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Simulação da 
molécula de  
Imidazol 
solvatada em 1000  
moléculas de água. 
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•  Formato da caixa: qualquer forma que preencha todo o espaço                          
   (mais usado: cubo ou paralelogramo) 

(Implementados no DICE) 
Default: igeom = 0 (cubica) 
nmol = 1 1000 
dens = 1.00 
 
Calcula o tamanho da caixa. 

igeom = 1 (paralelogramica) 
nmol = 1 1000 
mstop = 1                                                          
box = Lx Ly Lz Lzeffective  
 
O tamanho da caixa é fornecido e o soluto deve 
ficar parado se for longo. 
Lzeffective = Lz  recomendado para líquidos e < 
recomendado p/ interfaces líquido-superfícies. 
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Sistema real: 
Clorofila C em 
solução de 
metanol 
 
Sistema 
simulado: 
1 clorofila C + 1500 
moléculas de 
metanol 
 
nmol = 1 1500  
geom = 1 
box = 54 54 37 37 
mstop = 1 
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•  Condição de contorno: vácuo, imagens, estocástica, fixa   
         (mais usada: imagens moleculares) 

Método das imagens  

  Xij
CM = Xij

CM - ANINT(Xij
CM)    

  Yij
CM = Yij

CM - ANINT(Yij
CM) 

  Zij
CM = Zij

CM - ANINT(Zij
CM) 

  

se x > 0.5 ANINT(x) = 1  
      x <-0.5 ANINT(x) = -1     
      caso contrário anint(x) = 0 
 
A condição é aplicada ao CM. 

-0.5                                0.5 
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Octaedro truncado Dodecaedro rómbico Prisma hexagonal 

Método das imagens  
Xij

CM = Xij
CM - ANINT(Xij

CM)  
Yij

CM = Yij
CM - ANINT(Yij

CM)  
Zij

CM = Zij
CM - ANINT(Zij

CM)  

CORR = 0.5 * AINT ( R75 * ( ABS( RX(I) ) + 
ABS( RY(I) ) + ABS( RZ(I) ) ) ) 
RX(I) = RX(I) - SIGN ( CORR, RX(I) ) 
RY(I) = RY(I) - SIGN ( CORR, RY(I) ) 
RZ(I) = RZ(I) - SIGN ( CORR, RZ(I) ) 

onde  SIGN(A,B) = absoluto de A com sinal de B   ; AINT(A) = parte inteira de A. 
R75 = 4.0/3.0 ; RT2 = raiz(2)=1.4142136 ; RRT2 = 1.0 / RT2 

Método das imagens  
Xij

CM = Xij
CM - ANINT(Xij

CM)  
Yij

CM = Yij
CM - ANINT(Yij

CM)  
Zij

CM = Zij
CM - RT2 * ANINT(Zij

CM * RRT2)  

CORR = 0.5 * AINT ( ABS( RX(I) ) + ABS( RY(I) ) 
+ RT2 * ABS( RZ(I) ) ) 
RX(I) = RX(I) - SIGN ( CORR, RX(I) ) 
RY(I) = RY(I) - SIGN ( CORR, RY(I) ) 
RZ(I) = RZ(I) - SIGN ( CORR, RZ(I) ) * RT2 
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•  Moléculas colocadas no vácuo 

Micro solvatação não descreve a 
mesma situação de um líquido, 

mas pode sem interessante para 
estudar aglomerados. 
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•  Condição de contorno: vácuo, imagens, estocástica, fixa   
         (mais usada: imagens moleculares) 

Após o equilíbrio de um sistema muito grande, apenas 
numa subparte do sistema a simulação é realizada, 

enquanto que a remanescente é mantida fixa. 
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•  Condição de contorno: vácuo, imagens, estocástica, fixa   
         (mais usada: imagens moleculares) 
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52% 

r 

U(r) 

ε 

σ 

incompleto 

Cálculo de correção 
de longo alcance.  
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? 

Cuidado: condição aplicada ao CM. 
DICE: Duas opções para condição de 

contorno:  
1)  Molecular: dCM-CM (default);  
2)  Atômica para  Mol1: dat(mol1)-CM onde 

a Mol1 fica parada (mstop = -1)  
 

GROMACS: Duas opções para 
condição de contorno:  

1)   Grupos de cargas: dCM(gci)-CM(gcj); 
2)   Atômica: dati-atj 
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•  Na energia total: erro acumulativo na simulação. 

•  Na estrutura (função de distribuição radial - RDF ou G(r), que define as 
camadas de solvatação): pode provocar efeitos anômalos na região de rc. 

Coutinho, Canuto 
Química Nova 17 
(1994) 480. 
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Função distribuição radial de pares (medida experimentalmente 
por espalhamento de neutrôns ou difração de raio-x) 
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Coutinho, Tese de doutorado (1997). 
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Só pode ser usado para o termo LJ, pois para Coulomb diverge. 
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Soma de Ewald e Campo 
de Reação: discutiremos 

depois 

Figuras do livro: Allen&Tildesley  
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Uracila 

Cargas 
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HF/6-31G(d) 
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•  Usualmente os parâmetros de solventes, aminoácidos e 
ácidos nucléicos, açúcares e carboidratos são muito bons 
devido a grande quantidade de resultados experimentais. É 
recomendado pegar a parametrização completa destes 
sistemas. 
 

•  Mas e os solutos (inibidores, sensores, anestésicos, etc.) ? 
Em geral, quando os resultados experimentais não estão 
disponíveis: para o potencial intramolecular e intermolecular 
(parâmetros Lennard-Jones) são considerados transferíveis, 
entretanto as cargas atômicas são calculadas usando 
mecânica quântica (QM ⇒HF/6-31G* Pop=MK ou ChelpG).         
Nós recomendamos  (QM ⇒ MP2/aug-cc-pVDZ Pop= ChelpG PCM 
Density= Current ou B3LYP/aug-cc-pVDZ Pop= ChelpG PCM ).  

A escolha dos parâmetros é crucial. 
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Atenção: Podem existir 
vários modelo para o mesmo 
solvente. Escolha o que 
reproduzir as propriedades 
experimentais mais 
importantes para seu 
trabalho. 
 

Exemplo: Metanol tem 
parâmetros diferentes 
quando for soluto e quando 
for solvente. 
 

Uma propriedades muito 
importante que todo solvente 
simulado deve descrever é a 
densidade com menos que 
2-4% de erro. 


