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Antecedentes
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Aplicaciones de dinamica molecular

Simulacion de moléculas bioguimicas con enlaces de interaccion complicados.
NAMD Disefio y simulacion de alto rendimiento de grandes sistemas moleculares.
AMBER Gonjunto de programas para simulacion de dinamica molecular de biomoléculas
ABALONE Modelos de dinamica molecular de biopolimeros para simulacion de proteinas.

= | Simulacion de campos de fuerza mecanicos con solvente explicito e mplicito
DL-POLY Simulador de macromoléculas, polimeros, sistemas 16nicos, con computo en paralelo.

Paquete de particulas dinamicas escrito para GPUs

Paquete de dinamica molecular clsica.

VMD Aplicacion de dinamica molecular que analiza grandes sistemas

biomoleculares.

PYMOL Analisis de frayectoria de dinamica molecular
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Planteamiento del problema
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Estructuras de una proteina

Estruct. primaria  Estruct. secundaria Estruct. terciaria Estruct. cuaternaria

Subunidades ensambladas
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Planteamiento del problema
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Superficie de energia potencial
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Planteamiento del problema
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Energia potencial de una proteina

La energia potencial
molecular, es la suma de |
, . Torsion
energias relacionadas con: la
desviacion del largo de los /w/
2 Angulode
enlaces, Ig)s angulos Ele Lo
enlace, los.angulos de torsion
fuera—de” los valores de e
= I o enlazantes
,equfrﬁbrlqb y fuerzas de Van
der Waals.
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Las ecuaciones de mecanica clasica,
describen las superficies de energia potencial
y propiedades fisicas de las moléculas.
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Modelo matematico
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Etotal - Eenlaces + Eéngulos T Ediedros + EVdW

Epotencial = Etotal
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Diseno del algoritmo paralelo
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Interacciones moleculares
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Diseno del algoritmo paralelo

{ Inicio }

2
[ 1. Leer archivo (.PDB) y obtener las coordenadas cartesianas de ]

los atomos de la molécula

2. Analisis de los atomos, para validar los aminoacidos que la
componente

| 3. Generacion de la lista de interacciones |

[ 4. Evaluacion de la energia potencial ]

>

5. Evaluacion y ajuste de parametros por aminoacido
(Minimizacién)

No Valores en

rango

[ 6. Geometria y energia final ]

v
[ 7. Archivos .de datos y representacion grafica ]

2
Fin
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a) Evaluacion de la lista de interacciones por aminoacido

|

b) Seleccionaruna interaccién fuera de rango por aminoacido

A\

y

c) Ajustar el valor por medio de transformaciones geométricas

|

d) Evaluacién de interacciones

|

No
Valores en

rango

e) Geometria y energia final
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Conclusiones y trabajo por realizar
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El uso de las GPU acelera en un 80% con respecto a un algoritmo
secuencial, el proceso de generacion de estructuras estables debido
al nimero de interacciones que se obtiene por cada conférmero.

En la segunda etapa se pretende mejorar el modelo de campo de
fuerzas para que sea mas preciso que el de mecanica molecular.

Disefio e implementacion de una heuristica, para determinar la
estructura molecular de minima energia o bien el conformero mas
estable.

Es posible tener una herramienta a un menor costo y hecha a la
medida.
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