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Avtorji s Kemijskega instituta (Milan Hodos¢ek) in NIH so razvili razSiritev
vecéskalnega pristopa za obravnavo razlicnih biokemijskih problemov,
imenovanega MSCALE, ki so ga vgradili v sploSno uporabljan program za
molekularne simulacije CHARMM. Modul, imenovan MSCALE, omogoc¢a
posplositev sestevalne in odstevalne ve¢skalne sheme pri QM/MM simulacijah
ter tudi omogocéa vkljucitev klasiénih potencialnih funkcij in vecéskalnih
simulacijskih pristopov, kot so grobo zrnato modeliranje, model elasti¢ne
mreze, Gaussianov mrezni model ter kombinacijo nastetih. MSCALE shema ima
tudi to prednost, da je enostavna za implementacijo. Ta novi pristop je vgrajen
v perturbacijske pristope za izradune prostih energij in Hessianove metode ter
uporablja periodi€énost in simetrijo sistema, kar omogo¢a natan€en izracun
tlaka. Uporabnost novega pristopa so pokazali na stirih primerih: (1) odstevalna
in standardna QM/MM metoda, (2) izraéun proste energije za primer veé
potencialnih funkcij, (3) vkljucitev tega modula v programa za molekularno
modeliranje, AMBER modul SANDER in TINKER, kar omogo¢a uporabo njihovih
potencialnih funkcij pri simulacijah s CHARMM-om in (4) dvojna uporaba, to je
vec¢skalno in vseatomsko uporabo pristopov analize po normalnih nacinih
nihanja. S tem pristopom so razvili tako nova matemati€na orodja za simulacije.
Ta ¢lanek je bil v drugem cetrtletju 2011 med desetimi najbolj branimi ¢lanki v
reviji J. Chem. Theory Comput.
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