mcgenkasutajajuhend

Heiki Kasemagi, Endel Soolo, Alvo Aabloo
ja
Josh Thomas

June 25, 2007



mcgenkasutajajuhend ver. mcgen-doc-est-050531-00

Contents

1 mcgen 3

2 Litsents 3

3 To6pdhimdte 6

4  Programmi struktuur 8
4.1 Programmidldine struktuur . . . . . . . L e e 8

5 Sisend 9
5.1 mcgenkasurida . . . . .. .. e e e e e e e 9
5.2 Tuubikirjelduseddefs.ini. . . . . . . . L 9
5.3 wunitikirjeldus:units.ini . . . . . . L. 11
5.4 Ahelate struktuurchains.ini . . . . . . . .. L 14
5.5 Jouvalifield.ini . . . . . . .. 17
5.6 Kaugmdjuinteraktsioonididw.ini . . . . . . ... L L 24
5.7 Uldised sisendparameetrigArams.ini. . . . . . . . . .. ... ... 24
5.8 Juhuarvude generaateandome.sed . . . . . . .. ..o 26



mcgenkasutajajuhend ver. mcgen-doc-est-050531-00 3

1 mcgen

mcgenon Metropolise Monte Carlo algoritmil pShinev programmijakeriahelate juhuslike konfiguratsioonide
genereerimiseks. Programmi autoriteks on Heiki Kasent&giel Soolo, Alvo Aabloo ja Josh Thomasncgen
eelkéijateks ja eeskujuks on Mattias Klintenbergi samgb@dmil pdhinev C—s kirjutatud programm ja Heiki
Kasemagi, Andi Hektori, Mattias Klintenbergi, Alvo Aabl¢mJosh Thomase poolt kirjutatud programmpoly
mcgenon mcpolypdhjalik edasiarendus: taielikult on muutunud programiegrsd-véaljund; ahelate genereerimise
tehnikat on taiustatud ja edasiarendatud nt. kdrvalahétsmise naol. Programmi arendatakse Tartu ja Uppsala
Ulikoolide koostéos. Programmi arendamisele on finatdilikaasa aidanud Nordic Energy Research (NEFP),
Kami Research Foundation (KFS) ja Eesti Teadusfond (ETF).

mcgeneesmark on pakkuda akadeemiliks uurimistdoks odavanemnaliivi analoogsetele kommertsprogram-

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

mcgenkuulub GNU Uldise Avaliku Litsentsi alla.

2 Litsents

GNU Uldine Avalik Litsents
Versioon number 2, juuni 1991

Autoridigus (c) 1989, 1991 Free Software Foundation, IrficT&mple Place, Suite 330, Boston, MA 02111-1307
USA

Igatiks v8ib kdesolevast dokumendist valmistada koopimid valmistatud koopiaid levitada tingimusel, et need
koopiad vastavad originaaldokumendile sdnasdnalt.

EESSONA

Enamik tarkvara litsentse on loodud selleks, et v6tta Bégitis tarkvara jagada ja muuta. Vastukaaluks on GNU
Uldine Avalik Litsents méeldud selleks, et tagada Teileadis jagada ja muuta vaba tarkvara - kindlustada, et
tarkvara oleks vaba kdigile selle kasutajatele. K&esolking Avalik Litsents kehtib enamiku Free Software
Foundation'i tarkvara ja mistahes programmide kohta,evalitorid lubavad seda litsentsi kasutada. (Moni Free
Software Foundation'i tarkvara on vastavalt kaitstud GNIdisk Avaliku Teegilitsentsiga). Ka Teie vdite oma
programmi suhtes kéesoleva litsentsi tingimusi kehtestad

Raakides vabast tarkvarast peame silmas vabadust, mida.hlUldised Avalikud Litsentsid on loodud selleks,
et tagada Teile jargnevat: digust levitada koopiaid vata&iarast (soovi korral ka levitamise eest tasu vottes),
tarkvara lahtetekstide kattesaadavust, 8igust tarkvanataming kasutada tarkvara osi uute vaba tarkvaratoodete
loomisel ning kindlustada, et Te olete teadlik eelpoolrtatied Sigustest.

Teie Biguste tagamiseks on vaja rakendada mdningaid piiielnet keegi ei saaks Teilt neid digusi ara votta voi
nduda Teie loobumist neist digustest. Tarkvara muutmi@eselle koopiate levitamisel katkevad need piirangud
Teie jaoks teatud kohustusi. Naiteks levitades taolisgnarmmmi koopiaid, kas tasuta voi levitamise eest tasu
vottes, peate Te saajatele andma koik need 6igused, mis drikandal. Te peate kindlustama, et ka nemad
saavad vdi vBivad soovi korral saada lahteteksti. Et prognasaajad teaksid oma Gigusi, peate neid teavitama
kaesoleva Litsentsi tingimustest.

Meie kaitseme Teie digusi kaheastmeliselt
1. anname tarkvarale autoridiguse ja

2. pakume Teile kdesolevat litsentsi, mis annab Teile s&dudiguse kopeerida, levitada ja/v8i muuta tark-
vara.
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Samuti tahame nii iga autori kui ka meie endi kaitseks kiati#lda, et igaliks mdistab, et vabal tarkvaral pole garan-
tiid. Kui keegi tarkvara muudab ja edasi annab, peavad sebgad teadma, et nende omanduses pole originaal
valtimaks teiste poolt pdhjustatud probleemide m&ju aidgii autori mainele.

LBpuks, iga vaba programmi &hvardab pidevalt tarkvararpegzimine. Me soovime valtida ohtu, kus vaba pro-

grammi levitajad omandavad individuaalse patendi litsemiuutes selle enda omandiBiguse objektiks. Sellise
olukorra valtimiseks oleme selgitanud, et iga taoline pateleb litsenseerida kdigile vabaks kasutamiseks voi
Uldse mitte litsenseerida.

Jargnevad kopeerimise, levitamise ja muutmise tapsedriermng tingimused.

Kopeerimise, levitamise ja muutmise terminid ja tinginalise

0. Kaesolev litsents kehtib iga programmi v6i muu teose pummis sisaldab autoridiguse omaniku marget
selle kohta, et antud programmi v6ib levitada vastavalsklieva Uldise Avaliku Litsentsi tingimustele.
"Programm" on edaspidi tiksk8ik milline eelnevale tingimlesvastav programm v6i teos, "Programmil
pdhinev teos" tdhendab kas Programmi vdi Uksk&ik millisioekaitse all olevat programmil pdhinevat
teost; lahti seletatuna teost, mis sisaldab Programmielé ssa, kas sdnasdnaliselt vdi muudetult ja/voi
tblgituna teise keelde. (Siin ja edaspidi on télkimine kdad piiranguteta termini "muutmine“alla). Iga
litsensiaat on edaspidi "Teie".

Litsents ei laiene muudele tegevustele kui kopeerimingtdmine ja muutmine; need ei ole Litsentsiga
kaetud. Programmi té6tamise protsessil pole kitsenduBirgggrammi valjund on kaitstud vaid siis, kui
selles sisaldub teos, mis p&hineb Programmil (s6ltumaseliast, et see on Programmi té6protsessi poolt
valmistatud). Kas see on tdene, sbltub sellest mida Pragreaab.

1. Teie vOite kopeerida ja levitada sdnasodnalisi koopia@yRammi lahtetekstist nii, nagu olete selle saanud,
igas vormis, eeldusel, et Teie avaldate arusaadavalt jaadblyal koopial vastava autoridiguse marke ja
garantii valistamise marke: hoiate puutumatuna kdik méyrkas viitavad kéesolevale Litsentsile ja igasug-
usele garantii puudumisele ning annate kd8igile Prograraajegele kéesoleva Litsentsi koopia Programmiga
kaasa. Te v@ite votta tasu koopia fuusilise kattetoimetarakti eest ja vdite oma valiku kohaselt pakkuda
tasu eest omapoolset garantiikaitset.

2. Teie vdite muuta Programmi koopiat v6i koopiaid voi Ukigkdillist selle osa, luues nii Programmil
pdhineva teose ning kopeerida ja levitada selliseid musilabi teoseid vastavalt punkti 1 tingimustele,
eeldades, et Te taidate kdik jargnevad tingimused:

a) Te peate kaasama muudetud failile silmatorkavad méarkexi{eatavad Teie poolt tehtud muudatused
failides ja iga muudatuse kuupéaeva.

b) Te peate andma k&igile kolmandatele osapooltele sefbehisi tingimuste kohaselt Litsentsi tervikuna
igasugusele teosele, mida Te levitate vai avalikustate tenvikuna véi osaliselt sisaldab Programmi voi
pdhineb Programmil v&i selle osal.

¢) Kui muudetud Programm loeb normaalse to6protsessi kdigake interaktiivselt, peate Te tagama, et
tavaliseks interaktiivseks kasutamiseks kaivitamisag&davaparasemal viisil kas triikitakse véi ku-
vatakse marge, mis sisaldab vastatavat méarget autor@sgjs marget garantii puudumise kohta (voi
mérget Teie poolt pakutava garantii kohta) ning et kasdtafiivad Programmi k&esolevate tingimuste
kohaselt edasi levitada, teatades kasutajale, kuidasko@ipéat kdesolevast Litsentsist. (Erand: Kui Pro-
grammi ise on interaktiivne, kuid tavaparase kasutamistspssi kdigus ei triki sellist teadaannet, siis
ei pea Teie Programmil pdhinev teos vastavat teadaanhdirmé).

Need nduded kehtivad muudetud teosele kui tervikule. Kigjedeeristatavad osad teosest ei p&hine Pro-
grammil ja neid v6ib p&hjendatult lugeda iseseisvatekggédeseisvateks teosteks, siis kdesoleva Litsents
ja selle tingimused ei laiene nimetatud osadele, kui Tadévineid iseseisvate teostena. Kui Te levitate
nimetatud osi kui osa tervikust, milleks on Programmil pi@vi teos, siis terviku levitamine peab jargima
kaesoleva Litsentsi tingimusi, mille teistele litsensidgle antud digused laienevad (lejaénud tervikule,
seega igale Uksikule osale, olenemata sellest, kes aiitor ol

Seega pole kdesoleva punkti eesmark nduda digusi voi whla Teie digusi teosele, mille Te oled ter-
vikuna loonud; pigem on eesmark kasutada 8igust suunagrdmmil pShinevate teoste vdi Uhisteoste
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levitamist.

Lisaks, ainuiksi asjaolu, et teise teose, mis ei pdhinerBromil, Programmiga (v6i Programmil p&hineva
teosega) Uhtsesse levitamis- véi séilitusvormi litmineauda nimetatud teost Litsentsi alla kuuluvaks.

3. Teie vdite Programmi (vdi punkt 2 kohaselt Programmilipétiat teost) kopeerida ja levitada objektkoodina
vOi kaivitataval kujul vastavalt punktide 1 ja 2 kohaseltdessel, et Te téidate vahemalt Gihe jargnevatest
nduetest:

a) Lisate sellele taieliku vastava masinloetava lahtéitekgda peab levitama vastavalt punktides 1 ja 2
toodud tingimustele, vormis, mida kasutatakse valdasasvira vahendustegevuses; voi

b) Lisate sellele kirjaliku vormi, kehtivusega vahemaltrkaaastat, millega annad mistahes kolmandatele
osapooltele tasu eest, mis ei Uleta Teie poolt I&ahtetekssifisel kujul levitamise hinda, taieliku masin-
loetava koopia vastavast léhtetekstist, mida levitatafestavalt punktides 1 ja 2 toodud tingimustele,
vormis, mida kasutatakse valdavalt tarkvara vahendustsgs; voi

c) Lisate sellele informatsiooni, mille Teie saite ja misudutab vastava léhteteksti levitamise pakkumist.
(See alternatiiv on lubatud vaid mittearilisel levitanbjdeui Te oled saanud Programmi koos vastava
pakkumisega objektkoodina vdi kaivitatavas vormis vaatdéesoleva punkti alapunktile b).

Teose lahteteksti all méeldakse muudatuste tegemiseistateinat teose vormi. Kaivitatava teose taielik

lahtetekst tdhendab kogu lahteteksti tervikuna koos kéigles sisalduvate moodulitega, lisades tikskdik
millised sellega seotud liidese definitsioonifailid ninkriptid, mida kasutatakse kaivitatava teose kom-
pileerimise ja paigaldamise kontrollimiseks. Erandingea levitatav l&htetekst sisaldama midagi, mida
tavaliselt levitatakse kas lahteteksti voi masinkoodmis) koos péhiliste operatsioonististeemi komponen-
tidega (kompilaator, kernel ja nii edasi), millel kdivaah t66 protsess toimub, valja arvatud kui nimetatud
komponent ise lisandub kaivitatavale.

Kui kaivitatava vormi vdi objektkoodi levitamine toimulgipédésu pakkumisega maaratud kohas, siis ligi-
paésu pakkumine lahteteksti kopeerimiseks samast kavetskie vordseks lahteteksti levitamisega, kuigi
kolmandad osapooled pole kohustatud kopeerima lahtetelast objektkoodiga.

4. Te ei tohi kopeerida, muuta, edasi litsenseerida votdela Programmi valja arvatud juhul, kui seda lubab
kdesolev Litsents. lgasugune muu katse kopeerida, muiliitsenseerida voi levitada Programmi on &i-
gustiihine ja peatab automaatselt Teile kédesoleva Liigarastud digused. Siiski, osapoolte, kes on saanud
Teilt koopiad vdi Gigused kaesoleva Litsentsi aluselelitsid ei kaota kehtivust nii kaua, kuni taolised
osapooled taidavad taielikult kehtestatud tingimusi.

5. Teilt ei nduta Litsentsi aktsepteerimist, kuna Te polekealla kirjutanud. Kuid miski muu peale kéaesol-
eva Litsentsi ei anna Teile 6igust muuta voi levitada Progna v6i Programmil p&hinevat teost. Need
tegevused on seadusega keelatud, kui Te ei aktsepteeoi&Zekitsentsi tingimusi. Sellest tulenevalt Pro-
grammi (vBi igasugust Programmil p8hinevat teost) muufiédavitades annate Teie marku ndustumisest
Litsentsi terminite ja tingimustega Programmi v8i Prognaihpdhineva teose kopeerimisel, levitamisel vai
muutmisel.

6. lga kord kui Te levitate Programmi (vdi Gikskdik millistdgrammil p&hinevat teost), saab saaja automaat-
selt originaallitsensiaarilt litsentsi kopeerida, leda ja muuta Programmi vastavalt kdesoleva Litsentsi ter-
minitele ja tingimustele. Teie ei vbi kehtestada lisapigaid vastuvdtjale antud diguste kasutamisele. Teie
ei vastuta kaesoleva Litsentsi taitmise eest kolmandagamite poolt.

7. Kui kohtulahendi vdi vaidetava patendidiguse rikkuntagajarjel véi monel muul pdhjusel (mis ei piirdu
patendiga seotud kiisimustega) on Teile pandud kohustisspbmvastuolus kaesoleva Litsentsi tingimustega,
siis ei vabasta need Teid kdesoleva Litsentsi tingimustieitest. Kui Te ei suuda levitada, samaaegselt
taites kaesoleva Litsentsi tingimusi ja teisi kohustusgs, & tohi Te Programmi Uldse levitada. Naiteks kui
patendilitsents ei luba Teil litsentsitasuta Programnaisttevitada neile, kes on saanud Teilt v8i Teie kaudu
Programmi koopia, siis ainus vBimalus taita nimetatud nditésentsi ja kdesoleva Litsentsi tingimusi on
loobuda Programmi levitamisest.

Kui kéesoleva punkti méni osa osutub mingil asjaolul kakkstvdi mitterakendatavaks, siis kaesoleva
punkti Glejadnud osa loetakse rakendatavaks ja punkktarailoetakse rakendatavaks Ulejaanud tingimus-
tel.



mcgenkasutajajuhend ver. mcgen-doc-est-050531-00 6

10.

11.

12.

Kaesoleva punkti eesmark ei ole kellegi ajendamine patedilimuude &iguste rikkumiseks vdi nende ke-
htivuse vaidlustamiseks; kdesoleva punkti ainus eesnriéiviaba tarkvara levitamise siisteemi terviklikkuse
kaitsmine, mida kasutavad avalike litsentside kasutapadljud isikud on andnud suure panuse tarkvara
laiale sektorile, mida levitatakse l&bi nimetatud sisteesaldades jarjekindlat siisteemi rakendumist; au-
tor/annetaja on otsustaja, kas ta soovib tarkvara levitaize teise stisteemi kaudu ja litsensiaat ei saa seda
valikut mdjutada.

Selle punkti eesmark on tapselt selgitada, mida soovitkkesoleva Litsentsi llejddnud osaga saavutada.

. Kui Programmi levitamist ja/vdi kasutamist piirataksémades riikides kas patentide vdi autoridigusega,

vOib autoridiguse omanik, kes on Programmi litsenseeriisdda kindla geograafilise piirangu, jattes
nimekirjast vélja mainitud riigid, et levitamine oleks latnd vaid nimekirjas toodud riikides voi riikide
vahel. Nimetatud juhul Litsents liitub piiranguga, nage sa ara toodud k&esoleva Litsentsi p&hiosas.

. Free Software Foundation v6ib aegajalt vélja anda trabtatud ja/vGi uusi versioone Uldisest Avalikust

Litsentsist. Need uued versioonid on k&esoleva Litser@sigoniga sarnase sisuga, kuid vbivad erineda
detailides, osundades uusi probleeme vai huviobjekte.

Igale versioonile antakse unikaalne versiooninumber. praoigrammis tuuakse ara selle kohta kehtiva
kaesoleva litsentsi versiooninumber ja lisatakse mar@ék"kilisemad versioonid", siis on teil véimalik
valida, kas jargida selle v6i ikskdik millise hilisema Ffeeftware Foundation’i poolt avaldatava versiooni
tingimusi. Kui Programm ei tapsusta kaesoleva litsentssigeninumbrit, on Teil v8imalus valida ukskdik
milline Free Software Foundation’i poolt avaldatud k&esalLitsentsi versioon.

Kui Te soovite Programmi osi liita teiste vabade progradega, mille levitamise tingimused on erinevad,
siis kirjutage loa saamiseks autorile. Tarkvara puhul, emsutoridigusega kaitstud Free Software Foun-
dation’i poolt, kontakteeruge Free Software Foundatigm’imdnikord me teeme erandeid. Meie otsuse
mé&aravad kaks eesmarki: sdilitada vaba staatus meie wklvaramigasugustele derivaatidele ja edendada
tarkvara jagamist ning taaskasutamist tldiselt.

GARANTII PUUDUMINE

KUNA PROGRAMM ON LITSENSEERITUD TASUTA, PUUDUB PROGRAMIL IGASUGUNE GA-
RANTII ULATUSENI, MIDA LUBAB RAKENDATAV SEADUS. KUI KIRJAL IKULT POLE TEISITI
SATESTATUD, SIIS AUTORIOIGUSE OMANIKUD JA/VOI MUUD OSAPOQED PAKUVAD PRO-
GRAMMI "NII, NAGU TA ON" ILMA IGASUGUSE VALJENDATUD VOI OLET ATAVA GARANTI-
ITA, KAASA ARVATUD, KUID MITTE AINULT, KESKMISE/TAVALISE K VALITEEDI JA MINGILE
KINDLALE EESMARGILE SOBIVUSE GARANTIITA. KOGU PROGRAMMI KVALITEEDI JA TOIM-
IMISE RISK LANGEB TEILE. KUl PROGRAMM ON PUUDULIK, KANNATE TEIE KOIK TEENIN-
DUSE, PARANDUSE VOI TAASTAMISE KULUD.

MITTE MINGIL JUHUL, VALJA ARVATUD SIIS, KUI SEDA NOUAB RAKENDATAV SEADUS VOI

KIRJALIKULT ON TEISITI KOKKU LEPITUD, POLE UKSKI AUTORIOIGUSE OMANIK VOI KOL-

MAS OSAPOOL, KES VOIB MUUTA JA/VOI LEVITADA PROGRAMMI VASTAVALT ULALPOOL

TOODUD TINGIMUSTELE, TEIE EES VASTUTAVY KAHJUSTUSTE EEST, KASA ARVATUD IGA-

SUGUSED ULDISED, SPETSIIFILISED, JUHUSLIKUD VOI TAGAJAREL TEKKINUD KAHJUD,

MIS TULENEVAD KAS PROGRAMMI KASUTAMISEST VOI VOIMATUSEST ROGRAMMI KASU-
TADA (KAASA ARVATUD, KUID MITTE AINULT, TEIE VOI KOLMANDATE OSAPOOLTE AND-
METE KADUMINE VOI ANDMETE MUUTMINE VOI PROGRAMMI VOIMETUS T OOTADA KOOS
MISTAHES TEISTE PROGRAMMIDEGA), ISEGI SIIS, KUI VALDAJAT \DI MUUD OSAPOOLT ON
TEAVITATUD SELLISTE KAHJUDE VOIMALIKKUSEST.

3 Toopohimote

mcgen’s kasutatakse polimeeriahela genereerimiseks Monte Gerétodit. Keskne juurdelisatav tksustuonit,
mis koosneb 1 . N aatomist.uniti iga juurdelisatava aatomi (D joonisel 1) jaoks on vaja tegagmisi paramee-

treid:

e kaugus eelmisest aatomist ([CD]);
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e nurk kahe viimase aatomigdBCD);
e dihedraalnurk kolme viimase aatomiga);

e kolme viimase aatomi koordinaadid (A, B, C).

Figure 1: Dihedraalnurk

Figure 2: Programmi struktuur

D (H)

A, C (C1, O) dihangle

B (C2)

Kaugus, nurk ja dihedraalnurk vdivad olla fikseeritud, aga saab kajuhuslikult etteantud piirides genereerida.
Uldjuhul on soovitav lasta vahemasti dihedraalnurk progral juhuarvude pdhjal genereerida.

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

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

1. arvutatakse saadud uue konfiguratsiooni koguenergia E;
2. saadud koguenergia lahutatakse eelmise konfiguratéiognenergiast E AE=E-Ey;

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

4. kui saadud konfiguratsiooni energia on suurem eelmiséiduatsiooni energiast, s.AE > 0, siis vorrel-
dakse Boltzmanni faktorit exp&E/KT) (k - Botzmanni konstant, T - simulatsiooni temperatifalvinites)
juhusliku arvuga vahemikus 0. 1:
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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 v8ib genereerimine joastamikusse, s.t. isegi peale suurt proovimiste arvu
ei suudeta vajalik hulluniteid ara genereerida. Sellise olukorra leevendamiseksndetakse tagasivotmise

mehhanismi, mille puhul peale fikseeritud proovide arvydiékse etteantud vahemikus juhuslik arv viimaseid

unit'eid ja alustatakse uuesti genereerimist.

4 Programmi struktuur

4.1 Programmi dldine struktuur

Programmi tldine struktuur on skemaatiliselt joonisel 3.

Figure 3: Programmi struktuur

Sisendfailide lugemine

Y

Lisandid simulatsioonirakku

Kas on
veel molekule?

Salvestada tulemused

Algvaartustada andmestruktuur
tihe molekuli kdigi lulide
andmete hoidmiseks.

Kas molekul
on valmis?

Ei
»la
v A 1 A
Y
Liili aatomitele Egmaldada Eema!gada F~|I.<.seenu.d
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5 Sisend
5.1 mcgenkasurida
mcgenkasurea kirjelduse saab lihtsalt programmi nime sisestgai kasurealt:

$ ./ntgen
#EE> ./ ntgen: m ssing comand |ine argunents
#==> try ‘./ncgen --help’ for nmore information

This indicates that more command line arguments are needed the program:

./ mcgen --help
# Mandatory argunents to | ong options are nandatory for short options too.

# -d, --defs-file DEFSFI LENAME defs file name

# -p, --parans-fil e PARAVMSFI LENAVE parans file nane

# -r, --randone-fil e RANDOVEFI LENAME randone file name

# -u, --units-file UN TSFI LENAVE units file nane

# -c, --chains-file CHAlI NSFI LENAME chains file name

# -f, --field-file FI ELDFI LENAMVE field file name

# -v, --vdwfile VDWI LENAME vdw file name

# -x, --xyz-file XYZFI LENAMVE Xyz input file nane

# -F, --difield-file DLFI ELDFI LENAME dlpoly field file name

# --verbose ver bose out put

# --verbose_energy ver bose energy cal cul ation

# --verbose_stat print statistics on what failed
# -e, --restore-file DUVPFI LENAVE dunp file nane to be restored
#

# -h, --help di splay this help and exit

# -V, --version out put version information and exit

Kasurea argumendid on p&hiliselt méeldud sisendfailiddaistade sisestamiseks. Kehtivad nii luihikesed kui ka
pikad argumendid. Seejuures on luhikesele v6i pikale aspdimimele kohustuslik valik kohustuslik ka pikale
vOi lihikesele argumendinimele.

Versiooniinfo annab teada jargmist:

./ mcgen -V
Ver si on: ntgen-00. 00. 21- 050525 by ci po@it . ee

$
#
#
# Copyright (C 2003-2005 Hei ki Kaseml "agi, Endel Sool o

# This is free software; see the source for copying conditions. There is NO
# warranty; not even for MERCHANTABI LI TY or FI TNESS FOR A PARTI CULAR PURPCSE.

5.2 Tuubikirjeldused: defs.ini

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

id-vaartuste nummeratsioon algab '1’-sastomXid(X = 1, 2, 3, 4) vaartus ‘-1’ tdhendab, et aatomi tllp 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 tahendab muutuja vaartus ‘0.0’ téielikku pd#rtuse genereerimist.

Fail on jagatud sektsioonideks. Iga sektsioon algab vadmeega jargnevate kirjete arvuga. lga kirje algab uuelt
realt vétmes@naga, millele jargnevad samal real vaartunsagli kirjeldab jargnev tabel 1.
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Table 1:defs.inistruktuur
Voétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
DEFINITIONS string faili algus
ATOMS string aatomite definitsioonide sektsioon
nr integer eri tllpi 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
blindy . . .blindpinanr iNteger nimekiri aatomittiipidest,
mis kéesolevat tiilipi aatomite suhtes on
pimedad ehk mille jaoks kaesolevat tltpi
aatomid on ndhtamatud.
Kui sellel real kirjeldatud tttpi aatomi
genereerimisel jaéb ette méni nimekirjas
toodud tuupi aatom, siis visatakse ettejaanud
aatom lihtsalt minema.
CONSTRAINTS string kauguste sektsioon
nr integer eri tlupi kauguste arv
CONST string kauguse kirje
id integer kirje indeks
atomltype integer esimese aatomi tliibi indeks ATOMS-gekiss
atom2type integer teise aatomi tiiibi 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 tllpi sidemete arv
ANG string nurgasideme kirje
atomltype integer esimese aatomi tliiibi indeks ATOMS-gekiss
atom2type integer teise aatomi tiiibi 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 tlupi nurkade arv
CANG string nurga kirje
atomltype integer esimese aatomi tliiibi indeks ATOMS-gekiss
atom2type integer teise aatomi tilibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlilibi indeks ATOMS ssekhis
angle double nurga vaartus kraadides
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Table 1: (...jatkub...)

Vétmesbna Muutuja Tadp Selgitus
tolerance double lubatud kdikumine kraadides

DIHEDRALS string dihedraalsidemete sektsioon
nr integer eri tlupi sidemete arv

DIH string sideme kirje
id integer kirje jarjekorranumber
atomltype integer esimese aatomi tliiibi indeks ATOMS-gekiss
atom2type integer teise aatomi tiiibi indeks ATOMS-sektsi®
atom3type integer kolmanda aatomi tlitibi indeks ATOMS siekhis
atom4type integer neljanda aatomi tildbi indeks ATOMS ssekhis
name char[4] sideme nimetus
forcenr integer parameetrite arv
force[1] double esimene parameeter
forcefforceni 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-gakiss
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 16pp

5.3 uniti kirjeldus: units.ini

units.inisisaldab juurdelisatavataitite kirjeldusi: aatomid, nurgad, kaugused jne. Faili niralgfikseeritud ja
see tuleb sisestadacgenkasurealt. Faili formaat on fikseeritud. Kommentaariresgaab olema ‘#'. Muutujatel
puudub fikseeritud formaat. Muutujattitibid on string, chhipteger ja double.

Kaik kirjetes vajalikud tuubiindeksid saadakdefs.inifailist. Aatomkirjetes esinev muutujaethodomab kahte
vaartust:

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

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

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

unitXid (X = 1, 2, 3) viitab unitile, milles asuvat aatomit kasutegak&aesoleva aatomi genereerimisel mddtmaks
tema suhtes sideme pikkust, nurka v8i dihedraalnurkaaiiibe on suhteline ja toimub jooksva uniti suhtes.

Negatiivse indeksiga unitid on jooksva uniti genereera@gks tdielikult genereeritud, seega nendest v8ib kasu-
tada koiki aatomeid.

Positiivse indeksiga unitid ei ole veel genereeritud, ktdghdusel genereeritakse jooksva uniti aatomite vahepeal
ette ara jargmise uniti vdi kdrvalahela algusuniti esimas®m. Positiivse suhtelise indeksiga unititest tohitukas
tada ainult esimest aatomit. Niimoodi iihe aatomi ette ggarénine on vdimalik ainult juhul, kui ette genereeritava
aatomi asukoha kirjeldamiseks vajalikud aatomid on julbreegeeritud.

Unitite jarjekord molekulis on maaratwthain.inifailis.

Fail on jagatud sektsioonideks. lga sektsioon algab v&imega sektsioonis olevate kirjeplokkide arvuga. Iga
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Table 2: Erinevate unitid vaartuste tahendused

unitid t&hendus 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 mood@ustainult esimene aatom
kdrvalahelat
+2 eritdhendus: esimene unit jooksva uniti (jooksev ugittpolema
crossunit) killge kinnituvas kdrvalahelas
>+3 |ubamatu vaartus mitte Ukski aatom

kirjeplokk algab vBtmes®éna ja plokis olevate kirjete araug

BEGINUNITSsektsioonis lisandub v6tmednale ja kirjete arvule aat®rgenereerimise 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
BACKBONHaHYDROGENSet eraldada loogiliselt ahela selgroogu moodustavamhaaid neist aatomeist, mis
on sidemetega selgrooaatomitega seotud, kuid millel etédem sidemeid pole. Erandiks on siin aatomid, mille
kilge kinnituvad k&rvalahelad.

units.initdpsem kirjeldus on toodud tabelis 3.

Table 3:units.inistruktuur

V6tmesbna Muutuja  Tuip 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 tutp

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 tudp
cangid integer nurga titp
cdihid integer dihedraali titp
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VVotmesdna

Table 3: (...jatkub...)

Muutuja  Tuip Selgitus

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
id integer aatomiindex
type integer aatomi tuup
constid  integer kauguse tudp
cangid integer nurga tiup
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
HYDROGENS string  hydrogenaatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogenaatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tilp
constid  integer kauguse tudp
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
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 titp

constid  integer kauguse tludp
cangid integer nurgatuup

cdihid integer dihedraalnurga tidp

method  string  genereerimise meetod
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Table 3: (...jatkub...)

V6tmesbna Muutuja  Tuip Selgitus
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
HYDROGENS string  hydrogeraatomite alamsektsioon
atomnr  integer hydrogenaatomite arv
ATOM string  aatomi kirje
id integer aatomiindex
type integer aatomi tutp
constid  intger  kauguse tiip
cangid integer nurga titp
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
ENDUNITS string  18pu-unitite sektsioon
nr integer I8pu-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 tudp
cangid integer nurga titp
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 seeltdsestadancgenkasurealt. Faili formaat on fikseeritud.
Kommentaarirea ees peab olema ‘#'. Muutujatel puudub filksekformaat. Muutujatiiibid on string, char[n],

integer ja double.

Koik 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 kirjeldaGHAIN sektsioonide
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arvu ja korduste arvu, mitu niisugust molekuli genereerida

Jargneb maaratud aBHAIN 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 Uhenska eelnenud ahelaosaga. Sellele kirjele v8ib
jargnedaCROSSEirje, mis sisaldab infot vdimalike kdrvalahelate kohtsatavas ahelaosas: ko&rvalahelate
koguarv ja kas crossunitite tiitibid valitakse juhuslikut jarjekorras. Jargnevalt kirjeldatakse vBimalikud-rist
unitite tidbid, mille seast v8ib valida, jne. kirjeted@dROSSCONNECTCROSHNendesCROSShimetab ristliili
tilbi ja vahekauguse eelmisest kérvalahe@&INNECTCROSHirjeldab, kuidas tuleb ristlili thendada eelneva
ahelaosaga ja kuidas tuleb jatkata katkenud ahelat, GHergirgmised lulid ristluli kulge. Jargnevad kdrvalahela
moodustava@HAIN-kirjed, millede 16ppu tdhistaBND_CROSS

NB: CONNECTCROSSEI kirjelda kdrvalahela thendamist ristunitiga. Seda faigoni téaidab uues, kdrvalahela
jaoks mdeldudCHAIN-sektsiooniCONNECTFIRSIkirje, mida peab olema 1 iga vdimaliku ristuniti tiubi jaok
crosstypemuutuja vaartus peab olema sama, mis vdimaliku ristuiiitp, mille kilge ahel tuleks Ghendada.

Kui kdrvalahelaid pole, siis puuduvad ahela sektsiocDBROSSESCROSSCONNECTCROSHEirjed.

PealeCHAIN sektsioone tulevaBEOMCONSTRNRektsioonid, Uiks iga korra kohta, kui seda molekuli generee
ritakse.

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

Seejarel tuleb vajadusel jargmi@&lAINSsektsioon, mis kirjeldab teistsugust molekuli, ja kaasa&HAIN ning
GEOMCONSTRNRektsionid. Korrata kuni molekulitiitipe jatkub.

Faili IBputahis onCLOSE

chains.inikirjeldus on tablelis 4.

Table 4:chains.inistruktuur

Vétmesdna Muutuja Tadp Selgitus
STRUCTURE chaintypesnr  integer erinevate molekulituépid
ehk CHAINSKkirjete arv

CHAINS string  faili algus

multiplenr integer seda tlupi genereeritavate molekidide
CHAIN string  ahelakirje

chainid integer ahela indeks

unitnr integer genereeritavate unitite arv

unittype string  unitite tadp

unitid integer  uniti indeks antud tuubiklassis

surefinish integer selle katsete arvu Uletamisel loobetaksult unittype==end puhul.
CONNECTFIRST string  esimese uniti genereerimiseks Jajdlparameetrid
REPLACE string  uniti kirjelduses aatomi asendamine.

atomOref string  Millise aatomi kirjeldust parandada?

Formaat: stringi alguses olevad "n", "p" ja "s" tdhed
maéravad uniti, liikudes mdédda unitite puud vastavalt
jargmisele, eelmisele ja kérvalahela unitile.

Jargnev arv on aatomi jarjenumber unitis.

Néaiteks ahela esimese luli esimene aatom on "1",
kolmanda luli teine aatom on "nn2" ja kui kolmas luli on
CROSSUNIT, siis selle kilge kinnituva kdrvalahela esimese
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Table 4: (...jatkub...)

V6tmesobna Muutuja Tadp Selgitus
[Uli esimene aatom on "nns1".
atomtype string  Aatomi tiitp. Kui erinev units-failis
antust, siis vahetatakse see aatom vélja siintoodu vastu.
constid string  nurgatuup
cdihid string  dihedraali tutp
cdihid string  dihedraali titp
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
END_CONNECT string  Ldpetab REPLACE-kirjete ploki.
CROSSES string CROSSUNITIT&e arvu maaramine
repeat integer lisatavate kdrvalahelate arv
method string  ristlulide valimise meetoRANDOMvGi SEQUENTIAL
CROSS string CROSSUNITIT&e valimine
crosstype integer CROSSUNITStulp
spacing integer lisatavate kdrvalahelate kaugus Ukstgigbik: unit)
tolerance integer lisatava k&rvalahela lubatud nihe (inilit)
CONNECTCROSS string  ristuniti thendamine; jaetakse éra,
kui crossnr==

REPLACE string  Sama, nagu CONNECTFIRST puhul.
Siin on "n1" CROSSUNITile jargneva
pdhiahela osa esimese uniti esimene aatom, "s1" on
k&rvalahela esimese uniti esimene aatom ja "sn1" on
k&rvalahela teise uniti esimene aatom.
END_CONNECT string  LOpetab REPLACE-kirjete ploki.
END_CROSS string  Kdrvalahela I6pp. P&hiahel jatkub.

GEOMCONSTRNR geomconstrnr integer erinevate geomest&ritiirangute arv.
jargneb 'geomconstrnr’ ndidatud arv piirangute kirjelidus
Iga piirangut kirjeldab tiks GEOM-kirje.

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

CHAINS Vajadusel jargmine molekul

GEOM

CLOSE string  faili 16pp

gmtype - geomeetrilise piirangu ttitbid:

0 - piirangud puuduvad

1 - keelusfaariline piirang: maaratud sfaari sisse ahelgeerereerita. gmparl — sfaari keskpuniti
koordinaat, gmpar2 — sfaéari keskpunktkoordinaat, gmpar3 — sfaari keskpunitkoordinaat, gmpar4
— keelusfaari raadius.
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11 - sfaariline piirang: ahel on sfaéri sees. gmparl — sk&skpunktiz-koordinaat, gmpar2 — sfaari
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 — maaratuad-kihi sisse ahelat ei genereerita. gmparl — vahim keelatkordinaat, gmpar2 — suurim
keelatude-koordinaat.

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

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

4 — z-kiht: maaratud kihist valjapoole ahelat ei genereeritaapgrl — vahim lubatud-koordinaat,
gmpar2 — suurim lubatuetkoordinaat.

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

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

15 — keeluristtahukas: ahel on véljaspool risttahukat. ahp- 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 siiidatud, peavad olema 0.0’

5.5 Xuvali: field.ini

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

Kdik kirjetes vajalikud tlitibiindeksid saadaksefs.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 vaértus 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 positi¢e vaartuste korral.

atomXidvaartus on aatomi indeks vastava uniti kirjeldugegs.inifailis.

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

Fail on jagatud sektsioonideks lisatavate unitite tiubgija Kui uniti tiibiks onBEGINUNITS siis koosneb
FIELD-kirje plokk vaid sidemetest, mis kirjeldavad aatomitestigi energeetilisi lahimdjuseoseid vaid tihe uniti
piires. Selliste sidemeplokkide téhiseks siin ja edagmidNxxxx kusxxxx = EXCLUDE, BONDS, ANGLE®I
DIHEDRALS

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

INxxxxplokkidele jargnevaFxxxxplokid, mis kirjeldavad seoseid vastav@lONNECTFIRSkirjetele
chains.inifailis. CFxxxxplokkidele jargneva@Cxxxxplokid, mis kirjeldavad seoseid vastav@®NNECTCROSS
kirjetele

chains.inifailis.

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

field.inikirjeldus on tabelis 5.

Table 5:field.ini struktuur

V6tmesbna Muutuja Tadp Selgitus
FIELDS string faili algus
unittype==begin
FIELD string jbuvéljakirje
fieldid integer kirjeindeks
unittype unitite tGlp
INEXCLUDE string unitit sees ja samatidbiliste unitite eablevad
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 samatidbiliste unitite vatlelad
sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
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 viablevad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANGkirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
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 samatidbiliste unititehel olevad

dihedraalsidemed
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Table 5: (...jatkub...)

V6tmesobna Muutuja Tadp Selgitus
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tutbiindeks
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
unittype==repeat
FIELD string jbuvéljakirje
fieldid integer kirjeindeks
unittype unitite tGap
cfnr integer jargnevatiNxxxxkirjeplokkide arv
cunr integer INxxxxKkirjeplokkidele jargnevat€xxxxkirjeplokkide arv
INEXCLUDE string unitit sees ja samatudbiliste unitite eablevad
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 thendamiseledikagl sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 thendamisejadikad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANGkirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tutbiindeks
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 Uhendamssaialikud
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Table 5: (...jatkub...)

V6tmesobna Muutuja Tadp Selgitus
dihedraalsidemed
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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
CFEXCLUDE string kauguse arvutamise erandid eelmis(tigadte)ga
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
CFBONDS string sidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
connectid integer CONNECTKkirje indeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 CONNECTKkirje indeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 CONNECTKkirje indeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlldbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks




mcgenkasutajajuhend

ver. mcgen-doc-est-050531-00

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

V6tmesobna Muutuja Tadp Selgitus
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, midlge ristunit
Uhendatakse
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
CCBONDS string sidemed ristuniti sees ning unitiga, millége ristunit
Uhendatakse
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti titbiindeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
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 unjtigale kiilge
ristunit ihendatakse
nr integer jargnevatANGkirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti titbiindeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlldbiindeks
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 nimgiga, mille kilge
ristunit Uhendatakse
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
crosstypeid integer Uhendatava ristuniti titbiindeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks
unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
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Table 5: (...jatkub...)

V6tmesobna 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
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
unittype==end
FIELD string jbuvéljakirje
fieldid integer kirjeindeks
unittype unitite tGap
cfnr integer jargnevatiNxxxxkirjeplokkide arv
INEXCLUDE string unitit sees ja samatidbiliste unitite eablevad
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 tihendamiseledikagl sidemed
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 thendamisejadikad
nurgasidemed
nr integer jargnevatANGkirjete arv
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 Uhendamssaialikud
dihedraalsidemed
nr integer jargnevatBIH -kirjete arv
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
chainlid integer esimese aatomi ahela indeks

unitlid integer esimese aatomi uniti suhteline indeks
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Table 5: (...jatkub...)
V6tmesobna 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
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
CFEXCLUDE string kauguse arvutamise erandid eelmis(tigadte)ga
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
CFBONDS string sidemed eelmis(t)e ahela(te)ga
nr integer jargnevatBOND-kirjete arv
connectid integer CONNECTKkirje indeks
BOND id integer sideme indeks
typeid integer sideme tutbiindeks
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 CONNECTKkirje indeks
ANG id integer sideme indeks
typeid integer sideme tuubiindeks
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 CONNECTKkirje indeks
DIH id integer sideme indeks
typeid integer sideme tlidbiindeks
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
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Table 5: (...jatkub...)

V6tmesobna Muutuja Tadp Selgitus
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

CLOSE string faili I6pp

5.6 Kaugmdjuinteraktsioonid: vdw.ini

vdw.inisisaldab ahelas esinevate kaugm@gjuinteraktsioonidadtirgi. Kaugmajuinteraktsioonides osalevad aato-

mid, mis pole Uksteisega seotud keemilise—, nurga— voididedsidemega. Faili nimi pole fikseeritud ja see tuleb
sisestadamcgenkasurealt.

Table 6:vdw.inistruktuur

Votmesdna Muutuja Tuup Selgitus
VDW string faili algus
vdwnr integer  jargnevate VDW-kirjete arv
atoml integer esimese aatomi tudp
atom2 integer teise aatomi tlup
vdwkey string[4] potentsiaali nimetus
argnr integer  jargnevate potentsiaaliparameetrite arv
potparam[1] double esimene potentisaaliparameeter

potparam[argnr] double argnr. potentsiaaliparameeter

5.7 Uldised sisendparameetrid:params.ini

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

Anmor 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

MAXEN 1000000

MAXTRY 10000000000
MAXTRYUNI T 500
TEMPERATURE 300

CUTOFF 10.0 0. 0001
RANDOVE 2 10000 #FI XED
DUMP_TI ME 1000

HI STORY_TI ME 10000
NUMVAI NFI RST 0

CLOSE

Faili formaat on fikseeritud. Votmestnad peavad olema &btetega. Tuhje ridasid ei tohi vtmesdnade vahel
esineda. Muutujatel puudub fikseeritud formaat. Muutujatd on char[8], integer, long ja double.

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

fikseeritud votmesodna : double : double : double
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CELL][OQ] - Ghikraku 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] - Ghikraku maatriksi teine da

fikseeritud votmesodna : double : double : double

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

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

fikseeritud votmesodna : double : double : double

CELL[6] - ihikraku maatriksi kolmanda rea esimene element
CELL[7] - Ghikraku maatriksi kolmanda rea teine element
CELL][8] - Ghikraku maatriksi kolmanda rea kolmas element

IMCON IMCON - &aretingimuste tiitp

fikseeritud vétmes6na : integer

IMCON=0 - daretingimused puuduvad

IMCON=1 - standardsed kuubilised aaretingimused

IMCON=2 - ortorombilised aaretingimused

IMCON=3 - 'parallelepiped’ daretingimused

IMCON=4 - I6igatud oktaheedrilised &aretingimused

IMCON=5 - rombilised dodekaheedrilised &aretingimused

IMCON=6 - x-y parallelogramm-aéaretingimused; z-suunasooelilisus puudub

MAXEN MAXEN - ahela maksimaalne energia
fikseeritud vétmesdna : long
MAXTRY MAXTRY - proovide arv ahela kohta
fikseeritud vétmesdna : long
MAXTRYUNIT MAXTRYUNIT - proovide arv Uheuniti kohta
fikseeritud vétmesdna : long
TEMPERATURE TEMPERATURE - simulatsiooni temperatuur Kielhskaalas
fikseeritud vbtmesdna : double
CUTOFF CUTTOFFDIST CUTOFFSTEP - kaugmadjuinteraktsioerfilkekaugus

fikseeritud vBtmesdna : double : double
CUTTOFFDIST - kaugm@juinteraktsioonide I18ikekaugus
CUTOFFSTEP - kaugm@juinteraktsioonide I6ikesamm
RANDOME RANDVAL RANDSTART [FIXED] - tagasivotu parameetti

fikseeritud vétmesdna : long : long : string

RANDVAL - tagasivBetavatenitite maksimaalne arv
RANDSTART - proovide arwniti kohta, millest alates rakendatatkse tagasivotmist

FIXED - kui see votmes®@na esineb, siis vietakse tagasi fikeddRANDVALarv uniteid; kui see
puudub, siis juhuslik aruniteidvahemikus 2. .RANDVAL

DUMP_TIME DUMP_TIME - simulatsiooni backupi sagedus utigamise katsete jargi

fikseeritud vétmesdna : long
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DUMP_TIME - uniti lisamise katsete arv, mille jarel salvatstkse genereeritava siisteemie parameetrid
faili mcgen.dumpnmilles oleva info lausel saab simulatsiooni parast katlstgatkata

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

fikseeritud vétmesdna : long

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

NUMMAINFIRST NUMMAINFIRST - unitite arv, mis genereeritakse peale crossunitit pdhiahelast kor-
valahela genereerimist

fikseeritud votmesdna : long : integer

NUMMAINFIRST - unitite arv, mis genereeritakse peale crossunitit p6hiahelasé kdrvalahela
genereerimist

CLOSE - faili 16pp

fikseeritud votmesdna

5.8 Juhuarvude generaator:randome.sed

randome.se(hil sisaldab kahte iduarvu juhuarvude generaatori jabkdi 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 fikseeritudrfmati. Muutujate tlilibiks 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.sedhili.



