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üMotywacja 

üMetoda Dynamiki Molekularnej

üMetodologia

üWyniki
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Wyniki eksperyment·w dowodzŃ

prawdziwoŜĺ teorii

Wyniki symulacji dowodzŃ

prawdziwoŜĺ teorii

Wyniki symulacji prowadzŃ 

do nowych koncepcji

TEORIA EKSPERY-

MENT

SYMULACJA

Teoria wyjaŜnia wyniki 

eksperyment·w

Symulacja prowadzi do 

prawdziwego eksperymentu

Symulacja czňŜciowo 

zastňpuje eksperyment



4

Biomolekularny nanopor do analizowania pojedynczych 

molekuğ RNA i DNA. Autorzy: Mark Akeson i David Deamer Przykğadowy projekt molekularnej skrzyni bieg·w. Autor: Mark Sims

Molekuğy metanu przepğywajŃce przez nanorurkň wňglowŃ. 

Autor: Scott Dougherty

Widok z symulacji komputerowej wirusa. Autor: Anton Arkhipov
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Weryfikacja ïproces, kt·ry ma za zadanie 

odpowiedzieĺ na pytanie czy badany model 

obliczeniowy zostağ poprawnie rozwiŃzany 

poprzez zawarte w programie symulujŃcym 

algorytmy

Walidacja ïproces, kt·ry ma za zadanie 

odpowiedzieĺ na pytanie w jakim stopniu 

model obliczeniowy jest reprezentacjŃ 

rzeczywistego
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üBrak opracowanych metod     

weryfikacji i walidacji dla metody 

Dynamiki Molekularnej

üPodstawowym problemem jest brak 

wynik·w eksperymentalnych 

w nanoïskali.
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üObliczanie siğ oddziağywaŒ 

miňdzyczŃsteczkowych

üWyznaczenie nowych poğoŨeŒ 

i pňd·w dla kaŨdej czŃstki

üGromadzenie danych do 

wyznaczenia wielkoŜci 

makroskopowych
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Obliczanie siğ:
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zasiňgu typu van der 

Waalsa
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oddziağywania 

pochodzenia 

kulombowskiego 

(elektrostatyczne)

Fiïsiğa dziağajŃca na molekuğň i; Mi ïmasa molekuğy i; 

Ri ïpoğoŨenie Ŝrodka masy molekuğy i; ɤi ïprňdkoŜĺ obrotowa molekuğy i;

Iiïtensor momentu bezwğadnoŜci molekuğy i ; Niïmoment obrotowy molekuğy i;

miŬïmasa atomu Ŭmolekuğy i; riŬïpoğoŨenie atomu Ŭmolekuğy i; 

fiŬïsiğa dziağajŃca na atom Ŭmolekuğy i

R·wnania ruchu:
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Dynamika Molekularna

Przypisywanie wsp·ğrzňdnych 
poczŃtkowych dla molekuğ na 

podstawie jednego 
z modeli sieci krystalicznych 
oraz nadanie im prňdkoŜci 

zgodnie 
z rozkğadem Maxwella-

Boltzmana

Punkt startowy

symulacji

Obliczenie sumy siğ 

oddziağujŃcych na kaŨdŃ 

z molekuğ:

Obliczanie siğ

Obliczenie  statycznych 

i termodynamicznych parametr·w 

systemu:

energie, temperatury, ciŜnienia...

jeŜli zachodzi potrzeba:

zapamiňtanie w: 

<pliku trajektorii>

poğoŨeŒ  i prňdkoŜci

Dane wyjŜciowe

Na koŒcu obiegu:

Zapamiňtanie 

w <pliku danych>

zespoğu Ŝrednich i bğňd·w

Integralne r·wnania ruchu 

Newtona dla kaŨdej molekuğy

RozwiŃzanie r·wnaŒ

Wyznaczenie nowych poğoŨeŒ oraz  

prňdkoŜci dla kaŨdej molekuğy:

Ruch czŃstek

Pňtla MD powtarzana 

w kaŨdym kroku 

czasowym
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Etapy symulacji ukğadu 

molekularnego:

ü Inicjowanie ukğadu 

molekularnego

ü Etap r·wnowaŨenia 

ukğadu molekularnego

ü Etap realizacji
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Wstňpne badania pokazujŃ, Ũe wpğyw na jakoŜĺ 

wynik·w majŃ:

ü JakoŜĺ modelu ïwyb·r odpowiedniego modelu molekularnego, 

ü Wyb·r algorytmu realizujŃcego r·wnania ruchu oraz kroku czasowego

ü Czas doprowadzania ukğadu do stanu r·wnowagi termodynamicznej 

oraz wyb·r metody termostatowania;

ü DokğadnoŜĺ realizacji oddziağywaŒ miňdzyatomowych (siğ) ïdob·r 

funkcjonalnej formy (rodzaj potencjağu oraz dob·r promienia obciňcia 

potencjağu Ărcò; 

ü Dob·r odpowiedniego algorytmu wyboru molekuğ do oddziağywaŒ 

miňdzy -molekularnych oraz ustawienie jego parametr·w;

ü JakoŜĺ programu symulacyjnego;
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W oparciu o oprogramowanie  MOLDY dotyczŃce symulacji 

nanoprzepğyw·wwody w kanağach rzeczywistych: kwarcowym  

i miedzianym (A. Kucaba-Piňtal) przeprowadzono badania

Symulacja oddziağywaŒ w pojedynczej kom·rce. 
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Modele geometryczne molekuğy wody Elementarny krysztağ miedzi (14 atom·w 

miedzi)

l1ïodlegğoŜĺ ğadunk·w q1 od atomu tlenu;

l2ïodlegğoŜĺ ğadunk·w q2 od atomu tlenu;

ʙïstağa potencjağu Lennarda Jonesa

ūïkŃt pomiňdzy ğadunkami q2

ŪïkŃt pomiňdzy ğadunkami q1
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Termostat Noseô ïHoovera (modyfikacja r·wnaŒ ruchu):
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Fiïsiğa dziağajŃca na molekuğň i; Ni ïmoment obrotowy molekuğy i;

Ri ïpoğoŨenie Ŝrodka masy molekuğy i; ɤi ïprňdkoŜĺ obrotowa molekuğy i;

Mi ïmasa molekuğy i; Iiïtensor momentu bezwğadnoŜci molekuğy i;

Termostat Gaussa:

Skalowanie prňdkoŜci:

t - aktualna temperatura; T ïpoŨŃdana temperatura; Q ïfikcyjna masa rezerwuaru cieplnego; g ïstopieŒ swobody

T ïpoŨŃdana temperatura;

g ïstopieŒ swobody;

K ïenergia kinetyczna
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üczas pracy procesora => duŨy krok 

czasowy (niedokğadnoŜci, niestabilnoŜĺ systemu)

üokres drgania czŃstki => ograniczenie 

kroku czasowego(krok czasowy ma pozwoliĺ na obliczenie 
kilku wartoŜci poŜrednich takiego drgania ïim mniejszy tym 

dokğadniejsze przybliŨenie rzeczywistej trajektorii)

gdzie  r(t), v(t), a(t) to odpowiednio poğoŨenie, prňdkoŜĺ i przyspieszenie atomu w chwili t

r(t+ʙt)to poğoŨenie atomu po czasie  ʙt

. 
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DuŨy krok 

czasowy

Mağy krok 

czasowy



W symulacjach  wykorzystujŃcych MD zğoŨonoŜĺ obliczeniowa jest 

kluczowym problemem (ustalenie poğoŨeŒ molekuğ, obliczenie 

oddziağywaŒ dla kaŨdej pary molekuğ) ïzğoŨonoŜĺ jest rzňdu O(N2).

rc
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Metody redukujŃce zğoŨonoŜĺ obliczeniowŃ w DM:
üWprowadzenie promienia obciňcia Ărcò:

üZastosowanie technik tworzŃcych listy molekuğ znajdujŃcych siň 

w odpowiednim wzajemnym poğoŨeniuïzğoŨonoŜĺ obliczeniowa 

dochodzi do rzňdu O(N).

Potencjağ Lennarda - Jonesa

Mniejszy rc
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