Die Welt der Molekiile

Virtuelle Experimente der Studenten mit Mole-
kiilen und ihren Wechselwirkungen am Rechner

Molekulardynamik-Simulationen stellen ein computergestiitztes nu-
merisches Verfahren zum Studium der Bewegung einzelner Atome
in einem Molekiil dar. Moderne Molekulardynamik-Sofwarepakete
sollen durch die Entwicklung einer studentenfreundlichen Nutzer-
oberfliche fiir die Ausbildung zuginglich gemacht werden. Uber die
interaktive Arbeit am Rechner gelangen die Studierenden zu her-
vorragenden Einsichten zur Molekiilstruktur, zur Flexibilitdt dieser
Strukturen und zum zeitlichen und raumlichen Ablauf von inter-

molekularen Wechselwirkungen.

Molekulardynamik(MD)-Simulationen basieren auf
derVorstellung, dass die quantenmechanisch zu be-
schreibende komplexe Wechselwirkung zwischen
Atomen, die insbesondere zur Bildung von Mole-
kiilen fiihrt, durch einfache Krifte ersetzt werden
kann, und dass die Bewegung der Atome nach den
Gesetzen der Klassischen (Newtonschen) Mecha-
nik erfolgt. Bedingt durch die rasante Entwicklung
der Rechentechnik haben MD-Simulationen in der

Forschung Routinecharakter erlangt und sind in

hervorragender Weise in der Studentenausbildung

einsetzbar.

o Daserforderliche Hintergrundswissen muss nicht
zwingend umfangliche Kenntnisse in der Quan-
tenmechanik beinhalten.

e MD-Simulationen ermdglichen in einer didak-
tisch einmaligen Weise die
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Um Studenten die Moglichkeit zu geben, befreit
von diesen technischen Hindernissen, Erfahrungen
mit MD-Simulationen zu machen, wird zur Zeit
eine grafische Benutzeroberfliche (graphical user
interface, GUI) zur Durchfihrung und Auswertung
von MD-Simulationen entwickelt. Zielgruppe des
Projektes sind Studierende, die zwar iiber grund-
egende Vorstellungen von MD-Simulationen ver-
fligen, aber dazu keinerlei praktische Erfahrungen
esitzen. Die Nutzer sollen die Maglichkeit erhal-
ten, mit Hilfe des GUI Molekiile auszuwahlen, die
Simulationsparameter anzupassen, Simulationen
durchzufiihren und die Ergebnisse zu betrach-
ten bzw. auszuwerten, ohne sich wihrend dieses
Prozesses mit Konfigurationsdateien, Dateitypen
und Programmaufrufen beschaftigen zu miissen.
Auflerdem soll das Programm
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General Simulation Parameters
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Zielplattform des Projektes
ist Debian GNU/Linux (und
andere unixartige Betriebssy-
steme). Es wird vollstdndig in
Python (interpretierte objekt-
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Durchfiihrung einer Simula- switchdist (10 | gtk2.0. Zur eigentlichen MD-

Simulation sowie der gra-
phischen Aufbereitung der
Ergebnisse wird bereits exi-
stierende Software genutzt
(freie Software NAMD der
University of Illinois, kombi-
niert mit dem Molekiilvisua-
lisierungs-Programm VMD).
Wesentlich ist dabei die Fle-
xibilitdt und Unabhingigkeit
des Projektes, d.h. dass jede
verwendete Software mit ver-
tretbarem Aufwand gegen
andere Programme ausge-
tauscht werden kann oder dem
Nutzer interaktiv die Wahl tiber-
lassen wird.

tion die Bereitstellung einer
ganzen Reihe von Eingabe-
daten. Auch die Notwendig-
keit, die Simulation mitsamt
allen Parametern als Konfigu-
rationsdatei fir das jeweilige
MD-Simulationsprogramm
zu formulieren und letzteres
liber die Kommandozeile auf-
zurufen, erfordert einen nicht | Run simulation

unbetrachtlichen Aufwand. | =
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tion liegen die Ergebnisse in |
einer Reihe von Output-Files  Magliche zukiinftige Benutzeroberfliche des Pro-
gramms (hier mit englischer Spracheinstellung).

vor, deren Bedeutung sich erst ¢

h Lektiire der P Uber die diversen Bedienelemente lassen sich die
nach Lekture der Frogramm- p,.meter der Simulation festlegen und die Simula-
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