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Раздел: Введение

УравнениеШредингера
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В молекулярной механике где апроксимируем электронную

плотность уравнениями класической физики.

F = m
∂2r

∂t2

Осталось придумать как следить за эволюцией системы во

времени.
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Раздел: Введение

Простое уравнение силового поля (СП)
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Раздел: Молекулярная динамика

Молекулярная динамика
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атом
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Раздел: Молекулярная динамика

Алгоритмы интегратора

В принципе, угадать будущие координаты не просто.

Ряд Тейлора:

r(t+ δt) = r(t) + δtv(t) +
1

2
δt2a(t) +

1

6
δt3b(t) . . .

Алгоритм Верле:

r(t+ δt) = r(t) + δtv(t) +
1

2
δt2a(t)

r(t− δt) = r(t)− δtv(t) +
1

2
δt2a(t)

↓

r(t+ δt) = 2r(t)− r(t− δt) + δt2a(t)
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Раздел: Молекулярная динамика

Интегратор leap-frog

Leap-frog самый быстрый вариант алгоритма Верле:

r(t+ δt) = r(t)− δtv(t+
1

2
δt)
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2
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Тогда скорость в момнет t:
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Раздел: Молекулярная динамика

Периодические граничные условия

МД поли-аланина показала искусственную стабилизацию альфа

спирали, при использовании маленькой ячейки.
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Раздел: Молекулярная динамика

Периодические граничные условия
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Раздел: Молекулярная динамика

Сферические граничные условия

Бывают системы, для которых применение периодических

граничных условий неудобно:

• Капли жидкости

• Ван-дер-Ваальсовы кластеры

• Гетерогенные системы при неравновесии

• Моделирование в вакууме
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Раздел: Молекулярная динамика

Список соседей

• Основная тяжесть счёта состоит в вычислении

нековалентных взаимодействий.

• Применение обрезания непринципиально меняет скорость

счёта, посчитать расстояние— это почти посчитать энергию

• В моделировании жидкостей окружение атома

незначительно меняется в течение 10-20 шагов.
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Раздел: Молекулярная динамика

Производительность

Система из 80000 атомов, компьютер Core2Quad:

Скорость: 24 шага/сек

Время наблюдения за системой: 1 мкс

Число шагов: 5*108

Длина шага: 2 фс.

Время симуляции: 5*108/24 сек

24000 часов

1000

суток

около 3 лет

Кластер (96 процессоров) примерно 25 дней, можно до 2000

процессоров.
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Раздел: Молекулярная динамика

Ограничения быстрых колебаний

Частота колебаний С-H, N-H,O-H связей ограничивает временной

шаг МД в 1 фс.

Начальные

координаты

Координаты после

одного шага МД

После применения

Shake.

Shake - алгоритм
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Раздел: Молекулярная динамика

Увеличение шага интегратора МД

• Можно присвоить атому водорода массу 2 а.е. При этом

отняв 1 от тяжелого атома-соседа.

• Использовать специальные конструкции. Dummies.

Dummies.
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Раздел: Молекулярная динамика

Конструкции атомов-пустышек в GROMACS
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Атомы - пустышки

Реальные атомы, входящие в конструкцию

Используя атомы-пустышки, можно увеличить шаг до 5-7 фс.
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Раздел: Температура и давление

Температура

При МД часто происходит релаксация структуры и появляется

излишек кинетической энергии.

ENV T =
3

2
NkbT

Самый простой способ сохранить температуру — это

масштабирование скоростей

∂T

∂t
=

T0 − T

τ
λ =

[
1 +

nTC∆t

τT

{
T0

T (t− 1
2∆t)

− 1

}]1/2
Кроме масштабирующих термостатов, существуют

столкновительные термостаты и термостаты с дополнительной

степенью свободы.

Головин А.В. (МГУ) Осень, 2012 16 / 30



msu-logo.png

Раздел: Температура и давление

Контроль давления в системе

Баростат Берендсена
∂P
∂t

=
P0 − P

τp
,

Баростат Паринелло-Рахмана

∂b2

∂t2
= VW−1b′−1 (P − Pref) .

b - матрица веткров ячейки

V - объём

W - матрица параметров определяющих силу сопряжения
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Раздел: Температура и давление

Методология подготовки системы для МД

Построение топологии молекулы на основе координат т.е.

перечисление связей углов и тд.

Выбор формы и размера ячейки

Минимизация энергии структуры в вакууме методы: steep, CG,

l-bfgs

Добавление растворителя и ионов в ячейку

"Утряска" воды и ионов вокруг неподвижной молекулы
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Раздел: Растворитель в МД

Добавление воды в ячейку
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Раздел: Растворитель в МД

Молекулярная динамика и неявный растворитель

• Часто явно заданный растворитель, т. е. молекулы воды

заменяют потенциалами.

• Методы на основе поверхности доступной растворителю.

∆Gsolv =
∑
i

σiASAi

• Метод Пуассона-Больцмана и его производные
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Раздел: Растворитель в МД

Молекулярная динамика и неявный растворитель

Метод Пуассона-Больцмана точен, но технически очень сложен

для счёта.
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Раздел: Растворитель в МД

Молекулярная динамика и неявный растворитель

Основные недостатки неявного растворителя:

• PB и GB учитывают в основном электростатическую

составляющую.

• Гидрофобный эффект не учитывается.

• Вязкость как результат столкновений и скоростей не

рассчитывается и не учитывается.

• Водородные связи воды с объектом интереса не могут быть

учтены.

• Исчезает возможность учёта водных мостиков.
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Раздел: Особености

Конформации в молекулярной динамике

Обычная молекулярная динамика это тепловое движение

молекулы.

• Основной компонент такого движения это высокочастотные

гармонические колебания атомов.

• Интерес представляют низкочастотные движения больших

частей молекулы.

• Экстракция таких движений проводят с помощьюФурье

преобразований.

• Низкочастотные колебания молекулы называют основной

или существенной динамикой
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Раздел: Особености

Моделирование амфифильных молекул

Амфифильные молекулы: фосфолипиды, гликолипиды и т.д.

• Ключевая особенность - образование разных фаз

• Возможно образование разных жидко-кристаллических фаз

с выраженным порядком вдоль плоскости фазы.

• Параметр порядка

• Нередко используют контроль площади поверхности через

поверхностное натяжение.

• К большим системам применяют крупно-зернистое

моделирование.
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Раздел: Особености

Гибридное QM/ММ моделирование

• Основная идея: разделить большую систему на квантовую и

молекулярную части.

• Электростатическое окружение из ММ части чувствуется QM

частью.

• ММ часть принимает силы из QM части и соответственно

адаптируется.
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Раздел: Особености

Гибридное QM/ММ моделирование

Простейший Гамильтониан для QM/MM системы:
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Раздел: Особености

Гибридное QM/ММ моделирование

• Атомы связки

• Специальные орбитали
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Раздел: Особености

Длина траектории МД

Головин А.В. (МГУ) Осень, 2012 28 / 30



msu-logo.png

Раздел: Особености

Метод обмена репликами (REMD)

• Основная идея: запустить параллельно несколько счётов с

разными температурами.

• Если разница между температурами не большая, то

гистограммы распределения энергии должны пересекаться.

• Мыможем выбрать правило когда производить обмен

конформациями.

• Если мы проводим обмен когда потенциальная энергия

одной из реплик ниже чем других, то это похоже на

моделирование отжига.

• Такой подход часто используется для моделирования

самосборки.
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Раздел: Особености

Вопросы?
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