
 چیست؟ (GROMACS) نرم افزار گرومکس
 

 کینامیمطالعه د یو قدرتمند برا قیابزار دق کی (GROMACS) نرم افزار گرومکس
آن  ینرم افزار به قدرت بالا نیا یاست. اما شهرت اصل یستیرزیو غ یستیز یهامولکول

یبرم کینوکلئ یدهایو اس دها یپیل ها،نیمانند پروتئ یستیز یها در مطالعه مولکول
  کیزیف نیاز قوان یر یگبا بهره تواندیاست و م گانیراباز و افزار متننرم نی. اگردد
 اسیذرات را در مق یحرکات و برهم کنش ها وتون،ین نیقوان الخصوصیعل ک،یکلاس

  .کند  یساز هیشب هیکوثانیو پ هینانوثان

 

GROMACS ها، فشار و دما را با سرعت ها،تیموقع روها،ین یامکان محاسبه و بررس
در درک دانشمندان از  ییسزابه ر یتاث زین لیدل نی. به همکندیبالا فراهم م ار یدقت بس

نحوه  ها،مینقاط اتصال، رفتار غشا، واکنش آنز لیمختلف از قب یک یولوژ یب یندهایفرآ
از نحوه تعامل، روابط و  یاطلاعات ارزشمند جهی. در نتدارد… و ها نیپروتئ یتاخوردگ 

دارو، سموم و  دیکه منجر به تول  ندیآیبه دست م یستیز یعملکرد ساختارها
 .شودیکم ضررتر م  یهامکمل

 

 کدامند؟ (GROMACS) نرم افزار گرومکس یکاربردها

 

نرم  نیآن است. ا یبا کاربردها ییزمان آشنا نکیا GROMACS نرم افزار یاز معرف پس
از  یک ی ده،یچیپ یهایساز هیو امکان انجام شب ادیرعت بالا، دقت زس لیافزار به دل
یمواد محسوب م یو مهندس کیزیف ،یمیش ،یستیافزارها در علوم زنرم نیپرکاربردتر 

آشنا  یمولکول یساز هیدر شب GROMACS یکاربردها  نیاز مهم تر  ی. در ادامه با برخشود
 :شد میخواه

 

 :کیزیو ف یمیدر ش یمولکول یساز هیشب .۱



 

 یساختارها ،یمولکول نیب یروهایها، نمطالعه خواص مولکول یافزار برانرم نیا
با  توانندی. محققان مرودیکار ممختلف به یهاطیها در محآن کینامیو د ینیپروتئ

 .کنند  یساز هیمختلف شب طیها را در شرارفتار مولکول GROMACS استفاده از

 

 :هاومولکولیو ب ها نیپروتئ یو بررس یساز مدل .۲

 

GROMACS که   است یساختار  یشناسستیو ز کیوانفورماتیدر ب یاصل یاز ابزارها یک ی
ر د یمولکول یهاکنشبرهم یها و بررسآن یدار یپا ها،نیپروتئ یمطالعه تاخوردگ  یبرا

 .شودیاستفاده م یستیز یهاطیمح

 

 :ییدارو یدارو و طراح یساز هیشب .۳

 

 .دارد تیاهم یستیز یهارندهینحوه اتصال دارو به گ یدارو، بررس یطراح در 

GROMACS یو غشاها ها نیکنش داروها با پروتئتا برهم کندیبه دانشمندان کمک م 
 .کنند  ینیبشیها را پآن یو اثربخش لیو تحل هیرا تجز یستیز

 

 :مواد یمطالعات مربوط به نانو مواد و مهندس .۴

 

 یمرهایگرافن و پل  ،یکربن  یهارفتار نانومواد مانند نانولوله یساز هیشب یافزار برانرم نیا
و  یک یالکتر  ،یک یخواص مکان تواندیکاربرد دارد و م  یطیمختلف مح طیدر شرا یستیز

 .کند  یها را بررسآن یحرارت

 

 :دهایپیو ل یستیز یغشاها کینامید .۵



 

و  دها یپیل ،یستیز یمطالعه رفتار غشاها یبرا (GROMACS) افزار گرومکس نرم
 یهانهیکاربرد در زم  نی. ارودیکار مو داروها به ها نیها با پروتئکنش آنبرهم

 .دارد یادیز تیاهم ییو علوم دارو کیزیفستیز

 

 :الاتیس کینامیو د ییایمیکوشیزیف یهادهیپد یبررس .۶

 

مانند  ییایمیکوشیزیف یندهایفرا یساز مدل یبرا GROMACS از ،یستیبر علوم ز علاوه
 عیکه در صنا  شودیاستفاده م یمولکول یساختارها یدار یو پا یر ینفوذپذ ت،یحلال

 .کاربرد دارد  یمیمختلف از جمله نفت، گاز و پتروش

 

  کدامند؟ (GROMACS) نرم افزار گرومکس یهایژگ یو

 

 یایمزا یمولکول کینامید لیتحل یبرا (GROMACS) از نرم افزار گرومکس استفاده
 نیتر از محبوب یک ینرم افزار آن را به  نیمتعدد ا یها یژگ یرا به دنبال دارد. و یار یبس

کرده   لیتبد یمولکول کیزیو ف یمحاسبات یمیش ،یستیدر علوم ز یساز هیشب یابزارها
 :است

 

 :بالا ییسرعت و کارا .1

 

ها را با از داده یمیشده است که بتواند حجم عظ یطراح یاافزار به گونهنرم نیا
 یآن به گونه ا یزمان ممکن پردازش کند. کدها نیدر کمتر  ،یاستفاده از پردازش مواز 

 یهاآن در پردازش ییکارا  شیاند که موجب کاهش مصرف حافظه و افزانوشته شده
 نیو چند (GPU) یک یگراف  یهااز پردازنده تفادهاس تیقابل ن،یشوند. همچن یم نیسنگ



از  یار یآن نسبت به بس یباعث شده است که سرعت محاسبات (CPU) یهسته پردازش
 .بالاتر باشد یطور محسوسمشابه به یافزارهانرم

 

 :یمولکول یروین یهااز مدل یبانیپشت .2

 

GROMACS یمولکول یروین یهااز مدل (Force Fields) مانند یمختلف AMBER ،
CHARMM ،OPLS و GROMOS کندیبه محققان کمک م تیقابل نی. اکندیم یبانیپشت 

 دها،یپیل ک،ینوکلئ یدهایاس ها،نیاز جمله پروتئ ،یمختلف یهاستمیتا ساختارها و س
 نیا یر یپذمورد مطالعه قرار دهند. انعطاف یینانومواد را با دقت بالا یو حت مرها یپل

از  یعیوس فیط یمناسب برا یانهیمختلف، آن را به گز یهاافزار در استفاده از مدلنرم
 .کرده است  لیتبد یعلم یهاپژوهش

 

 :هالیدقت بالا در محاسبات و تحل .3

 

GROMACS  یروهاین ،یمولکول نیب یهایمحاسبه انرژ  یبرا یقیدق یهاتمیاز الگور 
افزار نرم نی. اکندیاستفاده م یوندیرپیو غ یوندیپ یهاکنشو برهم یک یالکتروستات

از  یدارد که در برخ زیرا ن (Double Precision) انجام محاسبات با دقت دو برابر تیقابل
 ار یحساس، بس یهالیو تحل یکنشبرهم یهایانرژ  یسمانند برر  ق،یمطالعات دق

و  هیتجز قیطور دقها را بهآن، داده یداخل یلیتحل یابزارها نیاست. همچن یاتیح
 .کنندیرا استخراج م یقابل اعتماد جیو نتا لیتحل

 

 :بزرگ یهایساز هیپردازش شب ییتوانا .4

 

آن در پردازش  یی، توانا(GROMACS) نرم افزار گرومکس یدیکل  یهایژگ یاز و یک ی
زش پردا یهاکیافزار از تکننرم نیاتم است. ا ها ونیلیبزرگ با م یمولکول یهاستمیس



 لیدل نیبه هم برد،یها بهره مرعت پردازش دادهس شیافزا یبرا شدهعیو توز  یمواز 
ان امک  ،یژگ یو نیاستفاده کرد. ا یمحاسبات یهاو خوشه وترها یاز آن در ابرکامپ توانیم

 کینامینانوساختارها و د ،یستیز یمانند غشاها دهیچیپ یهاستمیس یساز هیشب
 .کندیبزرگ را فراهم م یهااسیدر مق الاتیس

 

 :دهیچیپ یهایساز هیانجام شب تیقابل .5

 

 مختلف طیها در شرارفتار مولکول یبررس ،یاز مطالعات علم یار یکه در بس  ییآنجا از
 Periodic Boundary) یادوره یمرز  طیافزار امکان اعمال شرانرم نیمهم است، ا ار یبس

Conditions - PBC) یهاستمیکه بتوان س  شودیباعث م یژگ یو نیرا فراهم کرده است. ا 
 ییتوانا ن،یرا به حداقل رساند. همچن یمرز  راتیو تأث کرد  یساز هیرا شب تینهایب

 گر یها در طول زمان، از دمولکول یک ینامیو رفتار د یدار یپا ،یساختار  راتییمطالعه تغ
 .شودیافزار محسوب منرم نیمهم ا یهاتیقابل

 

 :یجانب یافزارهااز نرم یبانیمنعطف و پشت یرابط کاربر  .6

 

 قیخود را از طر  یهایساز هیشب یراحتبه توانندی، کاربران مGROMACS یرابط کاربر  با 
، VMD مانند یلیو تحل هیمختلف تجز یافزار با ابزارهانرم نیخط فرمان اجرا کنند. ا

PyMOL و Chimera شدهیساز هیشب یساختارها توانندیمحققان م نگونهیسازگار است. ا 
 ن،یکنند. همچن  یها را در طول زمان بررسآن راتییو تغ هدهمشا یک یافصورت گر را به

GROMACS آن با  یتا داده ها کندیم یبانیپشت یمتعدد یو خروج یورود یهااز فرمت
 .شود بیترک یمحاسبات یمیش یافزارهانرم ر یسا

 

 :بودن گانیباز و رامتن .7

 



 نیبودن آن است. ا گانیو را (Open-Source) باز، متنGROMACS مهم یایاز مزا یک ی
از آن  گانیصورت رابه توانندیمنتشر شده و محققان م GNU افزار تحت مجوزنرم

افزار دارد، به بهبود و نرم نیکه ا  یاگسترده  یجامعه کاربر  ن،یاستفاده کنند. همچن
داده و  ر ییافزار را تغمنبع نرم یکدها  توانندیم ربران. کاکندیتوسعه مداوم آن کمک م

 یرا به ابزار  GROMACS ،یژگ یو نیکنند. ا  یساز یخاص خود سفارش یازهاین یآن را برا
 .کرده است  لیتبد انیپژوهشگران و دانشگاه یبرا آلدهیا

 

 ست؟یچ (GROMACS) نرم افزار گرومکس خچهیتار 

 

 یمیکه گروه ش  یزمان .گرددیبازم یلادیم 1991گرومکس به سال   شیدایپ خچهیتار 
ه در برداند زیهلند، اقدام به توسعه آن کرد. نام آن ن نگنیدانشگاه گرون کیزیوفیب

 Machine for Chemical هیو حروف اول (GROningen) نام دانشگاه هیحروف اول

Simulations است. اگرچه در حال حاضر GROMACS نام   کیو  ستین یز یمخفف چ
  .در توسعه آن داشته است یکم  ر یدانشگاه تاث نیا ر،یاخ یهادر سال رایکامل است. ز 

 

 هیشب یبرا ر یپذ اسینرم افزار کارآمد و مق کی جادینرم افزار، ا نیسازندگان ا هدف
 یهابود. در همان سال یمطالعه سطح اتم یبرا یمولکول ستیز یها ستمیس یساز 
با زبان  ،یاحلقه یبر اساس معمار  ،یمواز  ستمیس کیگرومکس به صورت   ه،یاول

افزار توسط نرم نی، ا2001. از سال افتی سعهتو Fortran 77 بر یو مبتن C یسیبرنامه نو
و دانشگاه اوپسالا، سوئد  یفناور  ی، مستقر در موسسه سلطنتGROMACS توسعه میت

 .ابدییتوسعه م

 

 (GROMACS) استفاده از نرم افزار گرومکس بیو معا ا یمزا

 

وجود دارند که در حوزه … و AMBER ،NAMD ،LAMMPS لیاز قب یمختلف یافزارهارمن
 لیدلا نی. بنابراندیآیبه حساب م GROMACS بیرق ،یمولکول کینامید یساز  هیشب



 ا یو دانشمندان محبوب  انیدانشگاه انیافزار را در منرم نیوجود دارند که ا یمختلف
 میآشنا خواه (GROMACS) نرم افزار گرومکس یای. در ادامه با مزاندینمایم وبیمع
 :شد

 

 .و منبع باز است گانیافزار گرومکس را نرم

 

 .شودیرا شامل م یستیز یهااست که تمام مولکول یکتابخانه کامل  یابزار دارا نیا

 

 .متنوع است یهاتمیو الگور  لیو تحل هیتجز یهاماژول ینرم افزار دارا نیا

 

 CUDA ،OpenCL و CPU یبرا SIMD از یبانی، با پشتGPU و CPU نیب یبار پردازش میتقس

  GPU یبرا SYCL و

 

بر  بزرگ را در  یومولکولیب یهاستمیکوچک تا س  یهاآن از مولکول یبالا یر یپذ اسیمق
 .ردیگیم

 

 .فشار و دما است رو،یمختلف ن یهادانیم یدارا گرومکس

 

GROMACS بردیبهره م شرفتهیپ یر یگنمونه یهاکیاز تکن. 

 

اران ک تازه یرا برا طیمح… و یک یگراف  یرابط کاربر  ،یکاربرپسند، خط فرمان بصر   رابط
 .کندیجذاب م

 



 .دیر یگسترده کمک بگ  یراهنما یهااز کتابچه ا ی h- نهیبا استفاده از گز دیتوانیم

 

 نیسنگ یهاپردازش یالعاده برافوق یساز نهیبالا و به سرعت

 

 یپردازش یهاو خوشه شدهعیتوز  یمحاسبات یهاستمیس یاجرا رو تیقابل

 

 کاربران  ییراهنما یفعال و مستندات جامع برا یجامعه کاربر  یدارا

 

 اسیدر مق یمولکول راتییتغ یمدت و بررس یطولان یهایساز هیانجام شب امکان
 هیکوثانیو پ هینانوثان

 

 :(GROMACS) نرم افزار گرومکس بیمعا

 

  .کندیبر اساس خط فرمان کار م شتر یدارد و ب یمحدود یک یفگرا  یکاربر   رابط

 

  کارکاربران تازه  یبرا ژهینسبتاً بالا، به و یر یادگی یمنحن

 

  یکمک   یافزارهابه نرم ازیو ن جیاز نتا یبرخ میدر تجسم مستق تیمحدود

 

 یاجرا یبرا یمحاسبات یهادر مورد روش قیبه دانش عم ازیو ن دهیچیپ ماتیتنظ
 هایساز هیشب حیصح

 

  دهیچیبزرگ و پ یهایساز هیشب یبرا یبه منابع پردازش ادیز ازین



  

 !یدر ابر فردوس GROMACS با یمولکول یهایساز هیشب نیبهتر  تجربه

 

 (GROMACS) از مشکلات استفاده از نرم افزار گرومکس یک یکه   میبخش قبل خواند در 

قدرتمند است. از  یها رساختیروان و کارآمد آن وابسته به وجود ز  یاست که اجرا نیا
 نیها سرسام آور است، بهتر  رساختیز  نیاز ا یو نگهدار  دیخر  یها نهیکه هز  ییآنجا

  .باشدیم یابر فردوس یابر  کیگراف  یراه حل موجود استفاده از فناور 

 

 تیو محدود یپردازش طولان یهااز زمان یبدون نگران توانندیم یابر فردوس کاربران
 نیبا گرومکس بپردازند. ا یمولکول یساز هیشب یخود به اجرا یدر منابع محاسبات

جرب م بانانیپشت میو ت یمحققان قتدرند با استفاده از منابع قدرتمند، پردازش مواز 
 .ابندیدست  یو کاربرد قیدق جیبه نتا یتر کوتاه  نو در زما  یبه راحت ،یابر فردوس

 

 یر یگهجینت

 

 یساز هیشب یابزارها نیاز قدرتمندتر  یک یبه عنوان  (GROMACS) افزار گرومکس نرم
 فا یا یک یزیو ف ییایمیش ،یستیز قاتیتحق شرفتیدر پ ینقش مهم ،یمولکول کینامید
متنوع و  یمولکول یروین یهامدل ،یاز پردازش مواز  یر یگافزار با بهرهنرم نی. اکندیم

 یرا فراهم کرده و به طراح یستیز دهیچیپ یهاستمیدقت بالا، امکان مطالعه س
باز و . متنکندیم یانینانومواد کمک شا یو بررس ها ومولکولیرفتار ب لیداروها، تحل

است.  آن یدیکل  یایمزا گر یفعال، از د یگسترده و جامعه کاربر   یبانیبودن، پشت گانیرا
محدود،  یک یو رابط گراف یبه دانش تخصص ازیهمچون ن ییهابا وجود چالش

GROMACS  در جهان  یمولکول یساز هیشب یابزارها نیتر از محبوب یک یهمچنان
  .شودیمحسوب م

 



 متداول سوالات

 

 یدر ذهن شما باق (GROMACS) در مورد نرم افزار گرومکس یابهام ا یسوال  چنانچه
شد که در  میخوشحال خواه د،یمقاله دار  نیا لیجهت تکم یشنهادیپ ا یمانده است و 

  دگاهیحال در ادامه به چند سوال از د نی. با امیشما باش یبخش نظرات پاسخگو
 :شده است کاربران پاسخ داده

 

 کند؟یکمک م  یمولکول یهایساز هیافزار گرومکس به شبنرم چگونه

 GROMACSتواندیم ،یمولکول یروین یهاو مدل کیکلاس  کیزیف نیبا استفاده از قوان 
 کند.  یساز هیشب هیکوثانیو پ هینانوثان اسیها را در مقمولکول یهاکنشحرکت و برهم

 است؟ گانیرا (GROMACS) نرم افزار گرومکس ا یآ

منتشر شده  GNU است که تحت مجوز گانیباز و راافزار متننرم کی GROMACS له،ب
 فاده کنند.از آن است یبه راحت توانندیاست و کاربران م

 دارم؟ ازین شرفتهیبه دانش پ GROMACS استفاده از یبرا ا یآ

 حیاستفاده صح یبر خط فرمان است که برا یافزار مبتننرم کیاز  شتر یب GROMACSبله، 
 دارد. یمولکول یهایساز هیو شب یمحاسبات یهااز روش قیبه درک عم ازیآن، ن از

 لازم است؟ ییازهاینشینرم افزار گرومکس چه پ یر یادگی یبرا

درک  یبرا (C ای Python مثلاً ) یسینودر برنامه ییبا خط فرمان و دانش ابتدا ییآشنا
 نحوه استفاده از یا الهدر مق یلازم است. به زود ها پتیو اسکر  ماتیبهتر تنظ

GROMACS داد.  میرا شرح خواه یعلم یهادر پروژه 

 مناسب است؟ اسیبزرگ مق یهایساز هیشب یبرا GROMACS ایآ

اتم را دارد و  ها ونیلیبزرگ با م یمولکول یهاستمیپردازش س تیقابل GROMACSبله،  
را به سرعت  اسیمقبزرگ  یهایساز هیشب توانیم شدهعیو توز  یبه کمک پردازش مواز 

 .انجام داد


