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Optymalizacia geometrii Wyznaczenie sit oraz symulacia
atomowych ruchdw poprzez catkowanie
minimalizacis energii réwnan ruchu Newtona

Okreslanie najoardziej stabilnych | [ Symulacia szybkich, zaleznych od czasu
procesdy np. lokalnych
przejé¢ konformacyjnych.

Analiza proceséw hydratacyjnych | innych
dynamicznych oddziatywan migdzyczaste-
czkowych.

“Docking® inhibitorsw w centrach
wigzacych.
Zwijanie si¢ biatek.

Biologiczna aktywnos z atomowych ruchow,




Molecular Mechanics (PEF, CFF)

Eoona = 2 K, (=1

Bugie= 2 Ks (6-007

Eorsion = 2 Va/2 (1+c05(37)
Eguucne = 2 V/2 (1+cos(27))

Erntervans = 2 Ag/ry® = By/rid

Ecoutoms = z Qiier;.
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