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§Æng øng VËn 
Trung t©m øng dông tin trong hãa häc, §¹i häc Quèc gia Hµ Néi 

 

Summary 

A semi-quantum molecular dynamics relaxation method has been introduced and applied to 
study on the adsorption of CO on DNA. Using this method the quantum energy changes and the 
fluctuation of intramolecular atom distances of the adsorption process have been investigated 
successfully in the region lying between physical and chemical adsorption which could not be 
studied successfully by cluster approximation on GAUSSIAN or GAMESS software. 

I - Më ®Çu 

Trong c«ng tr×nh [1] chóng t«i ®� tr×nh bµy
nh÷ng kÕt qu¶ thu ®−îc khi kÕt hîp thuËt gi¶i di 
truyÒn víi gÇn ®óng ®¸m nguyªn tö ®Ó x¸c ®Þnh 
vÞ trÝ g¾n kÕt ph©n tö nhá lªn c¸c ph©n tö sinh 
häc. KÕt qu¶ tÝnh to¸n víi hÖ CO - DNA cho 
thÊy viÖc ¸p dông ph−¬ng ph¸p nµy cho kÕt qu¶ 
hîp lý vµ æn ®Þnh. ¦u ®iÓm cña ph−¬ng ph¸p lµ
cã kh¶ n¨ng cho chóng ta mét tr¹ng th¸i tèi −u
toµn côc ®Þnh vÞ l©n cËn nhãm ®Æc tr−ng nµo ®ã
cña protein. §Ó cã thÓ x¸c ®Þnh ®−îc mét c©n 
b»ng ®éng “ph©n tö nhá - ph©n tö sinh häc” cÇn 
thiÕt ph¶i ¸p dông c¸c nguyªn t¾c cña ®éng lùc 
ph©n tö. Nh÷ng tÝnh to¸n ®éng lùc ph©n tö ®èi 
víi c¸c hÖ protein th−êng ®ßi hái thêi gian tÝnh 
to¸n vµ chi phÝ m¸y tÝnh cao, ngay c¶ khi chØ sö 
dông gÇn ®óng cæ ®iÓn cho viÖc tÝnh lùc gi÷a 
c¸c nguyªn tö [2, 3] ®Ó kh¶o s¸t bÕn ®ç 
(docking) cho c¸c ph©n tö nhá trªn protein. §ã 
còng lµ lý do v× sao viÖc tÝnh to¸n t−¬ng t¸c 
“ph©n tö nhá - protein” dùa trªn gÇn ®óng l−îng 
tö cßn Ýt ®−îc quan t©m nghiªn cøu. Theo h−íng
sö dông gÇn ®óng b¸n l−îng tö (semi-quantum 
molecular dynamics - SQMD) [4] cho nh÷ng hÖ 
phøc t¹p ®Ó mét mÆt gi¶m bít thêi gian vµ chi 
phÝ tÝnh to¸n, mÆt kh¸c thu ®−îc nh÷ng th«ng 

tin cã ®é tin cËy cao h¬n vÒ t−¬ng t¸c ph©n tö - 
protein, trong bµi b¸o nµy chóng t«i tr×nh bµy
kÕt qu¶ ¸p dông ph−¬ng ph¸p håi phôc ®éng lùc 
ph©n tö b¸n l−îng tö cho hÖ nghiªn cøu trªn.      

II - C¬ së lý thuyÕt 

GÇn ®óng SQMD ®� ®−îc tr×nh bµy chi tiÕt 
trong nh÷ng c«ng tr×nh tr−íc ®©y cña t¸c gi¶ [4]. 
C¬ së lý thuyÕt cña phÐp gÇn ®óng SQMD dùa 
trªn viÖc chóng ta cã thÓ viÕt l¹i Hamilton cña 
hÖ nhiÒu ph©n tö d−íi d¹ng: 

H(Q, q, P, p) = K(P, q) + ∑Vone (Q, q) +
Vxc(Q, q) (1) 

trong ®ã q = {qk} lµ tËp c¸c täa ®é t©m khèi cña 
nguyªn tö, p = {pk} lµ tËp c¸c momen t©m khèi 
nguyªn tö, Q = {Qi} vµ P = {Pi} lµ täa ®é vµ m« 
men t©m khèi ph©n tö, K, V lµ phÇn ®éng n¨ng 
vµ thÕ n¨ng cña Hamilton H. Vone lµ thÕ cña hÖ 
l−îng tö mét nguyªn tö vµ Vxc lµ thÕ t−¬ng quan 
trao ®æi gi÷a c¸c hÖ l−îng tö mét ph©n tö. D¹ng 
t−êng minh cña Vxc cã thÓ ®−îc x¸c ®Þnh theo 
®Þnh luËt Hellmann-Feynman: khi mçi obitan lµ
mét tr¹ng th¸i riªng cña Hamilton th× ®¹o hµm
riªng cña n¨ng l−îng tæng theo to¹ ®é c¸c ion 
chÝnh lµ lùc t¸c dông lªn ion ®ã. Tøc lµ:
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MÆt kh¸c, theo gÇn ®óng t−¬ng t¸c cÆp hoµn
toµn cã thÓ ph©n tÝch FXC thµnh tæng lùc t¸c 
dông lªn k cña c¸c nguyªn tö thuéc c¸c ph©n tö 
l©n cËn. NÕu c¸c nguyªn tö ë rÊt gÇn nhau th× 
lùc nµy ®−îc tÝnh tõ biÕn thiªn n¨ng l−îng hoÆc 
l−îng tö hoÆc c¬ häc ph©n tö còng theo ®Þnh 
luËt Hellmann-Feynman. NÕu c¸c nguyªn tö ë 
xa nhau th× cã thÓ ¸p dông c¸c hµm thÕ kinh 
nghiÖm nh− L-J6-12 hoÆc Birmingham hoÆc lùc 
ion. Lóc ®ã:  
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trong ®ã M lµ sè nguyªn tö r¬i vµo vïng l−îng 
tö ®èi víi nguyªn tö k. N lµ tæng sè c¸c nguyªn 
tö l©n cËn kh«ng ë trong cïng mét ph©n tö víi 

k. f~ lµ lùc l−îng tö vµ LJf lµ lùc Van der 
Waals.  

Bëi v× trong nh÷ng tÝnh to¸n l−îng tö cña hÖ 
mét ph©n tö, (2) còng ®� ®−îc sö dông ®Ó tÝnh 
lùc gi÷a c¸c nguyªn tö trong mét ph©n tö 

OneF nªn sau khi kÕt hîp víi (3) biÓu thøc tÝnh 
tæng lùc Fk t¸c dông lªn nguyªn tö k cña hÖ cã 
d¹ng: 
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trong ®ã L lµ sè nguyªn tö trong ph©n tö nhá. M 
lµ sè l©n cËn l−îng tö cña k. 

Trong tr−êng hîp sö dông gÇn ®óng ®¸m 
ph©n tö (4) cã thÓ viÕt l¹i thµnh
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trong ®ã L+M lµ kÝch th−íc ®¸m vµ ®−îc chän 
cè ®Þnh trong qu¸ tr×nh tÝnh to¸n. 

Khi ®� x¸c ®Þnh ®−îc lùc t¸c dông lªn mçi 
nguyªn tö chóng ta cã thÓ ¸p dông ph−¬ng tr×nh 

gi¶m Newton ®Ó tÝnh to¸n qu¸ tr×nh håi phôc  
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trong ®ã R lµ to¹ ®é nguyªn tö k, F lµ lùc t¸c 
dông lªn k, ni lµ b−íc tÝnh to¸n thø i, ni - 1 lµ
b−íc tr−íc ®ã vµ ni +1 lµ b−íc sau ®ã. λ vµ µ lµ
c¸c tham sè phô thuéc vµo lo¹i nguyªn tö k. 

III - ThuËt to¸n 

§iÓm mÊu chèt trong gÇn ®óng SQMD lµ
tÝnh to¸n lùc t¸c dông lªn mçi nguyªn tö trong 
ph©n tö. Víi nh÷ng nguyªn tö ë kho¶ng c¸ch xa 
so víi k th× lùc t¸c dông lªn k lµ ®¹o hµm riªng 
cña c¸c hµm thÕ kinh nghiÖm LJ6-12 theo to¹ 
®é mçi nguyªn tö. Víi c¸c nguyªn tö ë kho¶ng 
c¸ch gÇn, tøc lµ c¸c l©n cËn l−îng tö cña k th× 
thuËt to¸n GAMESS ®−îc sö dông. Cã hai c¸ch 
x¸c ®Þnh c¸c l©n cËn l−îng tö cña nguyªn tö 
trong nh÷ng tÝnh to¸n ph©n tö nhá - DNA. 

Thø nhÊt lµ gÇn ®óng tiÕp cËn, theo ®ã tÊt c¶ 
c¸c nguyªn tö cña DNA cã kho¶ng c¸ch tíi c¸c 
nguyªn tö cña ph©n tö nhá ®−îc ®−a vµo tÝnh 
to¸n l−îng tö nh− lµ mét phøc bÒ mÆt cña DNA. 
Nh− vËy, phøc sÏ kh«ng cã cÊu tróc x¸c ®Þnh. 
Sè c¸c tiÕp cËn cã thÓ lµ 1, 2, 3 hoÆc h¬n nh−ng
thay ®æi trong qu¸ tr×nh håi phôc.    

Thø hai lµ gÇn ®óng ®¸m, theo ®ã mét sè 
x¸c ®Þnh c¸c nguyªn tö (th−êng lµ trong cïng 
mét nhãm ®Æc tr−ng cña DNA, vÝ dô nh− c¸c 
baz¬ nit¬ hoÆc c¸c gèc photphat) ®−îc lùa chän 
trong suèt qu¸ tr×nh tÝnh to¸n. 

Trong c¶ hai c¸ch chóng t«i ®Òu gi÷ cho c¸c 
nguyªn tö cña DNA cè ®Þnh. Mét phÇn lµ ®Ó 
®¬n gi¶n bµi to¸n vµ mét lý do quan träng kh¸c 
lµ gi¶m bít dung l−îng tÝnh to¸n lùc t¸c dông 
lªn c¸c nguyªn tö DNA.  

Toµn bé c«ng viÖc tÝnh lùc t¸c dông lªn 
nguyªn tö cña ph©n tö nhá ®−îc thùc hiÖn trong 
ch−¬ng tr×nh con QFORCE víi mét phÇn tÝnh 
theo c¸c biÓu thøc l−îng tö vµ mét phÇn tÝnh 
theo c¬ häc ph©n tö [4]. Code thuËt to¸n cã 
d¹ng:

 
kapproach=0 

 do k=1 to N do mark(bk)=.false.   
 vßng lÆp theo c¸c nguyªn tö cña ph©n tö nhá (ai) 
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vßng lÆp theo c¸c nguyªn tö cña DNA (bk) 
 if ( r12.lt.qdistance) then 
 kapproach=kapproach+1 
 imark(bk)=.true. 
 endif 
 kÕt thóc vßng lÆp theo bk 
 kÕt thóc vßng lÆp theo ai 
 nat=nat(1) + kapproach 
 if (kapproach.gt.0) then 
 call energy   ! tÝnh n¨ng l−îng vµ gradien cña phøc bÒ mÆt 
 else  
 call L-J   ! tÝnh t−¬ng t¸c cÆp tõ thÕ kinh nghiÖm L-J6-12  
 call RELAX    ! tÝnh to¹ ®é míi cña ph©n tö nhá theo (6). 
 

IV - KÕt qu¶ tÝnh to¸n víi hÖ  
CO-DNA 

1. GÇn ®óng ®¸m nguyªn tö  

Mét chuçi DNA ®éc lËp ®−îc ®Æt trong hép 
m« pháng cã tÝnh chÊt tuÇn hoµn. KÝch th−íc
hép (A) lµ: x(-9,7600, 9,7600), y(-10,1980, 
10,1980), z(-17,6324, 17,6324). Chuçi DNA 
xo¾n quanh trôc Z (h×nh 1).  
 

H×nh 1: Chuçi DNA cã g¾n CO 
(t¹i vÞ trÝ cã mòi tªn chØ) 

Theo c¸ch tÝnh gÇn ®óng ®¸m nguyªn tö [5, 
6] ¸p dông cho hÖ CO-DNA [1] mét ®¸m 17 
nguyªn tö ®� ®−îc chän gåm: 2 nguyªn tö cña 
CO, 14 nguyªn tö cña nhãm baz¬ nit¬ Guanin 
vµ 1 nguyªn tö C cña nhãm riboz (xem c¸c h×nh 
3 vµ 4). Tr−íc khi tÝnh to¸n l−îng tö cÇn thùc 
hiÖn mét sè b−íc c¬ häc ph©n tö - tøc lµ lùc F 
trong ph−¬ng tr×nh (6) ®−îc tÝnh dùa trªn mÉu 
c¬ häc ph©n tö MM. Khi kho¶ng c¸ch gÇn nhÊt 

cña mét trong hai nguyªn tö cña CO víi mét 
trong c¸c nguyªn tö kh¸c cu¶ ®¸m nhá h¬n 
kho¶ng c¸ch l−îng tö th× b¾t ®Çu qu¸ tr×nh tÝnh 
lùc F b»ng c¸c gÇn ®óng hãa l−îng tö. ë ®©y 
kho¶ng c¸ch l−îng tö ®−îc chän lµ 1,5 Å. Trong 
giai ®o¹n mét ®Ó rót ng¾n thêi gian ®−a ph©n tö 
CO l¹i gÇn DNA, c¸c tham sè cña ph−¬ng tr×nh 
(6) chän lµ: λ = 0,7 vµ khèi l−îng nghÞch ®¶o µ
= 2. Sau khi hÖ ®¹t tíi kho¶ng c¸ch l−îng tö c¸c 
tham sè nµy ®−îc chän lµ 0,1 vµ 0,3.  

H×nh 2 cho thÊy kho¶ng c¸ch gi÷a hai 
nguyªn tö C vµ O trong c¸c b−íc m« pháng 
l−îng tö cã d¹ng dao ®éng gÇn víi ®iÒu hoµ
(h×nh 2c) trong khi ®ã trªn ®−êng n¨ng l−îng
xuÊt hiÖn cùc tiÓu ë b−íc thø 9 víi E = 79,5926 
a.u. (h×nh 2a) vµ kho¶ng c¸ch ng¾n nhÊt rmin tíi 
c¸c nguyªn tö cña DNA gi¶m gÇn nh− tuyÕn 
tÝnh (h×nh 2b). Víi tæng b×nh ph−¬ng sai sè 
4.10-4 cã thÓ biÓu diÔn sù th¨ng gi¸ng kho¶ng 
c¸ch C-O b»ng mét hµm sin (h×nh 2c). 

y= a.sin(bx+c)  (7) 

trong ®ã y lµ gi¸ trÞ ®� c¨n chØnh cña kho¶ng 

c¸ch C-O, y = 100(RC-O- R ), R lµ gi¸ trÞ trung 
b×nh cña RC-O. Gi¸ trÞ c¸c tham sè lµ:

a = -0,0517   b = 1,3325   c = 0,5050. 

Cã thÓ thÊy r»ng qu¸ tr×nh g¾n kÕt lªn DNA 
cña CO ¶nh h−ëng râ rÖt ®Õn tÝnh ®iÒu hoµ cña 
dao ®éng néi ph©n tö CO. Sù sai lÖch khái ®iÒu 
hoµ cña dao ®éng nµy ®ñ lín. H×nh 3 tr×nh bµy
mét sè cÊu d¹ng cña ®¸m thu ®−îc trong qu¸ 
tr×nh tÝnh håi phôc. Chóng t«i ®� thö tÝnh to¸n 
cÊu d¹ng cña c¸c ®¸m nµy trªn c¸c phÇn mÒm 
GAMESS vµ GAUSSIAN ®Ó so s¸nh nh−ng gÆp 
ph¶i khã kh¨n ®¸ng kÓ v× c¸c nguyªn tö thuéc 
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y=a.sin(bx+c)

-1.E-01
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x

a b
c

ba c

nhãm Guanin ë phÝa ngoµi gÇn víi CO ®� b�o
hoµ hãa trÞ vµ kh«ng cã kh¶ n¨ng t¹o phøc. C¸c 

thuËt gi¶i tèi −u h×nh häc vµ t×m ®iÓm yªn ngùa 
®Òu kh«ng héi tô. 

 

H×nh 2: BiÕn thiªn n¨ng l−îng (a), kho¶ng c¸ch gÇn nhÊt tíi DNA (b) vµ dao ®éng cña RC-O /DNA 
trong qu¸ tr×nh tÝnh håi phôc (c), trong ®ã y lµ gi¸ trÞ ®� c¨n chØnh cña RC-O, x lµ b−íc håi phôc 

 

H×nh 3: CÊu tróc ®¸m 17 nguyªn tö: (a) cÊu h×nh ban ®Çu, (b) cÊu h×nh cã n¨ng l−îng cùc tiÓu,  
(c) cÊu h×nh cã n¨ng l−îng cao vµ kho¶ng c¸ch C-O < 1,0 A (cã mòi tªn chØ) 

 
C¸ch tÝnh l©n cËn gÇn nhÊt  

Theo c¸ch tÝnh l©n cËn gÇn nhÊt th× khi c¸c 
nguyªn tö cña CO l¹i gÇn c¸c nguyªn tö cña 
DNA sÏ h×nh thµnh nh÷ng ®¸m tøc thêi, cã kÝch 
th−íc vµ thµnh phÇn nguyªn tö kh¸c nhau bao 
gåm C, O vµ nh÷ng nguyªn tö cña DNA cã 
kho¶ng c¸ch tíi C vµ O cña CO ng¾n h¬n 
kho¶ng c¸ch l−îng tö RQ. Sè nguyªn tö trong 
®¸m sÏ t¨ng khi sö dông RQ lín h¬n. VÒ nguyªn 
t¾c RQ cµng lín th× sè nguyªn tö bÒ mÆt tham 
gia ®¸m cµng lín vµ c¸ch tÝnh gÇn víi thùc tiÔn 
h¬n. Tuy vËy, vÒ mÆt thuËt to¸n sÏ cã khã kh¨n 
cho viÖc héi tô SCF khi tÝnh n¨ng l−îng theo 
gÇn ®óng hãa l−îng tö nÕu kÝch th−íc ®¸m qu¸ 
lín. T−¬ng tù nh− trong kü thuËt tÝnh gÇn ®óng 
®¸m nguyªn tö [1], tho¹t tiªn c¸c tÝnh to¸n c¬ 
häc ph©n tö ®−îc thùc hiÖn cho ®Õn khi c¸c 
nguyªn tö cña CO l¹i gÇn c¸c nguyªn tö cña 
DNA tíi kho¶ng c¸ch l−îng tö. Th«ng th−êng 

t¹i kho¶ng c¸ch nµy sè l©n cËn gÇn nhÊt kh«ng 
lín, thËm chÝ = 1.  

Cã thÓ nhËn thÊy sù kh¸c biÖt gi÷a kÕt qu¶ 
tÝnh to¸n ë phÇn nµy víi nh÷ng kÕt qu¶ thu ®−îc
ë trªn khi dïng gÇn ®óng ®¸m nguyªn tö ®Æc 
biÖt lµ vÒ n¨ng l−îng. Nãi c¸ch kh¸c cã sù kh¸c 
biÖt gi÷a viÖc chØ tÝnh l−îng tö víi ®¸m 3 
nguyªn tö (vÝ dô trong h×nh 3 vµ h×nh 4 lµ O-C-
O) vµ viÖc tÝnh víi ®¸m n > 3 nguyªn tö. §iÒu 
nµy cã thÓ thÊy râ trªn h×nh 4 khi so s¸nh víi 
h×nh 2. TÝnh chÊt ®iÒu hoµ cña sù th¨ng gi¸ng 
kho¶ng c¸ch C-O d−êng nh− thÓ hiÖn râ rµng
h¬n trªn ®−êng n¨ng l−îng. C¸c tham sè cña 
ph−¬ng tr×nh (7) biÓu diÔn th¨ng gi¸ng kho¶ng 
c¸ch C-O lµ a = 30,082, b = 1,5691 vµ c =
1,9614.  

Trong vïng 14 b−íc håi phôc ®Çu tiªn thÓ 
hiÖn râ mét sù ra vµo ®Òu ®Æn cña CO trªn 
DNA. N¨ng l−îng biÕn thiªn gi÷a hai tr¹ng th¸i 
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năng lượng (a.u.)
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nµy trong kho¶ng ≈ 0,3 (a.u.) xÊp xØ  188.282 
kCal/mol. Gi¸ trÞ nµy vÒ thùc chÊt kh«ng liªn 
quan ®Õn hµng rµo thÕ n¨ng cña ph¶n øng  O + 
C-O= CO2 bëi v× ®−êng n¨ng l−îng E(R) víi R 
lµ kho¶ng c¸ch cña mét trong hai O ®Õn C chØ 
cã mét cùc tiÓu duy nhÊt. MÆt kh¸c, trªn ®−êng

n¨ng l−îng cßn cã ®iÓm cùc tiÓu toµn côc øng 
víi tr¹ng th¸i gi¶i hÊp CO (h×nh 4a). §iÒu nµy
cã thÓ dÉn tíi kÕt luËn r»ng mÆc dï sù g¾n CO 
trªn DNA kh«ng bÒn vÒ mÆt n¨ng l−îng nh−ng
vÉn tån t¹i mét tr¹ng th¸i cã n¨ng l−îng cùc tiÓu 
côc bé râ rÖt. 

 

H×nh 4: BiÕn thiªn n¨ng l−îng (a); dao ®éng cña kho¶ng c¸ch RC-O (b) vµ cÊu h×nh øng cã n¨ng 
l−îng cùc ®¹i (c) vµ cùc tiÓu côc bé (d) 

 
V - KÕt luËn 

T¸c gi¶ ®� ®Ò xuÊt ®−îc ph−¬ng ph¸p tÝnh 
håi phôc ®éng lùc ph©n tö b¸n l−îng tö vµ ¸p 
dông ®Ó nghiªn cøu sù hÊp phô cña CO trªn 
DNA. §ãng gãp quan träng nhÊt cña ph−¬ng
ph¸p lµ ®� kh¶o s¸t ®−îc biÕn thiªn n¨ng l−îng 
l−îng tö vµ dao ®éng kho¶ng c¸ch néi ph©n tö 
trong qu¸ tr×nh hÊp phô ë vïng n¨ng l−îng hÊp 
phô kh«ng lín n»m gi÷a hÊp phô hãa häc vµ hÊp 
phô vËt lý. §©y lµ vïng kh«ng thÓ kh¶o s¸t ®−îc
b»ng gÇn ®óng ®¸m nguyªn tö víi c¸c phÇn 
mÒm GAUSSIAN vµ GAMESS.    

T¸c gi¶ xin ch©n thµnh c¸m ¬n Bé Khoa häc vµ
C«ng nghÖ ®b tµi trî kinh phÝ cho c«ng tr×nh 
nµy trong khu«n khæ ®Ò tµi, mb sè 5.072.06. 
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7. 

Summary 
STUDY ON THE DOCKING OF CO ON DNA USING SEMI-QUANTUM MOLECULAR 
DYNAMICS RELAXATION METHOD 
 


