее существенные факторы, формирующие те или иные свойства объекта.

Детализация механизма сложных систем необходима, в частности в химии молекул, поскольку  молекулярное моделирование – представляет собой исследования структуры и свойств молекул вычислительными методами с последующей визуализацией результатов в программах VMD, NAMD. 
Программа молекулярного моделирования  NАМD— свободно распространяемая программа для молекулярной динамики, написанная с использованием модели параллельного программирования Charmm++, обладающей высокой эффективностью распараллеливания и часто используемой для симуляции больших систем (миллионы атомов). 

Программа поддерживает мультипроцессорность, возможность использовать для расчетов графические процессоры (технология CUDA). 

NАМD способна производить расчеты при помощи метода классической молекулярной динамики, в котором временная эволюция системы взаимодействующих атомов или частиц отслеживается интегрированием их уравнений движения. 
Программа была анонсирована в 1995 г Нельсоном и др. как  параллельная программа для молекулярной динамики, включающих интерактивное моделирование, связанное с программой визуализации VMD.  

Многие различные эмпирические силовые поля (например AMBER, CHARMM, GROMOS, OPLS) были разработаны для использования  моделирования молекулярной динамики. Практически каждое силовое поле придерживается конкретной философии, основанной на множестве теоретических основ и стратегии реализации,  они имеют общую зависимость от концепции переносимости, в которой один набор параметров для данного типа атома, точно описывает его поведение в широком диапазоне химических (связанность) и пространственных (предание формы) контекстов.
В результате работы были выделены основные структурные файлы данных, использующихся программой NAMD:

•Protein  Data  Bank (*.pdb) 

•Protein Structure File (*.рsf) 
Многократно меняя структуру файлов, была произведена их оптимизация.
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