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g Motivacija -

Z racunalniskimi simulacijami modelnih kemijskih sistemov dobimo smiselne in uporabne rezultate le Ce polja sil, ki jin
modeli vkljuCujejo, dovolj dobro popisejo realne razmere. Na voljo je vecC razlicnih modelov. Ti obiCajno niso neposredno
parametrizirani za obravnavo strukturnih lastnosti. V okviru obseznejsih raziskav enostavnih organskih tekoCin nas je
zanimalo, kako dobro razlicni modeli polja sil popisejo strukturne lastnosti preuCevanega sistema. Kot modelni
sistem smo uporabili tekoéi n-butanol pri 25 °C."' Za kriterij ocenjevanja modelov n-butanola smo uporabili primerjavo
med izracunanimi intenzitetami rentgenskega sipanja modelnih sistemov in eksperimentalnimi sipalnimi funkcijami, ki
smo jih dobili z merjenjem ozkokotnega rentgenskega sipanja (SAXS). StatistiCha obravnava rezultatov simulacij
nam je razkrila tudi dolo&ene razlike pri popisu vodikovih vezi v uporabljenih modelih butanola. Obravnavali smo modele n-butanol
TraPPE-UA’, GROMOS96-54a7’, CHARMM27*, OPLS/AA’in AMBERO03".
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Izvedli smo simulacije molekulske dinamike n-butanola (N = 6600, a = 10.029 nm) in za vsak modelni sistem pridobili veC neodvisnih konfiguracij simulacijske ="
Skatle. Po metodi dopolnjenega sistema’ smo izracunali odgovarjajoée sipalne krivulje in jih primerjali z eksperimentalnimi rezultati. Na osnovi rezultatov
simulacije smo izracunal Se: parske porazdelitvene funkcije, prostorske porazdelitvene funkcije in porazdelitev velikosti molekulskih gruc.
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Slika 2: Parska porazdelitvena funkcija za par kisik — vodik. lRale: Porazdellt_ev Velv'kOSt' 2 el [ 9)) eldicly
molekulskih gruc.
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Slika 4: Intramolekularna prostorska porazdelitvena funkcija.
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* Preizkuseni modeli kvalitativno dobro napovedo karakteristicha sipalna vrhova (Slika 1) med njimi pa obstajajo kvantitativhe razlike — boljsa je
napoved notranjega vrha, ki izvira iz korelacij med OH skupinami, slabsa pa napoved zunanjega vrha, ki ustreza korelacijam med CH,_ skupinami.
Ujemanje izraCcunanih in izmerjenih absolutnih intenzitet ni najboljse.

* Med modeli se pokazejo razlike pri obravnavi vodikovih vezi (Slika 2).
* Porazdelitev velikosti molekulskin gruc se mocno razlikuje med modeli. V splosnem je favorizirana tvorba 4 in 5 clenskih ciklicnih gruc.
* Med modeli obstajajo kvantitativhe razlike v intramolekularni razporeditvi atomov (Slika 4) in prostorski porazdelitvi vodikovih vezi (Slika 5).
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