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3. 分子动力学模拟简介

GromacsGromacs
Logo

主要参考资料：

Molecular Dynamics Simulation - Michel Cuendet - EMBL 2008
Emppu Salonen Helsinki University of Technology



参考书目参考书目

Gromacs User Manual



2013诺贝尔化学奖：分子动力学模拟，多尺度
模型

Martin Karplus Michael Levitt Arieh Warshelp

量子力学

“发展了用于研究复杂化
学体系的多尺度模型”经

典
“这些在计算机上进行的
实验极大地加深了人们对

典
力
学 实验极大地加深了人们对

化学过程的认识”
学

连续介质模型



理论模型的作用

好的理论模型对于认识和预测实验现象作用巨大



例子：X射线衍射

DNA Structure,
1962 Nobel Prize in1962 Nobel Prize in 
Physiology or 
MedicineMedicine

R. MacKinnon, 2002 Nobel Prize in Chemistry

背后的理论化学模型：力场模型、结构优化



时间与空间尺度

所有模拟都是精度和计算可行性的折中



经典还是量子动力学





经典分子动力学模拟经典分子动力学模拟

薛定谔方程 牛顿方程薛定谔方程 牛顿方程

精确势能面 BOMD精确势能面
（量子化学） BOMD

近似势能面
（解析）

Classical MD

其它：QM/MM, non-adiabatic MD,…



经典分子动力学模拟的基本要素

如何描述分子如何描述分子

如何模拟外界条件如何模拟外界条件

相互作用相互作用
随时间演化



分子模型：质点、弹簧…


