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［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１０，３１（４）：６７１－
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ｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＧｒａｐｈｉｃｓ，１９９６，１４（１）：３３－
３８．

［１０］ＭａｃＫｅｒｅｌｌＡＤ，ＢａｓｈｆｏｒｄＤ，ＢｅｌｌｏｔｔＭ，ｅｔａｌ．Ａｌｌａｔｏｍｅｍｐｉｒｉｃａｌ
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ｔｅｉｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，１９９８，１０２（１８）：
３５８６－３６１６．

［１１］ＰｈｉｌｌｉｐｓＪＣ，ＢｒａｕｎＲ，ＷａｎｇＷ，ｅｔａｌ．Ｓｃａｌａｂｌｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｗｉｔｈＮＡＭＤ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
２００５，２６（１６）：１７８１－１８０２．

［１２］ＲｙｃｋａｅｒｔＪＰ，ＣｉｃｃｏｔｔｉＧ，ＢｅｒｅｎｄｓｅｎＨＪＣ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｉｎｔｅｇｒａ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃａｒｔｅｓｉａｎｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｍｏｔｉｏｎｏｆａｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈｃｏｎ
ｓｔｒａｉｎｔｓ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｏｆｎａｌｋａｎｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９７７，２３（３）：３２７－３４１．

［１３］ＡｎｄｅｒｓｅｎＨ Ｃ．Ｒａｔｔｌｅ：ａ“ｖｅｌｏｃｉｔｙ”ｖｅｒｓｉｏｎｏｆｔｈｅｓｈａｋｅａｌｇｏ
ｒｉｔｈｍｆｏｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９８３，５２（１）：２４－３４．

［１４］ＤａｒｄｅｎＴ，ＹｏｒｋＤ，ＰｅｄｅｒｓｅｎＬ，ｅｔａｌ．ＰａｒｔｉｃｌｅｍｅｓｈＥｗａｌｄ：ａｎ
Ｎ·ｌｏｇ（Ｎ）ｍｅｔｈｏｄｆｏｒＥｗａｌｄｓｕｍｓｉｎｌａｒｇｅｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９３，９８（１２）：１００８９－１００９２．

［１５］ＴｕｃｋｅｒｍａｎＭ，ＢｅｒｎｅＢＪ，ＭａｒｔｙｎａＧＪ．Ｒｅｖｅｒｓｉｂｌｅｍｕｌｔｉｐｌｅｔｉｍｅ
ｓｃａｌｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
１９９２，９７（３）：１９９０－２００１．

［１６］ＦｅｌｌｅｒＳＥ，ＺｈａｎｇＹ，ＰａｓｔｏｒＲＷ，ｅｔａｌ．Ｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ：ｔｈｅｌａｎｇｅｖｉｎｐｉｓｔｏｎｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］．Ｊｏｕｒ
ｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９５，１０３（１１）：４６１３－４６２１．

［１７］ＭｅｇｙｅｓＴ，ＢáｌｉｎｔＳ，ＧｒóｓｚＴ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｌｉｑｕｉｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈ
ａｎｅ：ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｎｄｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｓｔｕｄｉｅｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００７，１２６（１６）：１６４５０７．

［１８］ＦｕｊｉｗａｒａＳ，ＳａｔｏＴ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆａｓｉｎｇｌｅｐｏｌｙｍｅｒｃｈａｉｎ：ｂｏｎｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎａｌｏｒｄｅｒ
ａｎｄｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌｄｅｆｅｃｔｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
１９９７，１０７（２）：６１３－６２２．
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