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КОМПЬЮТЕРНЫЕ МОДЕЛИ МОЛЕКУЛЯРНЫХ СИСТЕМ
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БИОПОЛИМЕРЫ В ВОДНОЙ СРЕДЕ

140 bp DNA

Коробка (~180A) с периодическими 
граничными условиями

0.2M р-р кофеина в воде

140 bp DNA +700 caf + 181730 wat = 570904 атомов



МЕТОД МОНТЕ-КАРЛО 
ПРОЦЕДУРА МЕТРОПОЛИСА

Metropolis N., et al / J.Chem.Phys. 21, 1087 (1953)

Взять конфигурацию 2, 

если либо Е2 < E1, либо

exp(-(Е2-E1)/(kbT)) > ξ ,

иначе – взять

конфигурацию 1 еще

раз.

ξ – случайное число, 

равномерно

распределенное на (0,1)

1

2



МОЛЕКУЛЯРНЫЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ В 
ПЕРИОДИЧЕСКИХ ГРАНИЧНЫХ УСЛОВИЯХ

•Дальнодействующие потенциалы: 
Послойное суммирование вкладов всех 
образов (сложность O(NlogN)).

•Короткодействующие потенциалы:  
взаимодействие с ближайшими соседями 
(сложность O(N)).



ДОМЕННАЯ ДЕКОМПОЗИЦИЯ

Распределение моделируемой 
системы по 12 процессорам

(3х2х2)
Схема межпроцессорных

коммуникаций

Heffelfinger & Lewitt / J. Comput. Chem. 17, 250 (1996)

МОДЕЛИ С КОРОТКОДЕЙСТВУЮЩИМИ ПОТЕНЦИАЛАМИ



ДОМЕННАЯ ДЕКОМПОЗИЦИЯ 
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Время, требуемое для изобарического расчета «водных кубов», 

расположенных в порядке возрастания их размера.

Количество силовых центров в моделируемых системах: 

от 36 980 (ребро куба - 6.5 нм) до 36 982 832 (ребро куба - 65 нм) 

Расчеты на суперкомпьютере «Ломоносов», МГУ



КОРОТКОДЕЙСТВУЮЩИЕ ПОТЕНЦИАЛЫ

∑∑











−+==

ji,
6

ij

ij

12
ij

ij

ij

ji

ji, r

B

r

A

r

qq

2

1
)(

2

1
)XE( ijru

r

Энергия взаимодействия одной 
частицы жидкости со всеми

остальными: 

∫
∞

⋅=
0

2
0 )()(4 drrrgrunE i π

∫∑
∞

≤

⋅+=
CCij RRr

iji drrrunruE 2
0 )(4)( π



ЭЛЕКТРИЧЕСКИЙ ПОТЕНЦИАЛ В ПГУ
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NpT МС-расчет модели с 2494 молекулами воды 
размер ребра ячейки ~ 42A, метод Эвальда
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ПОТЕНЦИАЛЫ ОГРАНИЧЕННОГО РАДИУСА 
ДЕЙСТВИЯ

Компактное сферически симметричное распределение заряда (облако).
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Электрический потенциал
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внутри облака:
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ВАРИАНТ 1
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NpT МС-расчет модели с 18562 молекулами воды SPC/E
размер ребра ячейки ~ 82A, Rc=14A
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ВАРИАНТ 2
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ВАРИАНТ 3
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NpT МС-расчет модели с 18562 молекулами воды SPC/E
размер ребра ячейки ~ 82A, Rc=14A



ПОЛИМЕРЫ И МЕТОД МОНТЕ-КАРЛО

∆∆∆∆Evb >> ∆∆∆∆Enb

Примененить потенциал, не являющийся квадратичной 

функцией, для расчета энергии деформации валентных 

связей и углов.

Проблема:

Возможное 

решение:
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Распределения длин валентных 
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