A MOLEKULADINAMIKAI MODSZEREK SZISZTEMATIKUS
TARGYALASA: KLASSZIKUS DINAMIKA A PRIORI
KORREKCIOJA 1.

Klasszikus nuklearis trajektoriakat vizsgalunk az alapallapotu
elektronikus potencidlfeliileten. A potencidlfeliilet aktualis pontjait, €s
a sziikséges gradienseket a trajektoria mentén menet kdozben, ,,on-the-
fly” szamoljuk.

Ha a potencidlfeliiletet ab inici6 médszerekkel kezeljiik, ab
1nici6 molekuladinamikai médszerrdl beszéliink (AIMD).

A klasszikus nuklearis trajektoridkat haszndlo adiabatikus AIMD
modszerek két csoportba szokds osztidlyozni:

- Born-Oppenheimer Molekuladinamika (BOMD)
- Altalanositott Lagrange modszerek (ELMD)

BORN-OPPENHEIMER MD
— Born-Oppenheimer kozelités: atommagok mozgasa lassu az
elektronokhoz képest, igy az utdbbiak (pontosabban az
elektronikus hullamfiiggvény) pillanatszeriien adaptalédnak
az Uj magkonfiguracidhoz.
— Born-Oppenheimer kozelités kvazi kovetkezménye:
1. nincs 1dofiiggd Schrodinger-egyenlet
2. az elektronikus és a nukledris valtozok szét vannak

csatolva

Mozgasegyenletei:

M, R,(t)=-V,{w,|H|w,) 3/1)

7

€S

Hoy, = Ey, (3/2)



Menete:

R(ty) — Hoyy =EW, 5 -V, (W |H|¥,) , azaz a magokra hat6 erd

kiszdmoldsa — magok klasszikus propagaldsa — R (7))
Ertelmezése:

A klasszikus magok az elektronok altal 1étrehozott potencidlon
mozognak. A potencialt azonban nem kell ismerniink, az adott
magkonfiguracidhoz tartozo ¥ ismeretében szimuldcio kozben,
,,on-the-fly” szamolhat6 a potencidl €s az erd.

Mikor igaz?
(E, - E,)>> kT (azaz az alapallapot energidja kell6en tavol legyen a

gerjesztett allapotok energidjatol, és a klasszikus molekuldk sebessége
kicsi legyen ehhez a kiilonbséghez képest)

Megjegyz€s a mozgasegyenletekhez:

Az id6t6] fiiggetlen Schrodinger egyenlet, 0¥, = £, | csak
az egzakt hullamfiiggvényre igaz.

Kozelitd hullamfiiggvények esetén a nuklearis koordinatak
propagdldsa a MR, (==Y, {min<9”o |H “//0>} egyenlet szerint, a
variacios elv alkalmazdsaval torténik.

A hullamfiiggvénynek minden dinamikai 1€pésnél teljesen
konvergalnia kell. Egy elektron esetén ez a Hamilton-operator
matrixdnak diagonalizal4sat jelenti. Tobb-elektronos rendszerek
esetén nem keriilhetd el egy iterativ SCF tipusu eljaras, melynek
soran minden 1épés matrix diagonalizalassal jar. Ez idéigényes,
ezért hatranyos.



Példa 1.
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Born-Oppenheimer molecular-dynamics simulations of finite systems:
Structure and dynamics of (H,0),

Robert N. Barnett and Uzi Landman
School of Physics, Georgia Institute of Technology, Atlanta, Georgia 30332
(Received 28 January 1993)

A method for calculations of the ground-state energy and structure of finite systems and for
molecular-dynamics simulations of the evolution of the nuclei on the Born-Oppenheimer ground-state
electronic potential-energy surface is described. The method is based on local-spin-density functional
theory, using nonlocal pseudopotentials and a plane-wave basis set. Evaluations of Hamiltonian matrix
elements and the operations on the wave functions are performed using a dual-space representation. The
method, which does not involve a supercell, affords accurate efficient simulations of neutral or charged
finite systems which possess, or may develop, multipole moments. Since the ground-state electronic en-
ergy and the forces on the ions are calculated for each nuclear configuration during a dyvnammical simu-
lation, a relatively large time step can be used to integrate the classical equations of motion of the nuclei
(1-10 fs, depending on the characteristic frequencies of the ionic degrees of freedom). The method is
demonstrated via a study of the energetics, structure, and dynamics of the water dimer, (H,O);, yielding
results in agreement with experimental data and other theoretical calculations. In addition to the prop-
erties of the ground state of the dimer, higher-energy transition structures involved in transformations
between equivalent structures of the (H.O), molecule, were studied, and finite temperature simulations of
the dynamics of such transformations are presented.

FIG. 1. Schematic drawing of the equilibrium structure of
the hydrogen-bonded (H.0); molecule. Op and O, denote the
oxygen atoms of the donor and acceptor molecules, respectively.,
The donor molecule 15 in the plane, and the plane of the accep-
tor molecule, defined by H,O , H;, is normal to the plane of the
paper. Geometrical parameters defining the structure are
denoted as outlined in Table IT.

- A rendszer relative kicsi.

- Elektronszerkezet szamitasi modszere DFT: Kohn-Sham
egyenletek iterativ megoldéasa. (lehetne HF is, esetleg
valamely poszt-HF, de DFT tipusu kozelités a legelterjedtebb
ma mar).

- Bazis: sikhullam-b4zis (nincs BSSE, nincs Pulay-ero)

- Erdszamitas: Hellman-Feynman tétel felhasznilasaval.

- Iddbeli propagacio:

m;‘l‘;=—?r’E‘.,[[r;]}—?q I?szzhp.-"ih';—r_rl . (45)



Eredmények:

TABLE 1. Calculated and experimentally measured atomization energy AFE, (in units of keal/mol),
structural parameters (distance in A, angle in degrees), dipole moment g {in unit of Debye), polarizabili-
ty e (in a.u.), and vibrational frequencies v (in units of em™') for the equilibrium structure of a water
monomer. Results using our methods are given for two plane-wave cutofl energies E .. =62 Ry and 96
Ry. For the atomization energy, results including post-LSD exchange-correlation gradient corrections

are denoted by AE, (xcgl.

E,..=62 Ry Epu.=9 Ry APW*  LCGTO" exp"
AE, 273.5 268.7 267.0 219.3
AE, (xcg) 249.1 244.2 219.3
AOH) 0.956 0,960 0.968 0.978% 0.9572
dHOH) 107.4 105.5 102.4 1044 104.52
N 1.670 1.686 2026 1.855
o 10.3 9.6
v 3T13 3740 3600 3705 3657
vy 1575 1550 1610 1562 1595
vy 3944 3840 3670 3809 3756
*Reference 21b.

By WN" results in Ref, 49,

‘Experimental results compiled in Ref, 49.

TABLE II. Calculated and experimentally measured binding energy AFE, (in kcal/mol), structural
parameters (distances in A, and angles in degree), dipole moment g (in units of Debye), polarizability a
{in a.u.), and vibrational frequencies v {in em ') for the equilibrium structure of a water dimer. The ox-
vegens of the water molecules in the dimer are denoted as O 4 and Op, corresponding to the acceptor
and donor molecules, respectively, and H, is the hydrogen atom of the donor molecule bridging it [i.e.,
hydrogen bonding to the acceptor molecule (see Fig. 1)]]. The intramolecular modes of the donor and
acceptor molecules are denoted as v, (D) and v, 4], j =1,2,3 and the dimer intermolecular modes are
denoted as v; (j=7-12), after Ref. 49. Results of our calculations, including post-LSD exchange-
correlation gradient corrections, are given in parentheses, and those in parentheses under LCGTO cor-
respond to calculations with self-consistent inclusion of such corrections.

LOCGTO!

o o Epu. =62 Ry E e =96 Ry exp”
AE, 9.1904.91) 9,060 4, %90) 9.1604,51) 5.4410.7
riO  H) 0.957 0.961 0980

# ,(HO ,H) 106.2 106.2 104.7

HOLH,) 0.971 0.980 0,997

rOpH,) 0.957 0.961 0.977

$p(HO,H) 108.3 106.1 105.4

i T 26R02.96) 200298 2.712.89) 2.98+0.01
0., 119.8 120.6 106.0 123410
tn .67 4.84 9.0 620
I 2.56 2.57 239 2.60
o 20.84

vl A 3860 3786 3714

vy L) 3825 3744 3698

vyl A) 3750 3686 3626

vl D) 1580 3394 1548

vl D) 1560 1574 1618

Vol A) 1565 1563 1600

Vo 710 785 520

Wy 410 464 320
Vol0-0) 225 271 243

i 150 174

Vi) 150 163 155

iz 150 151

*“Reference 49, “VWN" results, and “BP" results in parentheses.
"Experimental results compiled in Ref. 49,



FIG, 3. Fourier transforms of the velocity correlations fune-
tions ¢ of the donor (dotted) and aceeptor (dashed) molecules in
(H40),, obtained from a 12-ps BO-LDA-MD dynamical simula-
tion; Gaussian smoothing with o =25 em ™! was used. Freguen-
cies larger than 3500 cm™" correspond to intramolecular OH
stretch modes, those — 1560 cm ™' correspond to intramelecular
bending. Frequencies below ~ 800 em ™" correspond to inter-
molecular vibrational modes of the dimer molecule (denoted
v5—1; in Table I1).
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FIG. 6. Time records of energies [in (a) units of keal/mol]
and dipole moment g [in ib) units of Debye], obtained from a
dynamical BO-LDA-MD simulation of (H;0),. The total ener-
gy E,.. is conserved to better than 10 %95 of the total energy.
The envelope of fluctuations in the potential energy E, and of
the dipole moment correspond to structural fluctuations and

transformations. A sequence of transitions, la—4%
— 1f—2* —1g—2* —If, is denoted at the bottom of (al; see

corresponding structures in Fig. 7.



FIG. 7. Sequence of structures of (H,0); observed during the
dynamical simulation described in Fig. 6. Structures of the se-
gquence la—4* —1f—2%* —1g are shown. Structure la corre-
sponds to the equilibrium structure recorded at ¢ =622 f5 (see
Fig. 6). Transition structure 4% was recorded at r =724 fs,
Structure 1f, representing an exchange of the acceptor and di-
mer relative to the initial 1a structure, was recorded at 1 =803
fs. Transition structure 2* {of which 3® is a planar version, secc
Fig. 4] was recorded at ¢+ =1109 fs, and structure lg, where the
hydrogen atoms of the acceptor molecule in 1f are interchanged,
was recorded at 1 = 1177 fs.



A modszer kiterjesztése

A kezelé€s kiterjedhet az 0sszes elektronra €s az 0sszes magra. Ekkor
az 0sszes elektront teljesen szeparaljuk, és egyiitt kezeljiik, a
klasszikus magoktol kiilon.

Azonban a szepardlast részlegesen is végrehajthatjuk! Kémiailag
,,erdekesebb” elektronok terében a ,,core”, és a kevésbé érdekes,
teljesen klasszikusan kezelt molekulak is kezelhetdk.

Ekkor:

H=Tw+V. _+V (3/3)

ve—ve ve—core o

ahol az utols6 tag egy pszeudopotencidl (a ,,core” €s a vegyérték-
elektronok atlagos kolcsonhatdasat irja le)

Probléma dltaldnositdsa: Q/C-BOMD

kvantumos rész + klasszikus rész
! l
elektronok + magok klasszikusan leirt

olddszer molekuldk
(részleges toltés + L-J potencial)

Megjegyzés: igen nagy rendszerek is vizsgalhatok igy!

Ez utébbi dinamika energia megmaradast biztosit (kevert kvantumos-
klasszikus, sikhulldm-b4azisban vagy teljes bazisban)

2

E =<l//‘ﬁ‘l//>+Tbath +Voarn =<V/‘I/_}‘l//>+ﬂ%+VR , (3/4)

ahol i a ,,bath” részecskék tomege.



Vegyiik a fenti egyenlet idoderivaltjat:

dE d ~ dv dR
L lylH Eivy 2=
dt dt<l//‘ y)+ay dt Ve dt

dT dR
(I~ W)+ WV Vo (RO 2+ Fopt Vo .
W[V Tlw)y—(Fo+Fo)v+(Fp+F)y=0

Az eljaras mikrokanonikus (NVE) sokasagrol kiterjesztheto kanonikus
(NVT) sokasagra is.

Megjegyzés: a BOMD adiabatikus, ezért nincs esély elektronikus
atmenetre még akkor sem, ha az energiakiilonbség csokken az alap és
a gerjesztett allapotok kozott.

(PL. toltéstranszfer, elektrontranszfer, fotokémiai reakciok mind nem-
adiabatikusak, vagyis a potencidlfeliiletek kozott dtmenetek zajlanak

le)

Megjegyz€s: igen nagy rendszerek is vizsgalhatok igy!



Példa 2.

Vizklaszter anionok kvantum molekuladinamikai szimulacioi:

Quantum Molecular Dynamics Study of Hydrated Electron
Cluster Anions. Adiabatic Simulations of (H,0)

n=20-200

Laszlo Turi
Eotvos Lordand University, Department of Physical Chemistry. Budapest 112, P. O. Box

32, H-1518, Hungary

Wen-Shyan Sheun

Department of Chemistry, Fu-Jen Catholic University, Taipei , Taiwan 242, ROC

Peter J. Rossky
Department of Chemistry and Biochemistry, Institute for Theoretical Chemistry.

University of Texas at Austin, Austin, TX 78712-1167

Elektron: kvantummechanika

Vizmolekuldk: klasszikus objektumok, koztiik Lennard-Jones
kolcsonhatasok mukoddnek.

Elektron-viz kolcsonhatas: pszeudopotencial
Hullamfiiggvény: sikhullam bazis

Hamilton-operator matrixa diagonalizélasa: iterativ Lanczos
modszerrel

Klasszikus részecskék propagdlasa: Verlet algoritmus



Eredmények: Energetika

Figure 1. Turi, Sheu and Rossky
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Eredmények: Szerkezet
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Figure 2. Turi, Sheu and Rossky
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Eredmények: Spektroszkopia

Figure 3. Turi, Sheu and Rossky
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ALTALANOSITOTT LAGRANGE MODSZEREK: A CAR-
PARRINELLO MOLEKULADINAMIKAI MODSZER

Olyan moédszer megalkotasa a cél, amely egyesiti a BOMD eldnyeit
(az integralas idoskal4ja a magok mozgdasanak idoskalijaval
0sszemérhetd), de ekozben haszndlja az elektronmozgas dinamikéajat
is (az elektronikus szabadsagi fokok gyorsabb iddskélgja ellenére!).

Eredeti séma: R(t), v(¢y) — elektronikus probléma megoldasa —
Hellman-Feynman er6 — newtoni mozgasegyenletek, magok
mozditasa — R(t,), v(t,), vissza az 1. 1épéshez.

Egy 1j séma bevezetése: a szimulalt temperalas (simulated annealing,
SA) médszere.

SA moddszer

SA-modszer: globdlis optimalasi technika, mely a statisztikus
mechanikaban jol ismert, a fazistérbeli minimalis energidval
rendelkezd pont keresésére.

Menete:

Rendszeriink egy pont a fazistérben— vandorol a teljes
energidjanak megfelelden— csokkentsiik a kinetikus energiét
mesterségesen— kisebb energidju altérben mozog tovabb a
pontunk— csokken a bejarhato teriilet— egészen a potencialis
energia minimumaig mehet a keresés, amikor 7=0 fennall.

A séma MC és MD implementacioval is miikodik.
Alkalmazzuk az SA modszert az elektronikus probléma megoldésara!

Cél: annak a hullamfiiggvénynek vagy elektronstiriségnek a
megtalaldsa, mely minimalizdlja az elektronenergiat valamely
elektronvaltozok fiiggvényében.

Menete: elektronikus konfiguraciods tér egy pontja — gradiens a
konfiguracios tér valtozoi szerint - MD mozgasegyenletek a
gradienssel €s a kényszerrel — folytatas a potencidlis energia



minimumaig — a rendszer ,,Jegurul” — a , kinetikus” energia nd, ezt
mesterségesen eltavolitjuk — Ujra kezd;jiik

Részletezziik:

Legyen rendszeriink elektronikus energidja adott magkonfiguracio
mellett E. Az elektronéllapotot jellemzik a ¢ betoltott palydk. Ezek
kifejezhetok a bazisfiiggvények linearis kombinicidjaként:

¢ = ;Cilk , ahol @-k a betoltott palyak, c¢;-k a linearis kombinacio

koefficiensei, amelyek teljesen specifikaljak az elektron konfiguraciot.

Cél: E(con) megtalélasa a {c} konfiguracios térben ugy, hogy kdzben
kényszerek is vannak (a molekulapdlyak ortogonalisak!).

. dc
A {c} konfiguricio térben definidljunk egy ,,sebességet”: & =7tk ,

ahol a ¢ fiktiv, szerepe, hogy parametrizalja a koefficiens téren
keresztiil torténd mozgast.

Erre a konfiguracios térre definialjunk ezek utan egy klasszikus
Lagrange fiiggvényt:

L=T-V ahol T%ﬂlzg(éi)z és V=E{(c))

ahol T a fiktiv kinetikus energia, 4 a fiktiv tomeg, mely az optimalas
sebességét (€s altalaban milyenségét) befolyasolja.

A klasszikus mechanika Lagrange formalizmusa szerint (a Hamilton
elvbdl):

d oL L

———+—=0
dt d¢, dc,

A koefficiensekre vonatkozo kényszer egyenletek:

o, =Q" [dry, (ny,(r) -8, =0

Q
NS
%—chck 9, =0
k



A kényszerfeltételek kényszererdket hoznak létre a koefficienseken.
A mozgasegyenletek (varidcioszamitas segitségével):

© 9 <7 ack o

majd a kényszerero differencidlhanyadosanak szétirdsaval

y aE o ! _ /1, ha 1?5]
HC, = _g_zﬂijcl: ahol ﬂij o {21{6(%’) hai=j |
k J

Fiktiv mozgédsegyenlet a tényezok konfiguracios terén, ugyanolyan
alaku, mint a merev molekuldk MD-je. Kezelésére alkalmas pl. a
SHAKE algoritmus.

[SHAKE algoritmus:
- kiindulas olyan rendszerbol, amely teljesiti a kényszereket
- kényszer nélkiili er0k szamitdsa
- rendszer mozditasa ezen erok szerint
- iteracios 1épés
1. sorba veszi az 0sszes kényszert
a, kényszer egyenlet vizsgalata
b, ha teljesiil, a kovetkezo kényszerre 1ép
c, kiszadmitja azt a kényszererOt, amely ahhoz kellett
volna, hogy a vizsgalt kényszer teljesiiljon az
aktualis pillanatban
d, atomok mozditasa ezzel az erdvel
e, ugras a kovetkezo kényszerre
2. kovetkezd iteracio az 6sszes kényszerre
- iteracio addig folytatodik, amig az 6sszes kényszer nem teljesiil ]

Ha a dinamika megoldott, akkor az optimalas a fazistérben
megoldhato. Itt azonban gyakorlatilag mar csak MD implementacid
lehetséges.



A Car-Parrinello modszer

BOMD:

2. 1épés hatékonyabb modszerrel megy, SCF-tipusu iterativ megoldas,
melynek minden 1€pésében matrix diagonalizalast hajtunk végre.

De még jon az erd szamitasa is, a maga hatranyaival.

A Car-Parrinello médszer az elektronikus probléma megoldasat €s a
H-F erd szamitasat, €s a nuklearis dinamikat pdrhuzamosan végzi.
Ehhez az elektronikus hullamfiiggvény ,,szemioptiméalasat ,, hajtja
végre a fenn latott dinamikai egyenletek segitségével! Az elektronikus
szabadsagi fokra tehat bevezetiink egy fiktiv dinamikat, ezt mar k6zos
alapon kezelhetjiik a magok dinamikajaval!

Eredmény:

A fiktiv elektron dinamika tigy mozgatja az elektron konfiguraciot,
hogy az megfelel az 0j magkonfiguracio adiabatikus elektron
konfiguracidjanak (azaz az elektron hullamfiiggvény beavatkozas
nélkiil a Born-Oppenheimer feliileten, vagy legalabbis annak
kozvetlen kozelében marad).

Formalisan:

Definidljunk ezek utdn egy klasszikus Lagrange fiiggvényt:

ahol

V:E{BI’Q}ZE +E),

elec

A varidci6szamitas alapjan levezethetd mozgasegyenletek csatoljak a
koefficiens dinamikat a magdinamikdhoz:



péy =———=2 A és MR, =-V,E{R,.C]

Megjegyzés: az 1d0 itt mar valos idOként kezelendd, a magdinamika
idejeként, a két egyenlet azonos 1dolépéssel kezelendd, s ehhez a lassu
magdinamika idOkoze elégséges lehet.

Energia megmaradas:
Eoa1 = Erkg + E1kg + Eelec + Ent

A klasszikus mechanika szerint E, = const.

Ha a jol definidlt B-O feliileten jatszodna a reakcio, akkor :
Eica = Eixg + Eeec + Ejp= const.

Ha j6 MD szamitas a cél, akkor E,.,-nek gyakorlatilag konstansnak
kell lennie (1-nek, az adiabacitasi paraméternek nagyon kicsinek kell
lennie). Ez utobbi feltétel részben biztositja, hogy Erkg ne ndjon
tendencidzusan.

Tulajdonsagok:

- az elektronikus és a nuklearis valtozok parhuzamosan
propagalddnak

- az elektronikus dinamika fiktiv

- az elektronikus dinamika nem konvergal a Born-Oppenheimer
potencidl feliilethez (a BOMD eltérdéen viselkedik)

- anukledris dinamika fizikailag redlis, ha az adiabacitési
paramétert, €s a dinamika 1épéskozét megfelelden valasztjuk
meg.



A moddszer hatdsa: publikaciok szama
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Osszefoglalva: CP-MD és mozgédsegyenletei KS-DFT-ben sikhulldam
bazissal
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Az Euler-Lagrange mozgasegyenletek:
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Altaldnositdsi irdnyok

— mikrokanonikus sokasagrol
1. kanonikus sokasdgra (Nosé-Hoover termosztat)
2. alland6 nyomasra (barosztatok)

— elektronikus alapéllapotrdl gerjesztett dllapotra
— klasszikus magok — kvantumos magok (ab initio ut-integral
modszer)

Példak:

- szilard fazisu alkalmazasok (szilicium olvadasa, molekularis
kristalyok szimul4cidja (jég, HBr))

- feliiletek szimul4cigja

- molekuldk adszorpciodja feliiletekre

- folyadékok (viz, ammonia, HF)



Példa 1. Modszertan

Towards an assessment of the accuracy of density functional theory
for first principles simulations of water

Jeffrey C. Grossman,® Eric Schwegler, Erik W. Draeger, Francois Gygi, and Giulia Galli
Lowrence Livermore National Laboratory, Livermore, California 94550

(Recerved 8 September 2003; accepted 10 October 2003)

A series of Car—Parrinello (CP) molecular dynamics simulations of water are presented, aimed at
assessing the accuracy of density funcrional theory in describing the structural and dynamical
properties of water at ambient conditions. We found negligible differences m structural properties
obtained using the Perdew-Burke—Emzerhof or the Becke-Lee—Yang—Parr exchange and
correlation energy functionals; we also found that size effects. although not fully negligible when
using 32 molecule cells, are rather small. In addition, we 1dentified a wide range of values of the
fictitious electronic mass () entering the CP Lagrangian for which the electronic ground state 1s
accurately described, vielding trajectories and average properties that are independent of the value
chosen. However, care must be exercised not to carry out siumulations outside this range, where
structural properties may artificially depend on g In the case of an accurate description of the
electronic ground state, and in the absence of proton quantum effects, we obtained an oxygen—
oxygen correlation function that 1s overstructured compared to experniment. and a diffusion
coefficient which is approximately ten times smaller. © 2004 American Institute of Physics.
[DOL: 10.1063/1.1630560]

Effect of Choice of Ficticious Mass for H20
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Comparison with Experiment
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In Figure 1, the oxygen-oxygen radial distribution function is shown for our BO and CP molecular
dynamics simulations of water. The radial distribution functions were each collected over 20 ps of
simulation under constant energy conditions at an average temperature of 300 K. The agreement
between the BO and CP results in Figure 1 is quite good and indicates that for well-converged
simulations of water, the use of the CP technique does not have a significant effect on the structural
properties of the liquid.



Példa 2. Biologiailag fontos vegyiiletek oldatfazisban

E. Schwegler, G. Galli and F. Gygi, Conformational dynamics of the
dimethyl phosphate anion in solution, Chemical Physics Letters 342,

434 (2001)
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Figure 3: In a) the evolution of the O-P-O-C torsion angles is shown for a simulation of DMP in water
with a sodium counterion. At approximately 2 ps into the simulation there is a change from the -sc/-sc
to the -sc/-ap conformation. As can be seen in b), this change is immediately preceded by the sodium
counterion forming a contact ion pair with one of the anionic oxygen atoms of DMP.



Példa 3.: hidrofob hidratacio

http://www-phys.llnl.gov/Research/qsg/hydrophobicSolutes.html
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