MUC LUC

LOT NOI PAU
Chuong 1 CO SO CUA QUA TRINH MO PHONG

1.1.
1.2.
1.3.
1.4.
1.5.
1.6.
1.7.
1.8.
1.9.

B4n chit ca qué trinh md phéng trén m4y tinh
Hé thdng, md hinh va qud trinh mo6 phdng

Céc budc ti€n hanh qud trinh md phdng

Uu di€m va han ch& ctia mo6 phdng

Thiét k€ mot program dé mod phdng

Céc chi ti€t k§ thuit ciia qué trinh mo phdng

2 2. A A ~ o, A [N A . N R e
Céc khdi niém co ban v€ cu tric ctia vat liéu 16ng, vo dinh hinh va tinh thé

—_— 00 N 9 W

1
13
14
16
24

Céc phuong phdp tinh todn c8 dién va cic phuong phdp md phdng — tinh todn lugng tir 33

Tuong quan kich thugc - thdi gian - phuong phdp mé phdng
Tai liéu tham khdo chuong 1

34
36

Chuong 2 MOT SO PHUGNG PHAP MO PHONG CO PIEN DUNG TRONG VAT LY37

2.1.
2.2.
2.3.

Phuong phap Metropolis Monte-Carlo c6 dién
Phuong phap dong Ivc hoc phan ti ¢§ dién
Gidi thiéu phan mém Lammps

Tai liéu tham khdo chuong 2

Chuiong 3 CAC PHUONG PHAP MO PHONG - TINH TOAN LUONG TU

3.1.
3.2.
3.3.
34.

Téng quan vé cdc phuong phdp tinh tif cic nguyén 1y ban dau
Phuong phdp HARTREE-FOCK

Phuong phap DFT

Phuong phdp dong luc hoc phin tif sit dung nguyén ly ban dau
Tai liéu tham khdo chuong 3

Chuiong 4 MO PHONG CAC HE PON GIAN PON NGUYEN TU

4.1.
4.2.
4.3.
4.4.
4.5.
4.6.
4.7.

Céc khii niém cd ban

Mot s6 hé c6 tuong tdc don gidn thudng dung

Nhitng van dé thudng dugc khdo sit khi dung hé don gidn don nguyén ti

M0 phdng ciu triic va céc tinh chit nhiét dong hoc clia chat 16ng va vd dinh hinh
Mb phdng hién tugng tinh thé héa

Mo phdéng hién tugng néng chay

Mb phdng hién tugng chuyén pha tir 16ng sang vo dinh hinh

37
46
50
53

94
54
63
65

74

76
76
78
87
87
96
102
115



Tai liéu tham khdo chuong 4

Chuong 5 MO PHONG VAT LIEU KHOI, VAT LIEU CO KICH THUGC NANO

5.1.

5.2.
5.3.
54.

VA VAT LIEU HAI CHIEU
biéu kién bién diing trong md phdéng vat liéu khéi, vat liu c6 kich thude nano
va vat liéu hai chiéu (2D)
Mb phéng vat liéu khdi
M6 phdng mang mdng, hat nano
Mb phdng vat liéu mot 16p nguyén tif (vat liéu hai chiéu)

Tai liéu tham khdo chuong 5

Chuong 6 MO PHONG PROTEIN

6.1.
6.2.
6.3.
6.4.

Téng quan

Thé tuong tic

Céc thuit todn cd ban

Céac phuong phép tinh ning lugng tu do
Tai liéu tham khédo chuong 6

Chuong 7 GIGI THIEU VE CAC PHAN MEM MO PHONG PROTEIN BANG

PHUGNG PHAP PONG LUC HOC PHAN TU CO BPIEN VA CAC PHAN MEM

XU LY DU LIEU
7.1. Mo phdng dong luc hoc phan ti ¢8 dién tng dung cho protein va cic hé sinh hoc
7.2. Céc phAn mém md phdng ddng luc hoc phin tir c§ dién phd bién
7.3. Cdc phin mém x{t ly dit liéu m6 phdng
7.4. Gi6i thieu phan mém Gromacs
Tai liéu tham khdo chuong 7
PHU LUC

Phuy Iuc 1 Nhitng phAn mém md phdng stt dung cdc nguyén 1y ban dau

Phuy lyc 2 Nhitng thut ngit ti€ng Anh thong dung

120

122

122
124
152
155
170

174
174
182
206
214
224

226
226
227
230
230
257

258

258
268



