
共价键：键长和键角



共价键：二面角和扭转角



非键相互作用：范德华力



非键相互作用：静电力



衍生相互作用：氢键、斥水作用



总的相互作用能

N2的计算标度是不可接受的



非键相互作用计算：Cutoff和
N i hb liNeighbour list

问 静电相 作 程的问题：静电相互作用是长程的！
Solution: Ewarld summation 



MD模拟需要指明Cutoff的大小MD模拟需要指明Cutoff的大小



确定力场参数：实验、量化计算、经验



数值方法求解牛顿方程



外界条件1：溶剂化效应



隐式溶剂模型


