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Na pograniczu fizyki fazy skondensowanej z elementami fizyki i termodynamiki
statystycznej (klasycznej, a rzadziej — kwantowej) rozwija sie coraz prezniej subdyscy-
plina fizyki, ktora mozna okresli¢ za pomoca jednego, nieco przydlugiego wyrazenia:
obliczeniowa fizyka miekkiej materii (nie)ozywionej, w skrécie - OFMMnO.

Do jej zadan nalezy umiejetnosé zaproponowania adekwatnych modeli fizycznych
oraz numerycznych metod symulacyjno-obliczeniowych do rozwiazywania zagadnien,
ktére odnosza sie wprost do znanego zwiazku (bio)materialowego typu struktura-
wlasnoséé i funkcja ozn. SWiF, znanego gléwnie w fizyce (bio)materialéw.

Jedli chodzi o strukture (S), to np. ostatnio wazne stalo sie zagadnienie uzywa-
nia porzadku nematycznego do modelowania plyniecia komérek w jednowarstwach
z wlaczonym aktywnym polem sitlowym o naturze stochastyczno-lepkosprezyste;j.

Gdy odnie$é rozwazania do cechy typu wlasnosé (W), to w aktywnych ukladach
lepkosprezystych typu tkanki dominujg informacje o anomalnej dyfuzji i relaksacji
(bio)materii.

Gdy z kolei przyjrzymy sie blizej takiej cesze, jak funkcja (F) ukladu biofizycznego
lub biologicznego, to mozemy, np. zauwazy¢ opis samo-deformacyjnej aktywnosci ko-
moérek w tkance [1], jej chemo-mechanicznej deformacji w celu choéby tranportowania
szuzytych” komorek lub zlogdéw neurodegeneracyjnych (w kierunku stanu natywnego
biatek), istotnych z punktu widzenia cukrzycy typu II, choréb Alzhemera, Parkin-
sona badz prionowej. Zbierajac wiec ostatecznie informacje pochodzace z obszaréw
S+W+F i odnoszac je w formie wykonawczej do podstawowych zadan OFMMnO,
nalezy wymieni¢ nastepujace problemy lub zagadnienia koncepcyjno-techniczne:

e Wielko$¢ kroku czasowego w symulacjach komputerowych MD w kontekscie ba-
danej pelnej domeny czasowej; wielko$é¢ pudla symulacyjnego oraz przyjmowane
warunki poczatkowo-brzegowe,

e Decyzja o przyjetym w modelowaniu potencjale fizycznym /termodynamicznym
oraz o typie termo- i/lub barostatu [2],

e Inkluzja wszechobecnej w materii ozywionej, ale i tej nieozywionej, wody [3] —
jakim modelem si¢ postuzy¢? Itd., itp..
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Podsumowujac, podstawowa strategia rozwiazywania zagadnien tkwi w uniknieciu
zyczeniowosci otrzymywanych w ramach OFMMnO wynikéw, a zblizeniu si¢ mozliwie
maksymalnie do zgodnosci z danymi eksperymentalnymi i do wynikajacej z tego zbli-
zenia rzetelnoéci odpowiedzi na zadawane przez eksperymentaroréw pytania, czesto
o glebokiej naturze fizyczne;j.
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Rysunek 1: Przyktadowa struktura biatka, gdy (nie)wlaczaé poszczegblne cztony potencjatu
intramolekularnego za pomocy dedykowanego software’u YASARA
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