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  Аннотация курса 
В этом спецкурсе, который является прямым продолжени-
ем спецкурсов «Методы компьютерного моделирования в 
статистической физике» и «Компьютерное моделирование 
полимерных систем», читающихся в 8 и 9 семестре, ос-
новное внимание уделяется современным компьютерным 
методам исследования полимерных систем и имеющегося 
для этих целей программного обеспечения. Одна из ос-
новных задач данного факультативного годового курса 
лекций – обозначить при изложении различных методов 
общие принципы мультимасштабного моделирования, т.е. 
указать пути “стыковки”, сопряжения результатов моде-
лирования, полученных микроскопическими, мезоскопи-
ческими и макроскопическими методами, “работающими” 
на разных пространственных и временных масштабах. К 
микроскопическим относят методы, в которых система 
описывается на “языке” атомов и молекул (это методы 
МК, МД, метод стохастической динамики). К мезоскопи-
ческим относятся методы описания системы в терминах 
коллективных переменных, например, функций распреде-
ления потенциальных полей и плотностей (это теоретико-
полевые методы самосогласованного среднего поля, 
функционала плотности, нелинейных интегральных урав-
нений теории жидкостей, метод диссипативной динамики 
частиц). Наконец, макроскопические методы – это фено-
менологические методы решения уравнений в сплошных 
средах (механика сплошных сред, электродинамика, гид-
родинамика, метод конечных элементов, полуэмпириче-
ские методы расчета физических свойств полимеров на 
основе вкладов отдельных атомов и/или атомных групп и 
др.).  
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Структура и содержание спецкурса 
Раздел Неделя 

Введение. Пространственные и временные масштабы в полимерных системах. Общий обзор 
методов моделирования. Общие принципы и подходы для сопряжения методов, пригодных 
для моделирования на разных пространственных и временных масштабах. 
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Использование квантово-химических расчетов для полимерных систем 2-3 
Атомистическая молекулярная динамика 4 
Методы учета дальнодействующих взаимодействий. Суммирование по Эвальду. 5 
Пакеты Espresso, DL-POLY, Gromacs 6-7 
Моделирование методом Монте-Карло в различных ансамблях 8 
Мультиканоническое моделирование.  9 
Алгоритмы для расчета функции плотности состояний (алгоритм Ванга-Ландау, алгоритм 
стохастической аппроксимации). 

10-11 

Моделирование расширенных ансамблей с помощью метода Монте-Карло. 12 
Метод Монте-Карло со смещением по конфигурациям (configurational bias MC). 13 
Ансамбль Гиббса 14 
Метод “размягчения” потенциала взаимодействия (single and parallel tempering technique) 15 
Алгоритмы повышенной размерности (четырехмерный алгоритм для трехмерной цепи) 16 
Методы расчета свободной энергии в компьютерном моделировании 17-18 
Методы моделирования редких событий 19 
Методы нелинейных интегральных уравнений теории жидкостей 20 
Гибридные схемы Монте Карло / PRISM и Монте Карло / молекулярная динамика 21 
Метод диссипативной динамики частиц 22 
Пакет DPDChem 23-24 
Методы самосогласованного среднего поля 25 
Алгоритм «одной цепи в самосогласованном поле» 26 
Метод конечных элементов  27 
Полуэмпирические методы расчета физических свойств полимеров на основе вкладов от-
дельных атомов и/или атомных групп (на примере метода А.А.Аскадского и программы Кас-
кад) 

28-29 

Мультимасштабное моделирование полимерных систем на примере растворов сопряженных 
полимеров  

30 

Пакеты VOTKA, OCTA 31-32 
Пакет Accelrys Materials Studio 33-34 
 


