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Opracowanie potencjalu typu ReaxFF z ladunkami niejawnymi do opisu oddzialywan w ukladach
organicznych

Symulacje komputerowe pozwalaja na nasladowanie i wyjasnianie zjawisk, ktore nie mogag by¢
badane eksperymentalnie. Na przyktad, niektore procesy sa tak szybkie, ze nie mozna ich zarejestrowaé
doswiadczalnie. Dynamika molekularna jest jednym z najlepszych narzedzi, ktore moga by¢ wykorzystane
do analizy takich zdarzen. Jednakze, w celu odtworzenia rzeczywistosci w symulacjach komputerowych
wymagana jest znajomos¢ oddziatywan wystepujacych migdzy atomami. Im lepszy opis tych oddziatywan
(zwany polem sitowym lub potencjatem), tym lepszy jest model komputerowy w odtwarzaniu
rzeczywistosci.

Jednym z najwazniejszych zagadnien wspoétczesnej chemii jest modelowanie reakcji chemicznych.
Jednym z najlepszych potencjalow stuzacych do tego celu jest ReaxFF. Potencjat ten ma wiele zalet, jednak
niepozbawiony jest rowniez i wad. Najwicksza wada tego potencjatu jest bardzo niewielka szybkos¢
obliczen, co drastycznie ogranicza rozmiary uktadow, ktéore mozna bada¢ w rozsagdnym czasie. Naszym
celem jest utworzenie nowej wersji tego potencjatu, ktéra begdzie znacznie szybsza. Przy okazji postaramy
si¢ naprawi¢ i inne jego problemy. Na przyktad, w obecnym potencjale ReaxFF atomy moga przenikaé przez
siebie, jesli ich energia kinetyczna jest wystarczajaco duza. Jest to zjawisko niewystepujace w przyrodzie
i ogranicza stosowalno$¢ potencjalu ReaxFF do opisu niskoenergetycznych zderzen. Jednak w naszym
$wiecie ogromna liczba zjawisk zachodzi z duzymi energiami. Zjawisk tych nie mozna opisa¢ przy uzyciu
obecnego potencjatu ReaxFF.

Aby przyspieszy¢ szybkos¢ obliczen zmienimy Sposob obliczania oddzialywan elektrostatycznych.
Zamiast wykonywania zmudnej procedury ustalania tadunkéw na wszystkich atomach w ukladzie oraz
bezposrednich  obliczen oddziatywan elektrostatycznych, wlaczymy niejawnie oddziatywania
elektrostatyczne do innych cztonéw liczacych sity i energie. Bedzie to prowadzi¢ do znacznego
przyspieszenia obliczen, poniewaz algorytmy zwigzane z tadunkami sg najbardziej czasochtonng cze$cig
obliczen. W celu eliminacji zjawiska przenikania atomow podczas zderzen przy wysokich energiach
wlaczymy do potencjatu barier¢ opisujaca poprawnie oddziatywania przy niewielkich odlegtosciach
miedzyatomowych.

Chcielibysmy utworzy¢ potencjat, ktory bedzie poprawnie opisywal interakcje miedzy szescioma
pierwiastkami, mianowicie weglem (C), wodorem (H), tlenem (O), azotem (N), siarka (S) i fosforem (P), co
pozwoli na modelowanie struktur i reakcji chemicznych zachodzacych w uktadach ztozonych z biomolekut.
Aby to zrobi¢, potagczymy wyniki oddzialywan migdzyatomowych uzyskane przez nas z obliczen kwantowo-
mechanicznych z opisem pseudo-empirycznym, w ktorym formuty analityczne dopasowane do wynikow
kwantowo-mechanicznych wykorzystane zostang do szybkiego przewidywania sit i energii wystepujacych
w uktadach wieloatomowych..

Nowy potencjat pozwoli np. na badanie oddziatywan pomigdzy wysokoenergetycznymi pociskami
i probkami organicznymi, a takze biologicznymi. Takie zjawisko nazywane jest rozpylaniem i jest podstawa
techniki analitycznej, zwanej spektroskopia masowa jonow wtornych (SIMS). Metoda SIMS pozwala na
trojwymiarowe obrazowanie chemiczne probek. Na przyktad, przy jej pomocy mozna wykrywac, w ktorych
czesciach komorek wchtaniany jest lek, co moze by¢ wykorzystane do szybszego opracowania nowych
lekarstw. Jednakze, ze wzgledu na brak odpowiedniego pola sitowego, ktore pozwolitoby na opis
oddziatywan w takich uktadach, wcigz nie jest zrozumiate, w jaki sposob dziata SIMS, zwlaszcza, gdy jest
stosowany do badania probek biologicznych i organicznych. Nasze badania umozliwia modelowanie
procesow zachodzacych w takich uktadach. Moze to prowadzi¢ do opracowania bardziej skutecznych
instrumentow analitycznych o lepszej rozdzielczo$ci, co pozwoli na obrazowanie mniejszych systemow
z wigksza precyzja.



