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Metoda dynamiki molekularnej (MD) -
wprowadznie

- jest to metoda obliczeniowa używana
do śledzenia położenia i prędkości
oddziałujących ze sobą atomów
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Skala czasowa

Skala czasowa interesujących nas procesów to mikro sekundy

1 μs = 0.000001 s

Zatem potrzebujemy:

~500 milionów kroków aby osiągnąć 1 μs

Sztywne wiązania → ~2 fs

Maksymalny krok czasowy jest ograniczony przez 
najszybszy ruch w układzie – drgania wiązania H – C

= 0.5 femto sekundy (0.0000000000000005 s)
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30 - merów

~60 tys. atomów
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~4mln atomów!

200 - merów
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> 600 – merów ?
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Woda jako medium ciągłe

εr = 80 

- eliminujemy obecność cząsteczek

wody a efekty związane z

obecnością rozpuszczalnika

uwzględniamy w inny sposób
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- stężenie jonów uwzględniamy

poprzez ekranowanie oddziaływań

elektrostatycznych
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- znaczne przyspieszenie obliczeń

Zalety Wady

- mniejsza dokładność

- nie uwzględniamy oddziaływań 
hydrofobowych

- brak wiązań wodorowych

- efekt porządany w przypadku symulacji 
związanych z określeniem konformacji 
makromolekuł

brak wpływu lepkości wody 

- efekt nieporządany gdy interesuje 
nas kinetyka procesu

- możliwość symulacji dużych 
makromolekuł w roztworach

- rozmiar układu jest nieskończony –
unikamy artefaktów związanych z 
periodycznością 

- brak możliwości obliczania 
niektórych parametrów, np. 
współczynnika dyfuzji.
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Konformacja cząsteczki chloreku poli-diallilo-
dimetylo-amoniowego (PDADMAC) – weryfikacja

Z. Adamczyk, K. Jamroży, P. Batys, A. Michna, J. Colloid Interface Sci. 435 (2014) 182-190
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pH = 5.8
I = 10-3 – 0.1 [mol/݀݉ଷ]



Konformacja cząsteczki PDADMACu – weryfikacja

Z. Adamczyk, K. Jamroży, P. Batys, A. Michna, J. Colloid Interface Sci. 435 (2014) 182-190

Program obliczeniowy – NAMD 2.9 - wsparcie architektury CUDA
- model ciągły rozpuszczalnika 

pozwalający na uwzględnienie 
stężenia jonów

Ilość monomerów – 625
Efektywny stopień jonizacji – 13%

Pole siłowe – CHARMM27

Temperatura – 298 K

Krok czasowy – 1.5 fs

Zasięg oddziaływań elektrostatycznych:
90 [nm] dla I = 10-4 [mol/݀݉ଷ]
30 [nm] dla I = 10-3 [mol/݀݉ଷ]
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I = 10-4 [mol/݀݉ଷ]

Z. Adamczyk, K. Jamroży, P. Batys, A. Michna, J. Colloid Interface Sci. 435 (2014) 182-190

Konformacja cząsteczki PDADMACu – weryfikacja

LS = 263 [nm]

LC = 230 [nm]

LE = 230 [nm]

I = 10-3 [mol/݀݉ଷ]
LS = 208 [nm]

LC = 181 [nm]

LE = 190 [nm]

dC = 0.85 [nm]

Pomiary lepkości
granicznej
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Dynamika gruboziarnista

medium ciągłe

LUB
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- ilość atomów znacznie maleje

- krok czasowy wynosi 20 – 40 fs

Dynamika gruboziarnista

Zalety

Wady

- trudna parametryzacja

500 atomów
20 ziaren

- mniejsza dokładność
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