STRESZCZENIE

Przedstawiono metode obliczeh prawdopodobienstw mikromodyfikacji tancucha
za pomocg algorytmow Verdiera-Stockmayera stowarzyszong z metodg Metropolis —
Monte Carlo. Znaleziono zaleznosci pomiedzy tymi prawdopodobienstwami
a efektywng liczbg koordynacyjng, wymuszong odlegtoscia pomiedzy koncami
tancucha oraz entropig konformacyjng. Uzyskane zaleznosci pozwolity na
sformutowanie nowej metody obliczania entropii konformacyjnej. Opracowang
metode wykorzystano do obliczen entropii konformacyjnej i energii swobodnej
Helmholtza tancucha swobodnego oraz poddanego naprezeniom pod wptywem sit
zewnetrznych zanurzonego w roznych rozpuszczalnikach oraz w obecnosci
i nieobecnosci ograniczen przestrzennych. Poréwnanie wynikow opracowanej
metody z wynikami uzyskanymi metodg expanded ensemble Monte Carlo wskazuje
na jej poprawnos¢. Wykazano skuteczno$¢ opracowanej metody do obliczania

entropii konformacyjnej tancucha w wybranych uktadach.



