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木聚糖酶与单壁碳纳米管的

吸附分子动力学模拟

王四华，黄可君，张光亚

（华侨大学 化工学院，福建 厦门３６１０２１）

摘要：　通过分子动力学模拟的方法，从原子尺度研究木聚糖酶与单壁碳纳米管（ＳＷＮＴｓ）相互吸附的动力学

过程和酶分子特性．通过观察动力学轨迹和定量分析，发现ＳＷＮＴｓ和酶分子逐渐靠近最后稳定的吸附在一

起，且酶分子的不同部位与ＳＷＮＴｓ吸附动力学过程存在差异．ＳＷＮＴｓ表面的原子构象在吸附过程中经历了

不同程度的调整，且蛋白质整体构象因受到ＳＷＮＴｓ的影响也有所改变．ＣＮＴ１体系中芳香族氨基酸ＴＲＰ１２０

和ＴＹＲ１２２的芳香环正好与ＳＷＮＴｓ表面平行，ＣＮＴ２体系中蛋白质的Ｃ端最终吸附在ＳＷＮＴｓ表面，使得

酶和ＳＷＮＴｓ结合的更加稳定．综合考虑认为ＣＮＴ２体系为最佳吸附体系．
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自１９９１年日本的Ｉｉｊｉｍａ教授在高分辨率透射电镜下发现碳纳米管（ＣＮＴＳ）以来
［１］，ＣＮＴＳ凭借其

独特的结构和优良的机械、电学、光学、热力学、形态学特性及良好的生物相容性而备受人们的关注［２?３］．

近年来，ＣＮＴＳ在纳米电子学、纳米生物技术、生物传感器、生物大分子载体、生物医学器件、药物运载系

统等方面的潜在应用更是受到了广大研究人员的青睐［４?８］．为了提高酶的催化活性及稳定性，通常将酶

固定在固体基质上［９］．这样不仅可以提高酶的催化活性及稳定性，还可以将酶回收再利用
［１０?１２］．其他大

体积的固体材料相比，ＣＮＴＳ特殊的中空管状结构具有较大的比表面积，且其强的吸附能力和高机械稳

定性而成为一种理想的固定化酶材料．近年来，利用ＣＮＴＳ来固定化酶已逐渐成为一个热门的研究领

域［１３?２１］．但由于受到实验方法的限制，发生在原子水平的动力学机制仍不明确．例如，蛋白质与ＣＮＴＳ

物理吸附过程中，蛋白质的功能、构象、空间定向及再定向、不同氨基酸的特性和分子内氢键等具体细节

是用实验的方法无法实现的，而这些信息对更好地利用ＣＮＴＳ来固定化酶和设计有功能的酶?ＣＮＴＳ复

合物是至关重要的［２２］．在这种情况下，已有人利用分子动力学模拟的方法研究了ＣＮＴＳ与ＤＮＡ
［２３］、单

个蛋白区域［２０］和肽链［２４］的相互作用，但有关采用分子动力学的模拟方法研究蛋白质与ＣＮＴＳ相互作

用的报道却很少．本文利用分子动力学模拟的方法来研究木聚糖酶与ＣＮＴＳ相互作用，从原子层面来

阐明木聚糖酶与ＣＮＴＳ物理吸附的动力学机制．

１　模型和模拟方法

文中所使用的分子动力学模拟软件为ＮＡＭＤ
［２５］，并采用ＶＭＤ软件

［２６］进行轨迹分析和可视化操

作，使用ＣＨＡＲＭＭ２７格式的力场
［２７］．模拟所使用的Ａｒｍｃｈａｉｒ型单壁碳纳米管（ＳＷＮＴｓ）由ＶＭＤ软

件生成，其中Ｃ－Ｃ键长０．１４２ｎｍ，管径和管长分别为１．３６，４．９６ｎｍ．碳纳米管的力场参数参考文献

［２８］，ＣＮＴＳ所有Ｃ原子设为电中性．

　收稿日期：　２０１３０２１８

　通信作者：　张光亚（１９７５），男，教授，主要从事的研究．Ｅｍａｉｌ：ｚｈｇｙｇｈｈ＠ｈｑｕ．ｅｄｕ．ｃｎ．

　基金项目：　国家自然科学基金资助项目（２０８０６０３１）；福建省自然科学基金资助项目（２００７Ｊ０３６０）；福建省高校新世

纪优秀人才支持计划项目（０７１７６Ｃ０２）；华侨大学基本科研业务费专项基金资助项目（ＪＢ?ＧＪ１００６）



　　文中所研究的木聚糖酶来自一种嗜热菌（犜犺犲狉犿狅狆狅犾狔狊狆狅狉犪犳犾犲狓狌狅狊犪），其晶体结构从蛋白质数据

库（ＰＤＢ）中获得，ＩＤ号为１Ｍ４Ｗ，属于典型的Ｇ／１１家族，由一个α?螺旋和一系列β?折叠构成，整体上形

似右手半握的形状．由于酶和ＣＮＴＳ之间的物理吸附是非特异性的且不同部位影响吸附动力学过

程［２９］，所以在１Ｍ４Ｗ上随机选取２个初始位置作为与ＳＷＮＴｓ相互吸附方位，这样共产生２个酶与

ＳＷＮＴｓ组成的体系，分别称为１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿１和１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿２（以下分别简称ＣＮＴ１和ＣＮＴ２），如

图１所示．最后将它们分别放入尺寸为７．９３ｎｍ×６．１９ｎｍ×７．９９ｎｍ的ＴＩＰ３Ｐ型立方水体中．

（ａ）１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿１　　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿２

图１　蛋白质和纳米管模拟前的初始构象

Ｆｉｇ．１　ＩｎｉｔｉａｌｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎａｎｄｔｈｅａｒｍｃｈａｉｒＣＮＴｓｙｓｔｅｍｂｅｆｏｒｅｅｎｅｒｇｙｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎａｎｄＭＤ

模拟均在标准大气压和常温（３１０Ｋ）下进行，且分别采用ＬａｎｇｅｖｉｎＰｉｓｔｏｎ和ＬａｎｇｅｖｉｎＴｈｅｒｍｏｓｔａｔ

方法控制压力和温度波动．采用ＰＭＥ
［３０］计算长程静电引力，非键相互作用力采用势能截断，截断半径

为１．２ｎｍ，对体系使用周期性边界条件，使用ＳＨＡＫＥ算法使水分子保持刚性．时间步长为２ｆｓ，每隔１

ｐｓ输出一次模拟结果．所有模拟均在等温等压系综（ＮＰＴ）下进行，体系最终为电中性．体系经能量最小

化后再进行３０ｎｓ的分子动力学模拟，同时还对纯木聚糖酶体系（不含ＳＷＮＴｓ，以下简称１Ｍ４Ｗ 体系）

进行分子动力学模拟，最后３个体系总模拟时间为９０ｎｓ．

２　结果与讨论

２．１　吸附过程

观察整个分子动力学轨迹可以发现，木聚糖酶和ＳＷＮＴｓ逐渐靠近并最终吸附在一起，有趣的是它

们之间并不是沿着直线靠近．在所有体系中均观察到吸附过程中伴随着蛋白质分子局部结构的调整．

蛋白质结构的局部调整是为了能更好地结合在ＳＷＮＴｓ表面上．图２定量表示了整个动力学过程中酶

图２　蛋白质与ＳＷＮＴｓ质心间的标准距离

Ｆｉｇ．２　Ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄｄｉｓｔａｎｃｅｏｆｔｈｅｃｅｎｔｅｒ?ｏｆ?ｍａｓｓ

ｆｏｒｔｈｅｐｒｏｔｅｉｎｔｏｔｈｅｔｕｂｅｗａｌｌｏｆＣＮＴ

与ＳＷＮＴｓ质心间的标准距离（犱／犱０）．其中：犱０ 为酶与

ＳＷＮＴｓ中心的初始距离；犱表示整个动力学过程中酶

与ＳＷＮＴｓ中心的实际距离．

从图２可知：两个体系中蛋白质与ＳＷＮＴｓ逐渐靠

近并最终达到一个稳定状态，两条曲线最后仍存在小幅

波动，这表明蛋白质结构或ＳＷＮＴｓ表面的氨基酸仍处

在动态调整中．从图２还可知：ＣＮＴ１体系大约在２．５

ｎｓ时，酶与ＳＷＮＴｓ间的距离急剧减少，最后在一定范

围内波动；而ＣＮＴ２体系中二者间的距离则是慢慢减

少，最后两体系中酶与ＳＷＮＴｓ标准距离分别为０．８７６

和０．７３２．

将吸附原子定义为离ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ以内的

原子，并进一步统计吸附过程中吸附原子数目的变化情

况，如图３所示．从图３可以看出：随时间的推移，两体系中吸附原子数目增加并最终保持基本稳定，原
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子变化曲线并非线性，而是阶梯式的．这再次表明ＳＷＮＴｓ表面的原子不断地调整自身结构，使其本身

最大限度地与ＳＷＮＴｓ相互作用，其中ＣＮＴ２体系吸附原子数比ＣＮＴ１体系要多．

为了进一步研究木聚糖酶与ＳＷＮＴｓ相互吸附的动力学过程，计算了它们之间的相互作用能．以模

拟时间为函数的相互作用能变化曲线，如图４所示．从图４可知：两个体系中蛋白质与ＳＷＮＴｓ相互作

用能随着时间变化均慢慢减小，且体系ＣＮＴ１在２．５ｎｓ时相互作用能曲线急剧下降．这一趋势和图２

中标准距离变化趋势相符．约１ｎｓ后，蛋白质和ＳＷＮＴｓ相互作用达到一个平衡的状态；随后能量曲

线出现大幅的波动，但整个能量曲线并非线性下降．

图３　距ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ范围内的吸附原子数　　　图４　蛋白质与ＳＷＮＴｓ随时间变化的相互作用能

Ｆｉｇ．３　Ｎｕｍｂｅｒｏｆａｔｏｍｓｏｆｘｙｌａｎａｓｅｗｉｔｈｉｎ　　　　Ｆｉｇ．４　Ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｐｒｏｔｅｉｎａｎｄ

　０．５ｎｍａｒｏｕｎｄｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｏｆＳＷＮＴｓ　　　　　　　ＣＮＴａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｔｉｍｅ

结合原子运动轨迹，发现ＳＷＮＴｓ表面的氨基酸经历了构象的重排．氨基酸构象的调整使蛋白质

与ＳＷＮＴｓ结合得更紧密，这一现象和人血清蛋白（ＨＳＡ）与ＳＷＮＴｓ相互作用的过程相符
［２０］．ＨＳＡ分

子在和ＳＷＮＴｓ吸附的过程中，ＳＷＮＴｓ表面的氨基酸也经历了构象重排．和ＣＮＴ１体系不同，ＣＮＴ２

体系的相互作用能整体上随着时间慢慢减少，但在约１６ｎｓ时，能量曲线开始显著下降，并最终维持在

一个稳定的状态．虽然ＣＮＴ２体系吸附过程较为缓和，但是酶分子和ＳＷＮＴｓ相互作用更强烈，结合得

更紧密，最后时刻两体系中二者相互作用能分别为－２３５．７，－３１７．４ｋＪ·ｍｏｌ－１．最终，两体系中与

ＳＷＮＴｓ相互作用的原子均处于离ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ范围内．由于吸附部位的不同，最终导致ＣＮＴ１

和ＣＮＴ２体系的整个吸附动力学过程和结果存在很大的差异，这和文献报道的溶菌酶（ｌｙｓｏｚｙｍｅ）所处

方位不同影响和疏水基质吸附过程相符［３０］．

从上述的木聚糖酶与ＳＷＮＴｓ间的距离、吸附原子数目和相互作用能的变化趋势可以知道，蛋白质

分子与ＳＷＮＴｓ间确实存在相互吸附的动力学过程，而且随着时间变化，其相互作用越来越紧密，最后

能达到一个稳定的状态．

２．２　与纳米管表面相互作用的氨基酸特性

根据文献［３１］的报道，距ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ以内的原子视为和ＳＷＮＴｓ存在相互吸附作用．蛋

白质分子及与ＳＷＮＴｓ表面相互作用的氨基酸最终构象，如图５所示．图５中：蛋白质用卡通显示法显

示，吸附的氨基酸用甘草模型显示．为了方便观察，水分子被略去，同时为了清楚地看出与ＳＷＮＴｓ表

（ａ）１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿１　　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）１Ｍ４Ｗ＿ＣＮＴ＿２　　

图５　３０ｎｓ后ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系最终快照及吸附部位的放大图

Ｆｉｇ．５　ＳｎａｐｓｈｏｔｓｏｆＣＮＴ１ａｎｄＣＮＴ２ｓｙｓｔｅｍｓａｆｔｅｒ３０ｎｓＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ
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面相互作用的残基，用Ｉｉｃｏｒｉｃｅ模型显示ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ以内的残基．ＣＮＴ２体系中与ＳＷＮＴｓ表

面相互作用的残基数目更多，这也是ＣＮＴ２体系中蛋白质与ＳＷＮＴｓ相互作用较ＣＮＴ１体系更为紧密

的一个原因．和初始状态相比，动力学过程中靠近ＳＷＮＴｓ表面的残基构象存在明显的调整．

ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系中，每个氨基酸残基与ＳＷＮＴｓ表面相互作用能（犈），如表１所示．从表１可

知：ＣＮＴ１体系中吸附在 ＳＷＮＴｓ表面的残基有 ＴＨＲ１０２，ＴＲＰ１２０，ＴＹＲ１２２，ＡＳＮ１２３，ＴＨＲ１３０，

ＡＲＧ１３１和ＴＨＲ１３２．由于ＳＷＮＴｓ不带电荷，因此氨基酸和ＳＷＮＴｓ之间的相互作用主要是依靠疏水

作用力和范德华力；ＴＲＰ１２０和ＴＹＲ１２２残基与ＳＷＮＴｓ相互作用能比其他残基明显要高很多．除了

这两残基与ＳＷＮＴｓ表面存在疏水相互作用力外，结合图５还发现，ＣＮＴ１体系中ＴＲＰ１２０和ＴＹＲ１２２

这两个芳香族氨基酸的芳香环和ＳＷＮＴｓ表面正好相平行．在这种情况下，芳香族氨基酸的苯环和

ＳＷＮＴｓ表面接触面积最大．

表１　体系中氨基酸残基与ＳＷＮＴｓ表面的相互作用能

Ｔａｂ．１　ＡｄｓｏｒｂｅｄｒｅｓｉｄｕｅｓａｎｄｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｐｒｏｔｅｉｎａｎｄＳＷＮＴｓｉｎＣＮＴ１ｓｙｓｔｅｍｓ

ＣＮＴ１体系

残基 犈／ｋＪ·ｍｏｌ－１
ＣＮＴ２体系

残基 犈／ｋＪ·ｍｏｌ－１ 残基 犈／ｋＪ·ｍｏｌ－１

１０２ＴＨＲ －２０．１ ＡＳＮ１３ －３５．２ ＧＬＹ１９１ －１７．６

１２０ＴＲＰ －５５．３ ＧＬＹ１４ －１３．８ ＧＬＹ１９２ －１３．８

１２２ＴＹＲ －４６．９ ＴＹＲ１５ －２１．３ ＡＳＮ１９３ －３１．０

１２３ＡＳＮ －２０．５ ＳＥＲ３３ －２２．２ ＰＲＯ１９４ －１３．０

１３０ＴＨＲ －１８．０ ＧＬＹ３４ －１４．７ ＧＬＹ１９５ －１９．７

１３１ＡＲＧ －３８．５ ＴＨＲ６２ －１３．４ ＡＳＮ１９６ －３１．８

１３２ＴＨＲ －２３．９ ＳＥＲ１８９ －２７．６ ＰＲＯ１９７ －１７．６

ＧＬＵ１９０ －１４．２

　　根据文献［１５，２１］的报道，蛋白质与ＳＷＮＴｓ间的相互作用除了疏水作用力外，某些芳香族氨基酸

的芳香环与ＳＷＮＴｓ的六元环之间还存在的ππ堆叠是另外一种作用形式．这正好验证了文献的说

法，也是这两个残基与ＳＷＮＴｓ相互作用能比其他残基更显著的原因．另外，除了上述２个芳香族氨基

酸，其他氨基酸（ＴＨＲ１０２，ＡＳＮ１２３，ＴＨＲ１３０，ＡＲＧ１３１，ＴＨＲ１３２）与ＳＷＮＴｓ表面的吸附则是依靠范

德华力，其中ＡＲＧ１３１对蛋白质与ＳＷＮＴｓ相互作用能贡献最大．

从表１可知：ＣＮＴ２体系中与ＳＷＮＴｓ相互作用氨基酸明显较ＣＮＴ１体系多，共有１６个，且发现

ＡＳＮ１３，ＡＳＮ１９３，ＡＳＮ１９６对能量上的贡献尤为显著． 这是由于它们自身大部分原子均处在离

ＳＷＮＴｓ表面０．５ｎｍ范围内，其中ＴＹＲ１５和ＰＲＯ１９７为疏水氨基酸，且ＴＹＲ１５为芳香族氨基酸，但其

苯环并未和ＳＷＮＴｓ表面相平行，从而使得其在能量上的贡献远不及ＣＮＴ１体系中的ＴＹＲ１２２．

综上所述，酶分子的不同部位及ＳＷＮＴｓ表面氨基酸的特性影响吸附动力学过程和结果，且相互作

图６　蛋白质分子的ＲＭＳＤ值

Ｆｉｇ．６　ＲＭＳＤｏｆｐｒｏｔｅｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

用能和吸附的原子数目成正比．

２．３　纳米管对蛋白质整体结构的影响

参考文献［３２］的结果，可知木聚糖酶与ＣＮＴＳ相互

吸附时仍能维持很高的活性，达到９２％．在整个分子动

力学过程中，ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系的蛋白质分子均方根

偏差（ＲＭＳＤ）变化趋势（以１Ｍ４Ｗ体系中蛋白质作为参

照），如图６所示．从图６可知：ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系中

蛋白质分子的ＲＭＳＤ值比１Ｍ４Ｗ 体系中的要大，说明

蛋白质分子空间结构在吸附过程中因受ＳＷＮＴｓ的影

响发生了构象调整；ＣＮＴ２体系中蛋白质分子的ＲＭＳＤ

值在约１６ｎｓ时开始显著上升，这一趋势正好和图４所

示的能量变化趋势相吻合．

通过观察图５可发现，ＣＮＴ２体系中蛋白质分子的Ｃ端吸附在ＳＷＮＴｓ表面；而结合动力学轨迹可

发现，在模拟时间约１６ｎｓ时，蛋白质Ｃ端正好开始向ＳＷＮＴｓ表面靠近，最终完全依附在ＳＷＮＴｓ表
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面．为了能和ＳＷＮＴｓ结合更紧密，蛋白质Ｃ端离开原来的部位向ＳＷＮＴｓ表面靠近．正是这一原因使

得ＣＮＴ２体系中蛋白质分子ＲＭＳＤ值在１６ｎｓ时开始显著上升，从而导致蛋白质整体构象发生改变．

从图６的ＣＮＴ１体系蛋白质曲线可以发现：在２．５ｎｓ时，蛋白质ＲＭＳＤ值开始显著上升，这点仍

和图４中对应的能量曲线图相吻合．纵观ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系蛋白质ＲＭＳＤ曲线图，在模拟时间约１８

ｎｓ时，ＣＮＴ１体系蛋白质ＲＭＳＤ值比ＣＮＴ２体系的要大，而１８ｎｓ后，ＣＮＴ２体系蛋白质ＲＭＳＤ值超过

ＣＮＴ１体系．对比图４中能量变化曲线可以发现：约１７．５ｎｓ时，ＣＮＴ２体系中酶与ＳＷＮＴｓ相互作用

能超过ＣＮＴ１体系，这基本上和ＲＭＳＤ值变化趋势相符．由此可推断酶与ＳＷＮＴｓ相互作用能越大

（即越剧烈），酶分子空间结构改变越大．

蛋白质分子构象的调整一方面是为了更好地与ＳＷＮＴｓ相结合，但如果二者相互作用太剧烈，必然

导致蛋白质空间结构发生重大改变，从而改变其催化活性．因此，可以通过一些技术手段在保证酶和

ＳＷＮＴｓ结合稳定的前提下，尽量使它们间的相互作用更加温和，从而降低酶因结构的改变而导致催化

活性丧失．综上，虽然ＣＮＴ２体系中酶分子ＲＭＳＤ变化最大，但主要是由于Ｃ端所引起的，同时该体系

中酶与ＳＷＮＴｓ结合最稳定．因此，理论上可以认为该体系为最佳吸附体系．

计算整个模拟过程中ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系蛋白质二级结构的保持情况，以及１Ｍ４Ｗ体系中酶的二

级结构的保持情况，如图７所示．比较图７可以发现：两个体系中蛋白质二级结构并未发生改变．

（ａ）１Ｍ４Ｗ体系　　　　　　　　（ｂ）ＣＮＴ１体系　　　　　　　　（ｃ）ＣＮＴ２体系

图７　二级结构变化图

Ｆｉｇ．７　Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎｉｎｔｉｍｅｏｆｔｈｅｓｅｃｏｎｄａｒｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｅｓｉｄｕｅｓ

３　结论

通过分子动力学模拟的方法，研究了木聚糖酶不同部位与ＳＷＮＴｓ相互吸附的动力学过程和酶分

子特性．通过分析酶与ＳＷＮＴｓ中心间的标准距离、吸附原子数及二者的相互作用能，证实了酶和

ＳＷＮＴｓ之间存在相互吸附的动力学行为，且酶分子上不同部位导致吸附过程和结果有很大差异．通过

观察轨迹文件和定量分析，发现整个吸附过程中蛋白质分子经历了一定程度的构象调整，同时ＳＷＮＴｓ

表面的氨基酸为了与ＳＷＮＴｓ结合的更紧密，其构象也发生不同程度的改变．

在ＣＮＴ１体系中，蛋白质分子的ＴＲＰ１２０和ＴＹＲ１２２残基的苯环和ＳＷＮＴｓ表面相平行；而ＣＮＴ２

体系中，蛋白质的Ｃ端最终依附在ＳＷＮＴｓ表面．这在很大程度上加强了酶与ＳＷＮＴｓ的相互作用．比

较ＣＮＴ１和ＣＮＴ２体系发现，酶与ＳＷＮＴｓ相互作用越强烈，其整体构象受到ＳＷＮＴｓ的影响也越大．

从这可以看出，在实际的固定化酶实验中，酶与碳纳米管相互作用不宜过于强烈，否则容易导致酶结构

发生较大的改变而导致酶催化效率下降，甚至活性丧失．考虑吸附的稳定性及酶结构等因素，最终认为

ＣＮＴ２体系为最佳吸附体系．

文中的研究不仅可以从原子水平理解酶与ＣＮＴＳ的相互用机理，为今后用物理吸附法固定化酶提

供理论基础，而且有助于ＣＮＴＳ在生物材料、生物传感器、生物医学装置和药物传递等方面的研究．

ＣＮＴＳ的曲率及酶分子结构特性
［３３］等因素均可影响吸附机制，对此将做进一步研究．同时，今后的研究

应增加模拟时间，以进一步提高模拟的精确性．

１７６第６期　　　　　　　　　王四华，等：木聚糖酶与单壁碳纳米管的吸附分子动力学模拟
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