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1.利用利用plumed计算并算并输出出简单的的
collective variables

这里有两种方法，一种是直接利用PWmat和plumed的接口，一种是直接利用plumed driver，但

这需要额外安装plumed。

1.1利用利用PWmat和和plumed的接口的接口

（1）准备进行MD所需的atom.config, etot.input以及IN.MDOPT。并且需要在etot.input中

加入IN.MDOPT=T，并在IN.MDOPT文件内加入MD_USE_PLUMED=T。

此处MD_DETAIL需要根据自身需要进行更改，详情可以参考PWmat手册

（2）准备plumed.input（注意并非plumed.dat，但两者格式相同）
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（图中的__FILL__需要根据计算需求填写）其中每一行的可以叫做action，每一行的action的结
构包含 定义的变量名+action名称+作用在哪些atom上+action相应的keywords和options(每一个

action的keywords和options都不一定的相同，实际使用时需要参考Plumed手册) PRINT命令可

以将写在ARG后面的action的信息写在FILE指定的文件内，STRIDE指的是每间隔多少步输出一
次这些信息.

（3）调用PWmat

1.2 利用利用plumed driver

（1）准备需要分析的MOVEMENT，通过$convert_from_config.x MOVEMENT将其转换成
plumed能读取的*.xyz格式

（2）准备plumed的输入文件plumed.dat



（3）通过$plumed driver --plumed plumed.dat --ixyz MOVEMENT.xyz --box a1,a2,a3

(a1,a2,a3是晶格常数，需要用逗号隔开，单位为angstrom)运行plumed。计算结果将会被
储存在COLVAR文件内

2.利用利用plumed计算均方根偏移（算均方根偏移（RMSD））

这里有两种方法，一种是直接利用PWmat和plumed的接口，一种是直接利用plumed driver，但

这需要额外安装plumed。

2.1利用利用PWmat和和plumed的接口的接口

（1）准备进行MD所需的atom.config, etot.input以及IN.MDOPT。并且需要在etot.input中

加入IN.MDOPT=T，并在IN.MDOPT文件内加入MD_USE_PLUMED=T。

此处MD_DETAIL需要根据自身需要进行更改，详情可以参考PWmat手册

（2）准备plumed.input（注意并非plumed.dat，但两者格式相同）

值得注意的是这里需要额外准备一个pdb格式的文件，里面需要包括计算RMSD时作为参考结构
的结构信息（仅包括你需要计算的原子的信息），可以添加的参数如下



pdb文件格式说明（注意这里是数字表示的是列）

（3）调用PWmat

2.2 利用利用plumed driver

（1）准备需要分析的MOVEMENT，通过$convert_from_config.x MOVEMENT将其转换成
plumed能读取的*.xyz格式

（2）准备plumed的输入文件plumed.dat

（3）通过$plumed driver --plumed plumed.dat --ixyz MOVEMENT.xyz --timestep 0.001 --

length-units A --box a1,a2,a3 (a1,a2,a3是晶格常数，需要用逗号隔开，单位为angstrom)运

行plumed



计算完成，得到的结果将会被存储在rmsd.dat文件内

3.利用利用plumed进行行metadynamic

（1）准备atom.config，etot.input以及IN.MDOPT。并且需要在etot.input中加入

IN.MDOPT=T，并在IN.MDOPT文件内加入MD_USE_PLUMED=T。

此处MD_DETAIL需要根据自身需要进行更改，详情可以参考PWmat手册

（2）准备plumed的输入文件plumed.input(注意这里和之前的名称不一样，但两者格式相
同)



plumed.input

在这个输入文件里，我们定义了两个集合变量phi和psi。在示例中我们将其定义为几个原子构建
成的扭转角，在实际使用中可以替换为其他的集合变量（collective variables）。

然后我们添加了一行命令METAD表示在MD过程中会添加这一行参数的偏置势。

值得注意的是，在plumed.input中的参数的单位如果没有声明的情况下都是能量:kJ/mol, 长
度:nm, 时间:ps。如果想要更改的话需要通过参数UNITS来更改。 ARG选择之前的集合变量，
这里可以选之前定义的其中一个或者两个都选（用逗号分割，即ARG=psi,phi，其他选项亦
然）； SIGMA为公式中的σi,高斯展宽（注意：这里图中的参数都是示例，需要根据自身需求进

行调整）； PACE表示经过多少次MD步数沉积高斯函数； HEIGHT表示了这个高斯函数初始的
高度，提高的话可以加快高斯势的累加，但太高也会导致其他问题； BIAFACTOR只用于well

tempered metadynamic，使用时注意还需要同时设置温度temp； FILES存储了高斯函数的文
件； GRID_*是存储高斯函数的grid的信息

除了METAD之外，还可以通过RESTRAINT方法来对CV做一些简单的限制

其中ai是restraint施加的位置，可以通过参数AT来设定施加一个在ki是为正时将CV限制在ai处的

势能。以下图为例

图中示例让PLUMED限制了两个键长d1,d2在1nm和1.5nm处，KAPPA为例中势能二次项的系
数，值得注意的是不同的CV需要各自指定KAPPA，同理还有一次项的斜率参数SLOPE。



除了把CV限制在一个位置之外，还可以用参数UPPER_WALLS/LOWER_WALLS设定一个上限
一个下限，用势能墙将CV限定在一定的范围内。

其中ai是上限（下限）所在的位置。

上图的示例中将d1限制在0.0nm ~ 1.0nm的范围内，将d2限制在了1.0nm ~ 1.5nm的范围内；
KAPPA是墙的力常数，公式中的ki；EXP是公式中的e；EPS是公式中的si；OFFSET是公式中

的oi。

如果需要续算算，需要1.修改etot.input中的MD_DETAIL的第一个MD方法，例如:若之前为
MD_DETAIL= 2 50000 1 300 300，则需要更改为MD_DETAIL= 22 50000 1 300 300；

2.修改plumed.input，在第一行写下参数RESTART，plumed.input续算的结果才会续写在之前的
COLVAR内，如下所示

更多参数可以参考plumed手册

（3）调用PWmat进行分子动力学

在计算结束之后可以检查计算得到的文件HILLS以及COLVAR内是否有相应内容

（4）计算相应集合变量的自由能曲线

通过plumed的命令

$plumed sum_hills --hills HILLS

https://www.plumed.org/doc-v2.6/user-doc/html/_m_e_t_a_d.html


可以得到一个文件fes.dat，其中就存储了自由能的曲线。

fes.dat

如果想看看收敛的情况，可以通过添加--stride来实现间隔多少个高斯沉积的步骤计算一次自由
能，即

$plumed sum_hills --hills HILLS --stride 20 --mintozero



间隔20步绘制一次自由能曲线

更多细节可以参考plumed手册

4.PLUMED安装安装

该步骤仅为额外需要使用PLUMED其他功能的用户所必要，如仅需进行metadynamics等计算，
无需自行安装PLUMED。

(1) 从plumed官网下载plumed-src-2.6.1.tgz并放置在机器的某个文件夹内
(2) $tar -zxvf plumed-src-2.6.1.tgz将压缩包解压至当前文件夹,并cd进去该文件夹
(3) ./configure调用当前文件夹下的configure脚本，准备Makefile文件

(4) 等待上一步成功结束后输入指令make,等待编译完成

https://www.plumed.org/doc-v2.6/user-doc/html/sum_hills.html
https://www.plumed.org/download
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