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В настоящее время для создания молекулярных моделей и проведения in silico экспе-
риментов используются разные программы, которые обеспечивают как виртуальное кон-
струирование молекул, так и процессы взаимодействия тех или иных моделей [1]. При
этом возникают некоторые неудобства, связанные с настройкой и редактированием соот-
ветствующих параметров при подготовке системы для симуляции.

Целью настоящей работы является создание программного редактора GROM, который
как визуально, так и функционально облегчает работу с файлами, используемые при мо-
лекулярном моделировании.

GROM - это редактор параметров и координатных файлов (кросс-платформенное про-
граммное обеспечение) для GROMACS[2], на основе "Python3/PyQt5"[3,4] и "Qt5"[5]. Про-
грамма совместима как на операционных системах "Linux", так и на "Mac" и "Windows".

Редактор GROM имеет ряд преимуществ над обычным текстовым редактором: цвето-
вые выделения параметров, которые соответствуют определённой функции(Рис.1), муль-
тиинтерфейсный режим позволяет одновременно работать с параметрами или таблицами
и смотреть документацию(Рис.1,2). А также имеется широкая возможность поиска ин-
формации о параметрах в документации и значений в параметрах и в таблицах. Наличие
автоматического орфографического модуля позволяет моментально исправлять допущен-
ные ошибки. Встроенный редактор таблиц позволяет адекватно систематизировать коор-
динаты молекулярной системы (формата .pdb и .gro). В редакторе таблиц также имеется
особая система идентификации численных массивов в виде цветовых отличий, которые
позволяют с лёгкостью отделить по категориям(Рис.2). GROM способен взаимодейство-
вать с другими приложениями[6](Рис.3). Вкладочный тип интерфейса в меню обеспечи-
вает быстрые переходы с табличных данных к редактированию параметров.

Использование GROM-а увеличивает эффективность, скорость создания и модифи-
кации файлов параметров и координат. Возможность универсального интегрирования в
известные операционные системы расширяет сферу пользователей этого редактора и ста-
новится удобным инструментом как для начинающих исследователей, так и для тех, кто
уже имеет опыт в работе с программными пакетами, используемые в молекулярной дина-
мике. Исходный код доступен для скачивания на https://github.com/hovo1990/GROM.
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2) Sander Pronk, Szilárd Páll, Roland Schulz, Per Larsson, Pär Bjelkmar, Rossen Apostolov,
Michael R. Shirts, Jeremy C. Smith, Peter M. Kasson, David van der Spoel, Berk Hess,
and Erik Lindahl GROMACS 4.5: a high-throughput and highly parallel open source
molecular simulation toolkit Bioinformatics (2013) 29 (7): 845-854 first published online
February 13, 2013 doi:10.1093/bioinformatics/btt055

1



Конференция «Ломоносов 2015»

3) Python Programming Language http://www.python.org/

4) PyQt http://www.riverbankcomputing.co.uk/software/pyqt/intro

5) Qt Framework http://qt-project.org/

6) Humphrey, W., Dalke, A. and Schulten, K., "VMD - Visual Molecular Dynamics J. Molec.
Graphics, 1996, vol. 14, pp. 33-38.

Иллюстрации

Рис. 1. Возможность найти информацию о параметре в документации.

Рис. 2. Редактор координатных файлов

Рис. 3. Интеграция GROM-а с другими приложениями
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