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Metoda dynamiki molekularnej (MD) -
wprowadznie

- jest to metoda obliczeniowa uzywana
do sledzenia potozenia 1 predkosci
oddziatujacych ze soba atomow
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Pole silowe F; = —VVz (P, s )

Wiazanie Katy Katy torsyjne
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Energia elektrostatyczna




Skala czasowa

Maksymalny krok czasowy jest ograniczony przez W

najszybszy ruch w ukladzie — drgania wiazania H - C b -

= 0.5 femto sekundy (0.0000000000000005 s) Vv
Sztywne wiazania — ~2 fs

Skala czasowa interesujacych nas procesow to mikro sekundy

1 us = 0.000001 s
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Zatem potrzebujemy:
~500 milionow krokow aby osiagnac 1 us
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~00 tys. atomow
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200 - merow

~4mln atomow!
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> 600 - merow ?
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Woda jako medium ciagle

eliminujemy obecnosSc czasteczek
wody a efekty zwiazane z
obecnoscia rozpuszczalnika

uwzgledniamy w inny sposob

stezenie  jonow  uwzgledniamy

poprzez ekranowanie oddzialtywan

elektrostatycznych
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Zalety Wady

- znaczne przyspieszenie obliczen - mniejsza dokladnos¢

brak wplywu lepkosci wody

- efekt porzadany w przypadku symulacji - efekt nieporzadany gdy interesuje
zwiazanych z okresleniem konformacji nas kinetyka procesu
makromolekut

- nie uwzgledniamy oddzialywan
- rozmiar ukladu jest nieskonczony - hydrofobowych
unikamy artefaktow zwiazanych z
periodycznoscia - brak wigzan wodorowych
- mozliwos¢ symulacji duzych - brak mozliwosci obliczania
makromolekul w roztworach niektérych parametréw, np.

wspotczynnika dyfuzji.
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Konformacja czasteczki chloreku poli-diallilo-
dimetylo-amoniowego (PDADMAC) - weryfikacja

I=10"*=10"3 [mol/dm?]

+
N CI
/N )
$rednia masa molowa = 1.01 x 10° [g/mol]
) N, =625
masa molowa pojedynczego meru = 161.67 [g/mol]
pH = 5.8
I=103-0.1 [mol/dm?3]
. : . kT
Wspolczynnik dyfuzji N, = 6.25 x 107 —p,
(Pomiary DLS) D . N,
D =13 x 1077 [cm?/s] ) () =N—=0.13
m

Mobilnosc elektroforetyczna
(pomiary mikroelektroforetyczne)

e = 4.2 [umcm/(V s)]

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



Konformacja czasteczki PDADMACu - weryfikacja

Program obliczeniowy — NAMD 2.9 - wsparcie architektury CUDA
- model ciagly rozpuszczalnika

pozwalajacy na uwzglednienie
stezenia jonow

Pole silowe - CHARMM27

[lo§¢ monomerow — 625

Efektywny stopien jonizacji — 13%

Zasieg oddzialtywan elektrostatycznych:

90 [nm] dla I= 10* [mol/dm?3]

30 [am] dla I = 103 [mol/dm?3] ——

Temperatura — 298 K Y e L l»” ¥ ¥y

Krok czasowy — 1.5 fs

Z. Adamczyk, K. Jamrozy, P. Batys, A. Michna, J. Colloid Interface Sci. 435 (2014) 182-190
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Konformacja czasteczki PDADMACu - weryfikacja

I= 10" [mol/dm?3]
Ls =263 [nm]

L-.= 230 [nm)]

Lz = 230 [nm]

I= 1073 [mol/dm?3]

Ls =208 [nm]

L-= 181 [nm]

Lz = 190 [nm]
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d. = 0.85 [nm]
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Dynamika gruboziarnista

LUB

medium ciagte
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Dynamika gruboziarnista

500 atomow
Zalety 20 ziaren

ilos¢ atomow znacznie maleje

krok czasowy wynosi 20 - 40 fs

Wady

trudna parametryzacja

mniejsza dokladnosc
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