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Computergestützte Strukturbiologie
(Strukturelle Bioinformatik)

MD Algorithmen

Sommersemester 2009

Peter Güntert

MD Algorithmen

• Energieminimierung
• Integration der Bewegungsgleichungen
• Temperaturkontrolle
• Druckkontrolle• Druckkontrolle
• Periodische Randbedingungen
• Zwangsbedingungen: SHAKE

Energieflächen Lokale Minima, globales Minimum

Energieminimierungsalgorithmen

• Ohne Ableitungen
• Mit Gradienten:

- Steilster Abstieg (steepest descent)
- konjugierte Gradienten (conjugate gradients)j g ( j g g )

• Mit zweiter Ableitung: Newton-Raphson Methode

Simplex Algorithmus
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Simplex Algorithmus Eindimensionale Minimierung

Fig. 5.8: The minimum in a line search may be found more 
effectively by fitting an analytical function such as a quadratic to 
the initial set of three points (1,2 and 3). A better estimate of the 
minimum can then be found by fitting a new function to the points 
1, 2 and 4 and finding its minimum.

Energieminimierung: Steepest descent Konjugierte Gradientenmethode

Taylor Reihenentwicklung
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Verlet Algorithmus



09/05/28

3

Leap-frog Algorithmus Velocity Verlet Algorithmus

Beemans Algorithmus Gear Predictor-Corrector Algorithmen

Energie-
fluktuation Zeitschrittlänge
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Energieerhaltung Temperatur

Momentane Temperatur T(t):
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N = Anzahl Freiheitsgrade (N = 3n), n = Anzahl Atome

Methoden fur MD Simulation bei konstanter Temperatur:
• (strikt) konstante kinetische Energie und Temperatur
• erweitertes System mit zusätzlichem Freiheitsgrad
• schwache Kopplung an ein Wärmebad

Druck

Druck = Kraft pro Flächeneinheit auf die Wände des Systems
Aber: bei periodischen Randbedingungen keine Wand vorhanden 
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P = Druck, V = Volumen

Methoden fur MD Simulation bei konstantem Druck:
• (strikt) konstanter Druck
• erweitertes System mit zusätzlichem Freiheitsgrad
• schwache Kopplung
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Periodische Randbedingungen

Periodische Randbedingungen Literatur 

• Andrew R. Leach: Molecular Modellling, 
Principles and Applications, Prentice Hall, 2001.

• M. P. Allen & D. J. Tildesley: Computer 
Simulation of Liquids, Clarendon Press, 1987.

• Tamar Schlick: Molecular Modeling and 
Simulation, Springer, 2006.
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Vorlesungsunterlagen

www.bpc.uni-frankfurt.de/guentert/wiki/www.bpc.uni frankfurt.de/guentert/wiki/  
→ Teaching 
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