
Кар-Паринело

Молекулна динамика





Кинетична енергия на 

невзаимодействащи си атоми

Външен потенциал

Потенциал на Хартри

Обменно-корелационен функционал



Чрез унитарно преобразование уравнението може да се 

приведе в канонична форма

Сили действащи на орбиталите



Борн-Опенхаймер молекулна динамика



Сили действаши на ядрата

При опимизирани орбитали



Кар-Паринело молекулна динамика

Уравненията за движение



Фиктивна маса

Запазваща се величина
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Моделът работи добре, ако

Кинетичната енергия на 

електроните е пренебрежима в 

сравнение с масите на атомите

Пълната енергия на системата

Състоянието на системата се 

пропагира адиабатно в тъник слой 

над потенциалната повурхнина

Възможности:

Големина на системата – от няколко стотици до няколко 

хиляди атома

Времева стъпка ~0.1 fs

Продължителност на симулацията – няколко десетки ps



Сили действащи на орбиталите

Сили действащи на атомните 

ядра



Обем на клетката

Периодични гранични условия

Скалиране на координатите



Плоски вълни. Образуват ортонормиран базис

Периодична функция може да бъде представена по 

следния начин



Потенциал на Кон-Шан

Орбиталите могат да се представят като













Structure factor of an atom





Високочестотните компоненти са с млаки амплитуди





Velocity Verlet integration algorithm



Изисквания за ортогоналност

Итеративна процедура за решаване на последното уравнение





Pseudopotentials

The norm–conserving pseudopotential approach provides an

effective and reliable means for performing calculations on complex

molecular, liquid and solid state systems using plane wave basis

sets. In this approach only the chemically active valence electrons

are dealt with explicitely. The inert core electrons are eliminated

within the frozen– core approximation, being considered together with

the nuclei as rigid non–polarizable ion cores. In turn, all electrostatic

and quantum–mechanical interactions of the valence electrons with

the cores, as the nuclear Coulomb attraction screened by the core

electrons, Pauli repulsion and exchange and correlation between

core and valence electrons, are accounted for by angular momentum

dependent pseudopotentials.







Квантово-Класически Методи

Подходящи за описание на:

Реакции в разтвор

Ендимни реакции

Разделяне на посистеми:

QM – активните центрове

ММ – обкръжаващата ги среда

QM/MM хибриден модел:

Компромис между бързина и точност

Реалистичност на модела

Взаимодеиствията в QM 

частта – QM хамилтониан

Взаимодеиствията в ММ частта – ММ силово поле

QM/MM – преходна област --- силово поле и QM  хамилтониах ---

свързваши атоми и замразени орбитали, елекростатични 

взаимодействия – точкови заряди




