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摘要： 

以柔性大分子18－冠醚－6为研究对象，将MNDO法所得的三种构象的静电势电荷用于分子力学计算，得到了三种

构象的能量，同时计算了电负性电荷，亦将其用于分子力学计算. 将两种计算结果进行比较发现，有可能将电负性

作为分子力学、分子动力学计算的力场参数． 
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