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Owerview
 Introduction into Force Field Methods
 Articles

 Change of Free Energy during Adsorption of a Molecule 
(W. Billes, F. Bazant­Hegemark, M. Mecke, M. Wendland, 
J. Fischer, American Chemical Society 2003)

  A Comparison of Methods to Compute the 
Potential of Mean Force 
(D. Trzesniak, A.­P. E. Kunz, W. F. van Gunsteren, 

ChemPhysChem 2007) 

  Pathway dependence of the efficiency of calculating free 
energy and entropy of solute­solute association in water 
(D. Trzesniak, W. F. van Gunsteren, Chemical Physics 2006)



   

Force Field Methods

different types of atoms
Force Field Energy

different types of Force Fields 
many parameters  reduction 
many particles  solvent
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Change of Free Energy during 
Adsorption of a Molecule
 calculating the Helmholtz free energy ΔA



   

Change of Free Energy during 
Adsorption of a Molecule
Route of the Mean Force



   

Change of Free Energy during 
Adsorption of a Molecule
Route of the Local Density



   

Change of Free Energy during 
Adsorption of a Molecule
Link of both Route

 Path Integral Route recommended



   

A Comparison of Methods to Compute 
the Potential of Mean Force 
 (absolute) free energy F



   

A Comparison of Methods to Compute 
the Potential of Mean Force 

Simulations 
 no bias
 umbrella bias 
 Constraint bias



   

Pathway dependence of the efficiency 
of calculating free energy and entropy 
of solute­solute association in water



   

Pathway dependence of the efficiency 
of calculating free energy and entropy 
of solute­solute association in water
Thermodynamic Integration



   

Pathway dependence of the efficiency 
of calculating free energy and entropy 
of solute­solute association in water
Coupling Parameter λ



   

Pathway dependence of the efficiency 
of calculating free energy and entropy 
of solute­solute association in water

Free energy Entropy



   

Comparison of Methods to Compute 
the Potential of Mean Force

Hasan Pašalić


