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ƒ¥³ Éµ²µ£¨Î¥¸±¨° ´ ÊÎ´Ò° Í¥´É· ��Œ�, Œµ¸±¢ 

�·¥¤¸É ¢²¥´ µ¡§µ· ¸µ¢·¥³¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¢ µ¡² ¸É¨ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥-
²¨·µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ ³¥Éµ¤ ³¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ (Œ„). � ¸-
¸³µÉ·¥´Ò µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¨  Éµ³´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ´  ¡ §¥
¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ ¨ ¢¥±Éµ·´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. �·µ¢¥¤¥´Ò · ¸Î¥ÉÒ ´  µ¸´µ¢¥ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ³¥Éµ¤µ¢
Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨¥  ´ ²¨§¨·µ¢ ÉÓ ¤¨´ ³¨±Ê ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ (±² ¸É¥-
·µ¢, ¦¨¤±µ¸É¥° ¨ É. ¶.) ¨ Ö¢²¥´¨° ´Ê±²¥ Í¨¨ ´  ³µ²¥±Ê²Ö·´µ³ Ê·µ¢´¥.

We review the modern state of computer simulation of physical and biological systems based
on molecular dynamics method (MD). Special attention is paid to parallel and vector simulation of
atomic and molecular systems. The results of the molecular dynamic simulation of the nucleation
processes in condensed matter (liquids, clusters, etc.) are presented.

‚‚…„…�ˆ…

Šµ³¶ÓÕÉ¥·´ Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¤¨´ ³¨±  (Œ„) Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¤´¨³ ¨§ ´ ¨¡µ-
²¥¥ ³µÐ´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢, ÔËË¥±É¨¢´µ ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ¤²Ö ³µ¤¥-
²¨·µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ [1]. Œ¥Éµ¤Ò Œ„ ¶µ§¢µ²ÖÕÉ
¢ÒÎ¨¸²ÖÉÓ ±² ¸¸¨Î¥¸±¨¥ É· ¥±Éµ·¨¨ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢ ¨ ¶µ²¨³¥·´ÒÌ Í¥¶¥°,
¨¸¸²¥¤µ¢ ÉÓ ¤¨´ ³¨±Ê ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö Î ¸É¨Í ¢ ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì

1Computational Science Division (CSD), Advanced Computing Center (ACC), Institute of
Physical and Chemical Research (RIKEN), Hirosawa 2-1, Wako, Saitama 351-0198, Japan, e-mail:
mirzo@atlas.riken.go.jp

2ˆ´¸É¨ÉÊÉ ±µ¸³¨Î¥¸±¨Ì ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ��
, e-mail: altaisky@mx.iki.rssi.ru
3e-mail: puzynin@jinr.ru
4e-mail: darden@gamera.nih.niehs.gov
5e-mail: ffelix@blood.ru
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´  ³µ²¥±Ê²Ö·´µ³ Ê·µ¢´¥ [2Ä5]. Œ„ µ¡² ¤ ¥É ¢Ò¸µ±¨³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ-
¢·¥³¥´´Ò³ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¨ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¶µ²ÊÎ¨ÉÓ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ ¶·µÍ¥¸¸ Ì,
¶·µ¨¸Ìµ¤ÖÐ¨Ì ¢  Éµ³´µ-³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ³ ¸ÏÉ ¡ Ì ¨ ´  ¢·¥³¥´ Ì ¶µ·Ö¤± 
´¥¸±µ²Ó±¨Ì ´ ´µ¸¥±Ê´¤ [6, 7]. �É¨ ³¥Éµ¤Ò µ¸µ¡¥´´µ ÔËË¥±É¨¢´Ò ¤²Ö ¨¸¸²¥-
¤µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ³ ±·µ³µ²¥±Ê² ¢ ³ ¸ÏÉ ¡ Ì, £¤¥
±¢ ´Éµ¢Ò¥ ÔËË¥±ÉÒ ³¥´¥¥ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò, Î¥³ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨¥ ¢§ ¨³µ¤¥°-
¸É¢¨Ö [8Ä10]. ‚ ¸²ÊÎ ¥ ±µ£¤  ¨³¥ÕÉ ³¥¸Éµ ¶·µÍ¥¸¸Ò, ¸¢Ö§ ´´Ò¥ ¸ · §·Ò¢µ³
±µ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥°, ³¥Éµ¤Ò ±² ¸¸¨Î¥¸±µ° ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ ´  ³¥-
§µ³ ¸ÏÉ ¡ Ì ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÉ¸Ö µ¤´µ¢·¥³¥´´µ ¸ ³¥Éµ¤ ³¨ ±¢ ´Éµ¢µ° Ì¨³¨¨ ´ 
³¨±·µ³ ¸ÏÉ ¡ Ì [11].

�¥·¢µ¥ Ê¶µ³¨´ ´¨¥ µ ³¥Éµ¤¥ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ ¸µ¤¥·¦¨É¸Ö ¢ [12].
‘µ¢·¥³¥´´µ¥ · §¢¨É¨¥ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° É¥Ì´¨±¨ ¶µ§¢µ²Ö¥É ³µ¤¥²¨·µ¢ ÉÓ ¤¨-
´ ³¨±Ê ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³, ¸µ¸ÉµÖÐ¨Ì ¨§ µ£·µ³´µ£µ Î¨¸²  Î ¸É¨Í (µÉ ¤¥-
¸ÖÉ±µ¢ ÉÒ¸ÖÎ ¢¶²µÉÓ ¤µ ³¨²²¨µ´µ¢), ¸ ¡µ²ÓÏ¨³ ´ ¡µ·µ³ ¶ · ³¥É·µ¢ ¨ · §-
´µµ¡· §´ÒÌ Ê¸²µ¢¨°, ¨³¨É¨·ÊÕÐ¨Ì Ë¨§¨Î¥¸±¨° Ô±¸¶¥·¨³¥´É [13]. �¸´µ-
¢µ° · ¸Î¥Éµ¢ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö  ) ´¥¶µ¸·¥¤¸É¢¥´´Ò° ÊÎ¥É ¶ ·´µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö
µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢ ¨ ¡) · §¢¨ÉÒ¥ ´  ÔÉµ° ¡ §¥ ³¥Éµ¤Ò ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ -
³¨±¨ [4, 14, 15]. v² £µ¤ ·Ö · §¢¨É¨Õ ¨ ¶·¨³¥´¥´¨Õ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ É¥Ì´µ-
²µ£¨° ¨ £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ³¥Éµ¤µ¢  ´ ²¨§  ÔËË¥±É¨¢´µ¸ÉÓ ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢
Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ´¥Ê±²µ´´µ ¢µ§· ¸É ¥É. Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ·¥ ²Ó´ÒÌ Ë¨§¨-
Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³, ´ ¶·¨³¥· ±·¨¸É ²²µ¢, ¨²¨ µ£·µ³´ÒÌ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ³µ²¥±Ê²
´  ¡ §¥ ³¥Éµ¤µ¢ Œ„ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸µ¡µ° µ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¥¥ ¶¥·¸¶¥±É¨¢´µ¥ ´ ¶· -
¢²¥´¨¥ ¢ ¡²¨¦ °Ï¥³ ¡Ê¤ÊÐ¥³ [16,17]. 
¥É·¨¢¨ ²Ó´Ò³  ¸¶¥±Éµ³ ¶·¨³¥´¥´¨Ö
³¥Éµ¤µ¢ Œ„ Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¶É¨³ ²Ó´Ò° ¢Ò¡µ· ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö, ±µ-
Éµ·Ò° µ¶·¥¤¥²Ö¥É Ô¢µ²ÕÍ¨Õ ¸¨¸É¥³Ò [18, 19]. �¤¥±¢ É´Ò° ¢Ò¡µ· ¶µÉ¥´Í¨-
 ²  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ µ¶É¨³¨§ Í¨Ö ¥£µ ¶ · ³¥É·µ¢ µÎ¥´Ó ¢ ¦´Ò, ´ ¶·¨³¥·,
¤²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ³¥¦Ë §´ÒÌ £¥É¥·µ£¥´´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ¢ (¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² -
¸É¥·µ¢ ¸ ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ, Ö¢²¥´¨Ö ´Ê±²¥ Í¨¨ ¶ ·µ¢ ´  É¢¥·¤µ° ¶µ¤²µ¦±¥ ¨
É. ¶.) [20]. ’·Ê¤´µ¸É¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ ¨§ÊÎ¥´¨Ö §¤¥¸Ó, ± ± ¶· ¢¨²µ, § -
±²ÕÎ ÕÉ¸Ö ¢ ¡µ²ÓÏµ³ · §´µµ¡· §¨¨ ¢µ§³µ¦´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨° ¸¨¸É¥³Ò.

�¸´µ¢´Ò¥ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ § É· ÉÒ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¸¢Ö§ ´Ò ¸ · ¸Î¥-
Éµ³ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö [21Ä23]. ‘ ÔÉµ° Í¥²ÓÕ Ê¦¥ ¸µ-
§¤ ´Ò ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´Ò¥ ¶·µÍ¥¸¸µ·Ò ¨ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ ±² ¸É¥·Ò (¢ Ÿ¶µ-
´¨¨ ¨ ‘˜�) ¤²Ö ÔËË¥±É¨¢´µ£µ · ¸Î¥É  Ô²¥±É·¨Î¥¸±¨Ì ¸¨² ¨ ¶µ²¥°. ’ ±, ´ 
µ¸´µ¢¥ ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ£µ ±µ³¶²¥±¸  ¤²Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´µ-
¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì · ¸Î¥Éµ¢ ¢ CSD ACC RIKEN (Ÿ¶µ´¨Ö) ¢ É¥Î¥´¨¥ ¶µ¸²¥¤´¨Ì
²¥É Ê¸¶¥Ï´µ ¶·µ¢µ¤¨É¸Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ±µ´-
¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³, £¤¥ ±Ê²µ´µ¢¸±¨¥ ¸¨²Ò ¢´µ¸ÖÉ µ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¨° ¢±² ¤ ¢
¤¨´ ³¨±Ê [24].

Œ¥Éµ¤Ò Œ„ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö µ¸´µ¢µ° ¸µ¢·¥³¥´´µ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° ¡¨µ²µ£¨¨.
�É³¥É¨³ ·Ö¤ ¶·µ¡²¥³ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¶·µÍ¥¸¸µ¢, ¢ ¦´ÒÌ ¢
´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö.
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�·¨Î¨´µ° ³´µ£¨Ì ´ ¸²¥¤¸É¢¥´´ÒÌ § ¡µ²¥¢ ´¨° ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ´ ·ÊÏ¥´¨Ö
ËÊ´±Í¨µ´¨·µ¢ ´¨Ö (Ô±¸¶·¥¸¸¨¨) µ¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ £¥´µ¢. ’ ±¨¥ ´ ·ÊÏ¥´¨Ö ³µ£ÊÉ
¡ÒÉÓ ±µ³¶¥´¸¨·µ¢ ´Ò, ¢ Î ¸É´µ¸É¨, ¢µ¸¸É ´µ¢²¥´¨¥³ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥° ¶¥·-
¢¨Î´µ° £¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¢¢¥¤¥´¨Ö ±µ··¥±É´ÒÌ „
Š-¶µ¸²¥¤µ¢ -
É¥²Ó´µ¸É¥° ¸ ¶µ¸²¥¤ÊÕÐ¥° ¶·µ¤Ê±Í¨¥° ´µ·³ ²Ó´ÒÌ ¡¥²±µ¢. ‚¢¥¤¥´¨¥ ¢ ±²¥É±¨
¢¨·Ê¸´µ£µ £¥´¥É¨Î¥¸±µ£µ ³ É¥·¨ ² , £¤¥ µ´ µ± §Ò¢ ¥É¸Ö ¸¶µ¸µ¡´Ò³ ± Ô±¸¶·¥¸-
¸¨¨ ¨ ¸¨´É¥§Ê ¶·µÉ¥±É¨¢´ÒÌ ¡¥²±µ¢, ²¥¦¨É É ±¦¥ ¢ µ¸´µ¢¥ ±µ´¸É·Ê¨·µ¢ ´¨Ö
¶·µÉ¨¢µ¢¨·Ê¸´ÒÌ „
Š-¢ ±Í¨´. ’¥Ì´¨Î¥¸±¨ É ±µ° ³ É¥·¨ ² µ¡ÒÎ´µ £µÉµ¢¨É¸Ö
¶ÊÉ¥³ ±²µ´¨·µ¢ ´¨Ö ´¥µ¡Ìµ¤¨³ÒÌ £¥´µ¢ ¢ ±²¥É± Ì ¶·µ± ·¨µÉ. �¶ÒÉ ¶µ± -
§Ò¢ ¥É, ÎÉµ ¶·¨ ÔÉµ³ ¢ ·Ö¤¥ ¸²ÊÎ ¥¢ ·¥§Ê²ÓÉ É ±²µ´¨·µ¢ ´¨Ö ¡²¨§±¨Ì ¶µ
¶¥·¢¨Î´µ° ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¨ (´ ¶·¨³¥·, ¶·¨ ÏÉ ³³µ¢ÒÌ · §²¨Î¨ÖÌ Ê ¢¨-
·Ê¸µ¢) Ë· £³¥´Éµ¢ „
Š ¡Ò¢ ¥É ´¥µ¦¨¤ ´´Ò³, ¨ ¢¢¥¤¥´´Ò° ¢ ¶² §³¨¤´Ò°
¢¥±Éµ· Ë· £³¥´É ¢ µ¤´µ³ ¸²ÊÎ ¥ µ¸É ¥É¸Ö ´¥¨§³¥´´Ò³,   ¢ ¤·Ê£µ³ ¸µ¶·µ¢µ-
¦¤ ¥É¸Ö ¢¥¸Ó³  ¶·¨ÎÊ¤²¨¢Ò³¨ ¶¥·¥¸É·µ°± ³¨. ’ ±¨¥ ¶¥·¥¸É·µ°±¨ § ¢¨¸ÖÉ µÉ
³´µ£¨Ì Ë ±Éµ·µ¢, ¨³¨ ³µ£ÊÉ, ¢ Î ¸É´µ¸É¨, ¡ÒÉÓ ¨ ´¥¶µ¸·¥¤¸É¢¥´´µ · §²¨Î¨Ö
´Ê±²¥µÉ¨¤´ÒÌ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥° Ë· £³¥´Éµ¢ „
Š.

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö Ê¸¨²¨Ö³¨ ¸¶¥Í¨ ²¨¸Éµ¢ ¨§ ³´µ£µÎ¨¸²¥´´ÒÌ ´ ÊÎ´ÒÌ
Í¥´É·µ¢ ³¨·  ¶·µ¢¥¤¥´µ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¶µ²´µ¥ ¸¥±¢¥´¨·µ¢ ´¨¥ £¥´µ³  Î¥²µ-
¢¥± . ‘µ§¤ ´Ò ¨ ¤µ¸ÉÊ¶´Ò Î¥·¥§ ˆ´É¥·´¥É ³´µ£µÎ¨¸²¥´´Ò¥ ¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ, ¸µ-
¤¥·¦ Ð¨¥ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ ¶¥·¢¨Î´µ°, ¢Éµ·¨Î´µ° ¨ µÉÎ ¸É¨ É·¥É¨Î´µ° ¸É·Ê±ÉÊ-
· Ì £¥´µ³  · §²¨Î´ÒÌ µ·£ ´¨§³µ¢ Å µÉ ¡ ±É¥·¨° ¨ ¶·µ¸É¥°Ï¨Ì ¤µ Î¥²µ¢¥± .
‚¸¥ ÔÉ¨ ·¥¸Ê·¸Ò µ¡Ñ¥¤¨´¥´Ò £²µ¡ ²Ó´µ° ¸¥ÉÓÕ ¢ µ¡Ð¨¥ ¨¸ÉµÎ´¨±¨ (´ ¶·¨³¥·,
www.ncbi.nlm.nih.gov), Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÐ¨¥¸Ö ¢ ´ ÊÎ´µ-¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì
¨ ¶·µ³ÒÏ²¥´´ÒÌ Í¥²ÖÌ. �·¨  ´ ²¨§¥ ³´µ¦¥¸É¢  · §· ¡µÉµ± ´µ¢ÒÌ ³¥¤¨-
Í¨´¸±¨Ì ¶·¥¶ · Éµ¢ ¡·µ¸ ¥É¸Ö ¢ £² §  µÎ¥¢¨¤´µ¥ ¶¥·¥¶²¥É¥´¨¥ ´ ÊÎ´ÒÌ ¨
±µ³³¥·Î¥¸±¨Ì ¨´É¥·¥¸µ¢. ˆ´Ëµ·³ Í¨Ö µ ¸É·Ê±ÉÊ·¥ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ £¥´µ¢ ¨¸¶µ²Ó-
§Ê¥É¸Ö ¤²Ö NAT-¤¨ £´µ¸É¨±¨ ¨´Ë¥±Í¨µ´´ÒÌ § ¡µ²¥¢ ´¨°, ¢Ò¡µ·  ÊÎ ¸É±µ¢
„
Š ¤²Ö £¥´´µ° É¥· ¶¨¨, ±µ´¸É·Ê¨·µ¢ ´¨Ö ¢ ±Í¨´ ¨ É. ¶.

…¸É¥¸É¢¥´´µ, ÎÉµ ¸¥±¢¥´¨·µ¢ ´¨¥ £¥´µ³  Î¥²µ¢¥±  ¸É ²µ ¢µ§³µ¦´Ò³ ¡² -
£µ¤ ·Ö · §¢¨É¨Õ ¨ ¶·¨³¥´¥´¨Õ ³¥Éµ¤µ¢ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ¨ £¥´¥É¨Î¥¸±µ£µ  ´ -
²¨§ . �¡´ ·Ê¦¥´¨¥ ¤ ²Ó´¨Ì ±µ··¥²ÖÍ¨° ¢ ¶¥·¢¨Î´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ £¥´µ³  ³´µ£¨Ì
µ·£ ´¨§³µ¢ [25Ä27] £µ¢µ·¨É µ ´ ²¨Î¨¨ ´¥É·¨¢¨ ²Ó´µ° ¨¥· ·Ì¨Î¥¸±µ° µ·£ ´¨-
§ Í¨¨ £¥´µ³ . Œ¥Éµ¤Ò  ²£¥¡· ¨Î¥¸±µ£µ  ´ ²¨§  ¶¥·¢¨Î´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò, µ¤´ ±µ,
´¥ ¶µ§¢µ²ÖÕÉ µ¤´µ§´ Î´µ ¶·¥¤¸± § ÉÓ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´ÊÕ µ·£ ´¨§ Í¨Õ „
Š.
„²Ö ·¥Ï¥´¨Ö ÔÉµ° § ¤ Î¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³ · ¸Î¥É ±µ´Ëµ·³ Í¨° ¤¢µ°´µ° ¸¶¨· ²¨
„
Š, µ¸´µ¢ ´´Ò° ´  ÊÎ¥É¥ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö. �·¨³¥´¥´¨¥
³¥Éµ¤µ¢ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ± § ¤ Î ³ ¡¨µË¨§¨±¨ ¨ ³¥¤¨Í¨´Ò ¸¤¥-
² ²µ ¢µ§³µ¦´Ò³ ¶·µ¢¥¤¥´¨¥ ±µ²¨Î¥¸É¢¥´´µ£µ  ´ ²¨§  ¤¨´ ³¨±¨ ´Ê±²¥¨´µ¢ÒÌ
±¨¸²µÉ ¨ ¨³³Ê´µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨° (³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨) [1].
Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ´Ê±²¥¨´µ¢ÒÌ ±¨¸²µÉ É·¥¡Ê¥É  ¤¥±¢ É´µ£µ ÊÎ¥É  Ô²¥±É·µ¸É -
É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨° ¸ µ±·Ê¦ ÕÐ¥° ¸·¥¤µ° (¢µ¤´Ò³ ¸Ê¡¸É· Éµ³). ’ ±µ°
ÊÎ¥É µ¸µ¡¥´´µ ¢ ¦¥´ ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¡¥²±µ¢ÒÌ ³µ²¥±Ê² ¢ ¢µ¤´µ° ¸·¥¤¥.
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ˆ§¢¥¸É´µ, ÎÉµ ¸²µ¦´Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ ¡¥²±µ¢ ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ ´ ·Ê-
Ï¥´Ò ÉµÎ¥Î´Ò³¨ ³ÊÉ Í¨Ö³¨. ˆ§³¥´¥´¨Ö µÎ¥´Ó ´¥¡µ²ÓÏ¨Ì ÊÎ ¸É±µ¢ ¡¥²±µ¢
(£¥´µ¢) ¨ ¤ ¦¥ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  ³¨´µ±¨¸²µÉ´ÒÌ µ¸É É±µ¢ ³µ£ÊÉ µ± §Ò¢ ÉÓ ¸ÊÐ¥-
¸É¢¥´´µ¥ ¢²¨Ö´¨¥ ´  ËÊ´±Í¨Õ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥£µ ¡¥²± . ‚ ¸¢Ö§¨ ¸ ÔÉ¨³ Í¥²¥-
¸µµ¡· §´µ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¥ ´¥¡µ²ÓÏµ£µ ¡¥²± , ´ ¶·¨³¥· µ´±µ¢¨·Ê¸´µ£µ ¸-
-ras-
¡¥²±  [28].

Œ¥Éµ¤Ò Œ„ Ê¤µ¢²¥É¢µ·¨É¥²Ó´µ µ¶¨¸Ò¢ ÕÉ Ëµ·³¨·µ¢ ´¨¥ (Ê±² ¤±Ê) ¶·µ-
¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¥²±µ¢, É ± ´ §Ò¢ ¥³Ò° Ëµ²¤¨´£. ‚ ·¨ ´ÉÒ ¶·µ-
¸É· ´¸É¢¥´´µ° Ê±² ¤±¨ ¡¥²±µ¢µ° Í¥¶¨ Î ¸Éµ µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ ËÊ´±Í¨Õ ¸ ³µ£µ
¡¥²±  (´ ¨¡µ²¥¥ Ö·±¨° ¶·¨³¥· Å ¶·¨µ´Ò) [29, 30]. �·µ¡²¥³  Ëµ²¤¨´£ 
¢ ¦´  ¨ ¢ µÉ´µÏ¥´¨¨ ´Ê±²¥µÉ¨¤´ÒÌ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥° Å ¶·¨ ·¥Ï¥´¨¨
¶· ±É¨Î¥¸±¨Ì § ¤ Î £¥´´µ° ¨´¦¥´¥·¨¨.

–¥²ÓÕ ´ ¸ÉµÖÐ¥° · ¡µÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¡§µ· ¸µ¢·¥³¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¨¸-
¸²¥¤µ¢ ´¨° ¢ µ¡² ¸É¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ-
£¨Î¥¸±¨Ì ¶·µÍ¥¸¸µ¢. �¸¢¥Ð¥´Ò ´¥±µÉµ·Ò¥ µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ·¥ ²¨§ Í¨¨ ±µ³¶ÓÕ-
É¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶·¨ ¶·µ¢¥¤¥´¨¨ ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°.
�·¨¢µ¤ÖÉ¸Ö ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ · ¸Î¥Éµ¢, ¶·µ¢µ¤¨³ÒÌ ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ¤¨´ ³¨±¨ ±µ´-
¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ (±² ¸É¥·µ¢, ¦¨¤±µ¸É¥°, Ö¢²¥´¨° ´Ê±²¥ Í¨¨ ¨ É. ¤.),
¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ´  µ¸´µ¢¥ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ³¥Éµ¤µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö.

1. Œ…’
„› Š‹�‘‘ˆ—…‘Š
‰ Œ
‹…Š“‹Ÿ��
‰ „ˆ��ŒˆŠˆ


  ¡ §¥ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¥ Ë¨§¨Î¥¸±µ° ¨²¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±µ°
¸¨¸É¥³Ò ¤µ¸É¨£ ¥É¸Ö ¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ¶ÊÉ¥³ ¢¢¥¤¥´¨Ö  ¤¥±¢ É´ÒÌ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢
(¤¨¸É ´É´ÒÌ, Ê£²µ¢ÒÌ, Éµ·¸¨µ´´ÒÌ), µ¶¨¸Ò¢ ÕÐ¨Ì ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¸¢Ö§¥° ¨
¢¸¥¢µ§³µ¦´ÒÌ ¢´ÊÉ·¨- ¨ ³¥¦³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸É¥¶¥´¥° ¸¢µ¡µ¤Ò. �µÉ¥´Í¨ ²Ó-
´ Ö Ô´¥·£¨Ö, ¢±²ÕÎ ÕÐ Ö ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨¥ ¢±² ¤Ò, ¢Ò£²Ö¤¨É ¶·¨ ÔÉµ³ ¸²¥-
¤ÊÕÐ¨³ µ¡· §µ³:

U = U‚Œ‘ + UÊ£² + UÉµ·¸ + UÔ²¥±É·µ¸É É + UÔ±¸¶, (1)

£¤¥ U‚Œ‘ Å ¶µÉ¥´Í¨ ² ¢´ÊÉ·¨³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¸¢Ö§¨; UÊ£² Å ¶µÉ¥´Í¨ ² Ê£²µ-
¢µ° ¸¢Ö§¨; UÉµ·¸ Å Éµ·¸¨µ´´Ò° ¶µÉ¥´Í¨ ²; UÔ²¥±É·µ¸É É Å Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨°
¶µÉ¥´Í¨ ²; UÔ±¸¶ Å Ô³¶¨·¨Î¥¸± Ö Î ¸ÉÓ ¶µ²´µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ² .

�·¨¢¥¤¥³ ´¥±µÉµ·Ò¥ ´ ¨¡µ²¥¥ Ê¶µÉ·¥¡¨É¥²Ó´Ò¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²Ó´Ò¥ ËÊ´±-
Í¨¨, ±µÉµ·Ò¥ Ï¨·µ±µ ¶·¨³¥´ÖÕÉ¸Ö ¢ Œ„-· ¸Î¥É Ì ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨, ´ ¶·¨³¥·,
±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ Ë § (±² ¸É¥·µ¢, ¦¨¤±µ¸É¥° ¨ É¢¥·¤ÒÌ É¥²),   É ±¦¥ ¤¨´ -
³¨±¨ ¡¨µ³µ²¥±Ê² (¡¥²±µ¢, ´Ê±²¥¨´µ¢ÒÌ ±¨¸²µÉ ¨ É. ¶.) [4, 15,16,19,20,31].

�´¥·£¨Ö ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ ±µ·µÉ±µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì  Éµ³- Éµ³´ÒÌ (¢ ´-¤¥·-
¢  ²Ó¸µ¢ÒÌ) ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨° ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É¸Ö ¢ ¢¨¤¥ ¶ ·´ÒÌ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢:
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¶µÉ¥´Í¨ ² ‹¥´ ·¤ -„¦µ´¸ 

U‚Œ‘(rij) = 4ε
[( σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6]
, (2)

£¤¥ σ Å ÔËË¥±É¨¢´Ò° ¤¨ ³¥É·  Éµ³ ; ε Å £²Ê¡¨´  ¶µÉ¥´Í¨ ²Ó´µ° Ö³Ò;
¶µÉ¥´Í¨ ² vÊ±¨´£¥³ 

U‚Œ‘(rij) = A exp
(
−rij

ρ

)
− C

r6
ij

, (3)

£¤¥ A Å  ³¶²¨ÉÊ¤ ,   ρ Å ÔËË¥±É¨¢´Ò° · ¤¨Ê¸ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö;
¶µÉ¥´Í¨ ² vµ·´ Ä• ££¨´¸ ÄŒe°¥· 

U‚Œ‘(rij) = A exp [B(σ − rij)] −
C

r6
ij

− D

r8
ij

, (4)

£¤¥ A,B,C,D, σ Å ¶µ¸ÉµÖ´´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò, µ¶·¥¤¥²Ö¥³Ò¥ Ô³¶¨·¨Î¥¸±¨ ¨²¨
´  µ¸´µ¢¥ ³µ¤¥²Ó´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°.

�´¥·£¨Ö ¢´ÊÉ·¨³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¢Ö§¥°, Éµ·¸¨µ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¢· Ð¥´¨Ö ¢µ-
±·Ê£ µ¤¨´ ·´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ¸Ö ¢ ¢¨¤¥ ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢:

¶µÉ¥´Í¨ ² £ ·³µ´¨Î¥¸±µ° ¸¢Ö§¨

U‚Œ‘(rij) =
1
2
k(rij − r0)2, (5)

£¤¥ k Å ¦¥¸É±µ¸ÉÓ ¸¢Ö§¨;
¶µÉ¥´Í¨ ² Œµ·c 

U‚Œ‘(rij) = E0[{1 − exp (−k(rij − r0))}2 − 1], (6)

£¤¥ E0 Å  ³¶²¨ÉÊ¤  ¶µÉ¥´Í¨ ² ,   k Å ¶µ¸ÉµÖ´´Ò° ¶ · ³¥É·;
¶µÉ¥´Í¨ ² ¢ ²¥´É´µ° Ê£²µ¢µ° (£ ·³µ´¨Î¥¸±µ°) ¸¢Ö§¨

UÊ£²(θjik) =
k

2
(θjik − θ0)2, (7)

£¤¥ θ0 Å · ¢´µ¢¥¸´µ¥ §´ Î¥´¨¥ ¢ ²¥´É´µ£µ Ê£² ;
¶µÉ¥´Í¨ ² £ ·³µ´¨Î¥¸±µ° ±µ¸¨´Ê¸o¨¤ ²Ó´µ° ¸¢Ö§¨

UÊ£²(θjik) =
k

2
[cos (θjik) − cos (θ0)]2, (8)

¶µÉ¥´Í¨ ² Éµ·¸¨µ´´µ° Ê£²µ¢µ° (£ ·³µ´¨Î¥¸±µ°) ¸¢Ö§¨

UÉµ·¸(ψijkn) =
1
2
k(ψijkn − ψ0)2, (9)

£¤¥ ψ0 Å · ¢´µ¢¥¸´µ¥ §´ Î¥´¨¥ Éµ·¸¨µ´´µ£µ Ê£² ;
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¶µÉ¥´Í¨ ² ±µ¸¨´Ê¸o¨¤ ²Ó´µ° ¸¢Ö§¨

UÉµ·¸(ψijkn) = A[1 + cos (mψijkn − δ)]. (10)

‚ÒÎ¨¸²¥´¨¥ §´ Î¥´¨° ±µµ·¤¨´ É ¨ ¸±µ·µ¸É¥°  Éµ³µ¢ ¶·µ¢µ¤¨É¸Ö ¸ ¶µ³µ-
ÐÓÕ Œ„- ²£µ·¨É³µ¢ ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨Ö ¸ § ¤ ´´Ò³¨ Ê¸²µ-
¢¨Ö³¨, µ¸´µ¢ ´´ÒÌ ´  ¸Ì¥³¥ ‚¥·²¥ [32], Ö¢²ÖÕÐ¥°¸Ö, ¶µ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê, ´ ¨¡µ²¥¥
¶·µ¸Éµ° ¨ µ¡· É¨³µ° ¶µ ¢·¥³¥´¨:

r(t + ∆t) = r(t) + ∆tv
(
t +

1
2
∆t

)
, (11)

v
(
t +

1
2
∆t

)
= v

(
t− 1

2
∆t

)
+ ∆t

f(t)
m

. (12)

‡¤¥¸Ó §´ Î¥´¨¥ ¸¨²Ò f(t), ¤¥°¸É¢ÊÕÐe° ´  j-°  Éµ³ ¨ ¶µ²ÊÎ ¥³µ° ´  ¡ §¥
µ¤´µ£µ ¨§ ¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ ¢ÒÏ¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢, ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¶µ Ëµ·³Ê²¥

fj = − 1
rij

[
∂

∂rij
U(rij)

]
rij . (13)

‘²¥¤Ê¥É µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ É· ¥±Éµ·¨¨  Éµ³µ¢ ¤µ²¦´Ò £¥´¥·¨·µ¢ ÉÓ¸Ö ¢ § -
¤ ´´µ³  ´¸ ³¡²¥, ¢ ¸µµÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸ É¥³¨ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨³¨ Ê¸²µ¢¨Ö³¨, ¢
±µÉµ·ÒÌ ¨§ÊÎ ¥É¸Ö ¸¨¸É¥³ . � §· ¡µÉ ´Ò ÔËË¥±É¨¢´Ò¥  ²£µ·¨É³Ò ¨´É¥£·¨-
·µ¢ ´¨Ö, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨¥ ³µ¤¥²¨·µ¢ ÉÓ Ô¢µ²ÕÍ¨Õ ¨ ¤¨´ ³¨±Ê ¸¨¸É¥³Ò (µÉ ¶·µ-
¸Éµ°  Éµ³ ·´µ° ¤µ ¸²µ¦´µ° ³µ²¥±Ê²Ö·´µ°) ¢ ¸ ³ÒÌ · §´µµ¡· §´ÒÌ  ´¸ ³¡²ÖÌ
(¶·¨ ¶µ¸ÉµÖ´´µ³ Î¨¸²¥ Î ¸É¨Í, É¥³¶¥· ÉÊ·¥, ¤ ¢²¥´¨¨, Ô´É·µ¶¨¨: NVE, NVT,
NPT, NST ¨ ¤·.) [15,33].

�·¨¢¥¤¥³ ´¥¸±µ²Ó±µ ¶·¨³¥·µ¢ É ±¨Ì  ²£µ·¨É³µ¢. ‘¨¸É¥³  ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ
¸µ¥¤¨´¥´  ¸ É¥·³µ¸É Éµ³ ¤²Ö ¶µ¤¤¥·¦ ´¨Ö ¥¥ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¢¡²¨§¨ É·¥¡Ê¥³µ£µ
§´ Î¥´¨Ö Tf . „²Ö ÔÉµ° Í¥²¨ Ê¤µ¡´µ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ, ´ ¶·¨³¥·, É¥·³µ¸É É 
µ§ÔÄ
•Ê¢¥·  [34]

dr(t)
dt

= v(t), (14)

dv(t)
dt

=
f(t)
m

− κ(t) · v(t). (15)

…¸²¨ ¶µÉ·¥¡Ê¥É¸Ö ¨§³¥´ÖÉÓ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨³ µ¡· §µ³ · §³¥· ¨ Ëµ·³Ê ÖÎ¥°±¨
(µ¡² ¸É¨ ¶·µ¸É· ´¸É¢ , ¢ ±µÉµ·µ° ¶·µ¨§¢µ¤¨É¸Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥), ÎÉµ¡Ò ¸µ-
Ì· ´¨ÉÓ ¸·¥¤´¥¥ ¤ ¢²¥´¨¥ ¢´ÊÉ·¨ ´¥¥ ´  Ê·µ¢´¥ §´ Î¥´¨Ö Pf , Éµ µ¤¨´ ¨§
¸¶µ¸µ¡µ¢ Å ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ ¡ ·µ¸É É v¥·¥´¤¸¥´  [35]

dP (t)
dt

=
Pf − P

τP
. (16)
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Œ„-³¥Éµ¤ ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö ‚¥·²¥ ¸µ¸É ¢²Ö¥É ¡ §Ê  ²£µ·¨É³  SHAKE ¤²Ö
¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¢´ÊÉ·¨³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ³´µ£µ Éµ³´ÒÌ
³µ²¥±Ê² ¸µ ¢¸¥¢µ§³µ¦´Ò³¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö³¨. �²£µ·¨É³ SHAKE Ï¨·µ±µ ¨¸-
¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¶·¨ · ¸Î¥É Ì ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¨ · §· ¡µÉ ´ ¶µÎÉ¨
¢µ ¢¸¥Ì ¨§¢¥¸É´ÒÌ Œ„-¶·µ£· ³³ Ì µ¡Ð¥£µ ¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö (AMBER, GROMOS,
X-PLOR, DL POLY ¨ ¤·.) [36]. —¨¸²¥´´Ò°  ´ ²¨§  Éµ³´ÒÌ ¶¥·¥³¥Ð¥´¨° ¨
µÍ¥´±  ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨° ¶µ SHAKE ¶·µ¨§¢µ¤¨É¸Ö ¢ ¤¢  ÔÉ ¶ .

1. 
  µ¸´µ¢¥ Í¥´É· ²Ó´µ-· §´µ¸É´µ° ¸Ì¥³Ò ‚¥·²¥ ¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö ±µµ·¤¨-
´ ÉÒ  Éµ³µ¢, ¶·¨ ÔÉµ³ ¶·¥¤¶µ² £ ¥É¸Ö ¶µ²´µ¥ µÉ¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¸¢Ö§¥°. …¸É¥¸É¢¥´´µ,
´µ¢Ò¥ ¶µ²µ¦¥´¨Ö  Éµ³µ¢ ´¥ ¡Ê¤ÊÉ ¸µÌ· ´ÖÉÓ ¤²¨´Ê ¸¢Ö§¥°, ¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ ¶·µ-
¨§¢¥¸É¨ ÊÉµÎ´¥´¨¥ (±µ··¥±É¨·µ¢±Ê) ±µµ·¤¨´ É  Éµ³µ¢.

2. �·µ¨§¢µ¤¨É¸Ö µÍ¥´±  µÉ±²µ´¥´¨° ¤²¨´Ò ¸¢Ö§¥° µÉ ÉµÎ´ÒÌ (¶¥·¢µ´ -
Î ²Ó´ÒÌ) §´ Î¥´¨°, ¨ ¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö ¸¨²Ò ·¥ ±Í¨¨ ¸¢Ö§¥°, ´¥µ¡Ìµ¤¨³Ò¥ ¤²Ö
¸µÌ· ´¥´¨Ö ³¥¦ Éµ³´ÒÌ ¤²¨´ ¸¢Ö§¥° ¢ ³µ²¥±Ê²¥.

‚ µ¡Ð¥³ ¸²ÊÎ ¥ ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²  ²£µ·¨É³ SHAKE ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸µ¡µ°
¨É¥· Í¨µ´´ÊÕ ¶·µÍ¥¤Ê·Ê µÍ¥´±¨  Éµ³´ÒÌ ¶¥·¥³¥Ð¥´¨° ¨ ÊÉµÎ´¥´¨Ö ¢¸¥¢µ§-
³µ¦´ÒÌ ¤²¨´ ¸¢Ö§¥° ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¸¨¸É¥³¥. ’µÎ´µ¸ÉÓ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¤²¨´
¸¢Ö§¥° § ¢¨¸¨É µÉ ±µ´±·¥É´ÒÌ ³µ²¥±Ê² ¨ ¸¶¥Í¨Ë¨±¨ ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ° § ¤ Î¨ ¨
µ¡ÒÎ´µ ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¢ ¶·¥¤¥² Ì 10−6 ÷ 10−8 �A. �·¨ Ì · ±É¥·´µ° ¤²¨´¥ ¸¢Ö-
§¥° ¶µ·Ö¤±  1 �A É ± Ö ÉµÎ´µ¸ÉÓ µ§´ Î ¥É Ê¤¥·¦ ´¨¥ 6Ä8 ¤¥¸ÖÉ¨Î´ÒÌ §´ ±µ¢
¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³  ¤²Ö Ê¸Éµ°Î¨¢µ¸É¨ Î¨¸²¥´´µ° ¸Ì¥³Ò. vµ²¥¥ ¢Ò¸µ± Ö ÉµÎ´µ¸ÉÓ
∼ 10−8 �A µ¡ÒÎ´µ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¤²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ³µ²¥±Ê² ¸ ¡µ²ÓÏ¨³ Î¨-
¸²µ³ ¸¢Ö§¥° (§ ¤ Î¨ Ëµ²¤¨´£  ¡¥²±µ¢ ¨ ¤·.).

‘¨²Ò ·¥ ±Í¨¨ ¸¢Ö§¥° ¶·¨ ÔÉµ³ µÍ¥´¨¢ ÕÉ¸Ö ¸µ£² ¸´µ Ëµ·³Ê²¥

Gij ≈
µij(d2

ij − d′2ij)
2∆t2d0

ij · d′
ij

d0
ij ,

£¤¥ d0
ij , d′

ij Å ¶¥·¢µ´ Î ²Ó´Ò° ¨ ¶·µ³¥¦ÊÉµÎ´Ò° ¢¥±Éµ·Ò ¸¢Ö§¥°; dij Å
¤²¨´  ¸¢Ö§¨ ¨ ∆t Å Ï £ ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö ¸Ì¥³Ò ‚¥·²¥.

2. ��‘—…’ �‹…Š’�
‘’�’ˆ—…‘Šˆ• �
‹…‰ Œ…’
„
Œ �‚�‹œ„�

�·µ¢¥¤¥´¨¥ · ¸Î¥Éµ¢ ¢ µ¡² ¸É¨ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¢ ¶µ¤ ¢²ÖÕÐ¥³ ¡µ²Ó-
Ï¨´¸É¢¥ ¸²ÊÎ ¥¢ § É·Ê¤´¥´µ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö³¨, § É· £¨¢ ÕÐ¨³¨ Ô²¥±É·¨Î¥¸±¨¥
¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¢ ¸¨¸É¥³¥ [1, 21, 24]. Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¡µ²ÓÏ¨Ì Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì
¸¨¸É¥³ ¸ ±Ê²µ´µ¢¸±¨³¨ ¶µ²Ö³¨ ¨ ¶µÉ¥´Í¨ ² ³¨ É·¥¡Ê¥É ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ³µÐ-
´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢, ¢¢¥¤¥´¨Ö µ£·µ³´ÒÌ ³ ¸¸¨¢µ¢ ¨ ¨´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ ·¥-
¸Ê·¸µ¢.

�¡·¥§ ´¨¥ ±Ê²µ´µ¢¸±µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  ´  ³ ²ÒÌ · ¸¸ÉµÖ´¨ÖÌ ¶·¨¢µ¤¨É ±
¶µÖ¢²¥´¨Õ Ë¨±É¨¢´ÒÌ ¶µ²¥° ¨ ¤¨¶µ²Ó´ÒÌ ³µ³¥´Éµ¢. �Éµ ³µ¦¥É ¨¸± §¨ÉÓ
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·¥ ²Ó´ÊÕ ¤¨´ ³¨±Ê ¸¨¸É¥³Ò. ‘²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ, · ¸Î¥É ±Ê²µ´µ¢¸±¨Ì ¸¨² ´¥µ¡-
Ìµ¤¨³µ ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ ¸ ÊÎ¥Éµ³ ³ ±¸¨³ ²Ó´µ ¢µ§³µ¦´µ£µ · ¤¨Ê¸  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö.
�Éµ µ§´ Î ¥É ·µ¸É Î¨¸²  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨° ¢ ¸¨¸É¥³¥. „ ¦¥ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ ¸µ-
¢·¥³¥´´ÒÌ ±µ³¶ÓÕÉ¥·µ¢ ¸ ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´µ°  ·Ì¨É¥±ÉÊ·µ° ¨ ¢Ò¸µ±µ-
µ¶É¨³¨§¨·µ¢ ´´Ò³¨ ¶·µ£· ³³ ³¨, ± ± ¶µ± §Ò¢ ¥É ¶· ±É¨± , ´¥ ¢¸¥£¤  ¶µ-
§¢µ²Ö¥É ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ  ¤¥±¢ É´Ò¥ · ¸Î¥ÉÒ. ’¥³ ´¥ ³¥´¥¥ ´  µ¸´µ¢¥ ³¥Éµ¤  ³µ²¥-
±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ ¨¤¥É ¸µ§¤ ´¨¥ ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢ (Î¨¶µ¢)
¨ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ ±² ¸É¥·µ¢ (¶·¥¨³ÊÐ¥¸É¢¥´´µ ¢ Ÿ¶µ´¨¨ ¨ ‘˜�), ±µÉµ-
·Ò¥ µ·¨¥´É¨·µ¢ ´Ò ´  ÔËË¥±É¨¢´Ò° · ¸Î¥É ¡µ²ÓÏ¨Ì ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³.
‚ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ § É· ÉÒ, ± ± ¡Ò²µ µÉ³¥Î¥´µ ¢ÒÏ¥, ¢ µ¸´µ¢´µ³ ¸¢Ö§ ´Ò ¸
· ¸Î¥Éµ³ ¤ ²Ó´µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì ±Ê²µ´µ¢¸±¨Ì ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨°.

‚ ± Î¥¸É¢¥ ¶·¨³¥·  µÉ³¥É¨³ ¸µ§¤ ´¨¥ ¢ 1999Ä2000 ££. ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´-
´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ£µ ±µ³¶²¥±¸  MDGRAPE-2 ¢ CSD ACC RIKEN (Ÿ¶µ´¨Ö)
´  ¡ §¥ ¢Ò¸µ±µ¶·µ¨§¢µ¤¨É¥²Ó´ÒÌ Î¨¶µ¢, ¶·¥¤´ §´ Î¥´´ÒÌ ¤²Ö · ¸Î¥Éµ¢ ³¥¦-
³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ±µ·µÉ±µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì ¨ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¸¨² [8].

�·¨ ÔÉµ³ µ¸´µ¢Ê · ¸Î¥É  Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¶µ²¥° ¢ ¶¥·¨µ¤¨Î¥¸±¨Ì ¨
±¢ §¨¶¥·¨µ¤¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ Ì ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ³ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ¸µ¸É ¢²Ö¥É
³¥Éµ¤ ¸Ê³³¨·µ¢ ´¨Ö �¢ ²Ó¤  [23]. �µ ³¥Éµ¤Ê �¢ ²Ó¤ , ¡¥¸±µ´¥Î´ Ö ¸Ê³³ 
¤²Ö ±Ê²µ´µ¢¸±µ° ¶µÉ¥´Í¨ ²Ó´µ° Ô´¥·£¨¨ ¢ ±µµ·¤¨´ É´µ³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥

U(r1, . . . , rN ) =
1
2

∑
n

′ 1
4πε0

N∑
i,j

qiqj

|ri − rj + n| (17)

§ ³¥´Ö¥É¸Ö ¤¢Ê³Ö ±µ´¥Î´Ò³¨ ¸Ê³³ ³¨:
¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥

Ure =
1
2

∑
n

′ 1
4πε0

N∗∑
i,j

qiqj erfc (α|rj − ri + n|)
|rj − ri + n| , (18)

¢ µ¡· É´µ³, ËÊ·Ó¥-¶·µ¸É· ´¸É¢¥ ¢µ²´µ¢ÒÌ Î¨¸¥²

Uwn =
1

2V0ε0

∑
k �=0

exp (−k2/4α2)
k2

S(k)S(−k). (19)

„²Ö ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¸²¥¤Ê¥É ¤µ¡ ¢¨ÉÓ É ±¦¥ ¨ É ± ´ §Ò¢ ¥³ÊÕ
Ô´¥·£¨Õ ®¸ ³µ±µ··¥±Í¨¨¯

Ucorr = − 1
4πε0

∑
molecules

M∗∑
l≤m

qlqm

{
δlm

α√
π

+
erf (α|rl − rm|)
|rl − rm|1−δlm

}
. (20)

‡¤¥¸Ó N Å Î¨¸²µ ¨µ´µ¢; M∗ Å Î¨¸²µ ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¢ ³µ²¥±Ê²¥ § ·Ö¦¥´´ÒÌ
¨µ´µ¢ (±µÉµ·Ò¥ ¨¸±²ÕÎ ÕÉ¸Ö ¨§ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±µ° ¸Ê³³Ò); N∗ µ§´ Î ¥É,
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ÎÉµ ¢ ¤¢µ°´µ° ¸Ê³³¥ (18) Î¨¸²µ ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¨µ´µ¢ ¨¸±²ÕÎ ¥É¸Ö. ‚ ¸µµÉ´µÏ¥-
´¨ÖÌ (18)Ä(20) α Å ¶ · ³¥É· ¸Ìµ¤¨³µ¸É¨ �¢ ²Ó¤ , ri Å ±µµ·¤¨´ ÉÒ  Éµ³µ¢,
  k Å ¢¥±Éµ· µ¡· É´µ° ·¥Ï¥É±¨.

Œ¥Éµ¤ �¢ ²Ó¤  Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¤´¨³ ¨§ ´ ¨²ÊÎÏ¨Ì ¨ ´ ¨¡µ²¥¥ ÉµÎ´ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢
· ¸Î¥É  Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨°. ‚ Éµ ¦¥ ¢·¥³Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥ ¸Ê³³
�¢ ²Ó¤  (18)Ä(20) ´  ± ¦¤µ³ Ï £¥ Œ„- ²£µ·¨É³  ¤²Ö ¡µ²ÓÏ¨Ì ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ
¸¨¸É¥³ Å µÎ¥´Ó ·¥¸Ê·¸µ¥³± Ö µ¶¥· Í¨Ö. ‚ Ê¶µ³Ö´ÊÉµ³ ¢ÒÏ¥ MDGRAPE-2-
±² ¸É¥·¥ · ¸Î¥É ¸Ê³³ (18)Ä(20) ¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¨ ËÊ·Ó¥-¶·µ¸É· ´¸É¢ Ì ¶·µ¨§-
¢µ¤¨É¸Ö ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ ´  ¤¢ÊÌ É¨¶ Ì  ¢Éµ´µ³´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢ GRAPE-2
¨ WINE-2. �É³¥É¨³ É ±¦¥, ÎÉµ ¡Ò¸É·µ¤¥°¸É¢¨¥ ±µ³¶²¥±¸  MDGRAPE-2
Ê¦¥ ¡Ò²µ ¶·µ¤¥³µ´¸É·¨·µ¢ ´µ ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ¨µ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ [37], ¸¨¸É¥³Ò
¢µ¤a +AgI [38] ¨ ¢ ·Ö¤¥ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ³µ¤¥²¥° [39]. �·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ³µ¤¥²Ó-
´µ° ¸¨¸É¥³Ò ¨§ 18 ³¨²²¨µ´µ¢ ¨µ´µ¢ NaCl [37] ¡Ò²  ¤µ¸É¨£´ÊÉ  ·¥±µ·¤´ Ö ´ 
¸¥£µ¤´ÖÏ´¨° ¤¥´Ó ¶·µ¨§¢µ¤¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ 1,34 T�ops.

�µ¤¢µ¤Ö ¨Éµ£¨ µ¶¨¸ ´¨Ö · §²¨Î´ÒÌ  ²£µ·¨É³µ¢, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ ¤²Ö ±µ³-
¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ ´  ³µ²¥±Ê-
²Ö·´µ³ Ê·µ¢´¥, µÉ³¥É¨³, ÎÉµ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¢±²ÕÎ ¥É ¢ ¸¥¡Ö ¢ µ¸´µ¢´µ³
¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ ÔÉ ¶Ò:

• § ¤ ´¨¥ ´ Î ²Ó´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ (¶µ²µ¦¥´¨Ö  Éµ³µ¢, ¢Ò¡µ· ¸·¥¤Ò
µ±·Ê¦¥´¨Ö ¨ ¨´ÒÌ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¶ · ³¥É·µ¢);

• ¢Ò¡µ· ¸¨²µ¢µ£µ ¶µ²Ö ¨ ¥£µ · ¸Î¥É (¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö ¡¨µ³µ²¥±Ê² µ¸µ¡¥´´µ
¶µ¶Ê²Ö·´Ò³ Ö¢²Ö¥É¸Ö £¥´¥· Í¨Ö ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¶µ AMBER);

• · ¸Î¥É Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¶µ²¥° (¸Ê³³¨·µ¢ ´¨¥ ¶µ �¢ ²Ó¤Ê ¨ É. ¶.);
• £¥´¥· Í¨Ö Œ„-É· ¥±Éµ·¨° (SHAKE, ´ ¶·¨³¥·);
•  ´ ²¨§ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ (µ¡· ¡µÉ±  ³ ¸¸¨¢µ¢ ¤ ´´ÒÌ, £· Ë¨±  ¨ É. ¶.).

3. Š‚��’
‚›… Œ…’
„› Œ
‹…Š“‹Ÿ��
‰ „ˆ��ŒˆŠˆ

‚ ±² ¸¸¨Î¥¸±µ° ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¥ ³µ²¥±Ê²Ò, ¢Ìµ¤ÖÐ¨¥ ¢ ¸µ¸É ¢
¸²µ¦´µ° ¸¨¸É¥³Ò, µ¶¨¸Ò¢ ÕÉ¸Ö ´¥¡µ²ÓÏ¨³ Î¨¸²µ³ ¸É¥¶¥´¥° ¸¢µ¡µ¤Ò: ±µµ·-
¤¨´ Éµ° Í¥´É·  ³ ¸¸, ¶µ²´Ò³ ¨³¶Ê²Ó¸µ³, Ê£²µ¢Ò³ ³µ³¥´Éµ³. ˆÌ ¢§ ¨³µ¤¥°-
¸É¢¨Ö µ¶¨¸Ò¢ ÕÉ¸Ö ±² ¸¸¨Î¥¸±¨³¨ ¶µÉ¥´Í¨ ² ³¨. �Éµ, ¢ µÉ²¨Î¨¥ µÉ ³¥Éµ¤µ¢
¸·¥¤´¥£µ ¶µ²Ö, ¶µ§¢µ²Ö¥É ÊÎ¥¸ÉÓ ³´µ£µÎ ¸É¨Î´Ò¥ ±µ··¥²ÖÍ¨¨. Šµ£¤  ¸·¥¤-
´¥¥ · ¸¸ÉµÖ´¨¥ ³¥¦¤Ê ³µ²¥±Ê² ³¨ ¸É ´µ¢¨É¸Ö ¸· ¢´¨³Ò³ ¸ ¤²¨´µ° ¢µ²´Ò ¤¥
v·µ°²Ö, Éµ É ±µ° ¶µ¤Ìµ¤ ¶¥·¥¸É ¥É ¡ÒÉÓ  ¤¥±¢ É´Ò³, ¶µ¸±µ²Ó±Ê ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ
ÊÎ¥¸ÉÓ ±¢ ´Éµ¢ÊÕ ¸É É¨¸É¨±Ê ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì Î ¸É¨Í, ¸É É¨¸É¨±Ê ”¥·³¨.

�¢µ²ÕÍ¨Ö ¸²µ¦´µ° ±¢ ´Éµ¢µ° ¸¨¸É¥³Ò, ± ± ¨ ¶·µ¸ÉÒÌ ¸¨¸É¥³, µ¶¨¸Ò¢ -
¥É¸Ö Ô¢µ²ÕÍ¨µ´´Ò³ Ê· ¢´¥´¨¥³ ˜·¥¤¨´£¥· 

ı�
∂

∂t
|Ψ(t)〉 = Ĥ|Ψ(t)〉, (21)
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£¤¥ |Ψ(t)〉 Å ¢¥±Éµ· ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò,   Ĥ Å ¶µ²´Ò° £ ³¨²ÓÉµ´¨ ´ ¸¨-
¸É¥³Ò. ‘ ³ É¥³ É¨Î¥¸±µ° ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö ¶·µ¡²¥³  ±¢ ´Éµ¢µ£µ µ¶¨¸ ´¨Ö ³µ²¥-
±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ § ±²ÕÎ ¥É¸Ö ¢ ¶µ¸É·µ¥´¨¨ ¡ §¨¸  ¢ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥ ¢µ²´µ¢ÒÌ
ËÊ´±Í¨° ¨ µ¶¥· Éµ·  Ô¢µ²ÕÍ¨¨ Ĥ , É ± ÎÉµ¡Ò ¢ µ¶·¥¤¥²¥´´µ³ ±² ¸¸¥ ËÊ´±-
Í¨° ¸ÊÐ¥¸É¢µ¢ ²µ ·¥Ï¥´¨¥ Ê· ¢´¥´¨Ö ˜·¥¤¨´£¥·  (21).

‚ ¸²ÊÎ ÖÌ ±µ£¤  ¶¥·¥±·ÒÉ¨¥ ¢µ²´µ¢ÒÌ ËÊ´±Í¨° µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢ ´¥§´ -
Î¨É¥²Ó´µ (¨³¥´´µ ÔÉµ ¨³¥¥É ³¥¸Éµ ¶·¨ µ¶¨¸ ´¨¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ³µ²¥±Ê²),
± ± ¨ ¢ ¡µ²¥¥ ¶·µ¸ÉÒÌ § ¤ Î Ì ±¢ ´Éµ¢µ° ³¥Ì ´¨±¨, ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÉ ±¢ §¨±² ¸¸¨-
Î¥¸±µ¥ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¥. ‚ ±¢ §¨±² ¸¸¨Î¥¸±µ³ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¨ ¢µ²´µ¢Ò¥ ËÊ´±Í¨¨
Ô²¥±É·µ´µ¢ ¨/¨²¨ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢ µ¶¨¸Ò¢ ÕÉ¸Ö ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¡ §¨¸  ±µ£¥-
·¥´É´ÒÌ ¸µ¸ÉµÖ´¨° [40]:

〈x|rk,pk〉 = (πa0)−3/4 exp
(
− (x − rk)2

2a2
0

+ ıpkx
)
.


 Î ²Ó´µ¥ ¸µ¸ÉµÖ´¨¥ ¢¸¥° ¸¨¸É¥³Ò, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³µ¥ ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¤²Ö ³¨´¨³¨-
§ Í¨¨ ËÊ´±Í¨µ´ ²  Ô´¥·£¨¨, Ë ±Éµ·¨§Ê¥É¸Ö ¶·¨ ÔÉµ³ ¶µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö³ µÉ¤¥²Ó-
´ÒÌ Î ¸É¨Í |Q〉 = |r1p1〉 ⊗ |r2p2〉 ⊗ · · · ⊗ |rNpN 〉, ¤²Ö Ë¥·³¨µ´µ¢ ¶·¨ ÔÉµ³
¶µ¤· §Ê³¥¢ ¥É¸Ö  ´É¨¸¨³³¥É·¨§ Í¨Ö É¥´§µ·´µ£µ ¶·µ¨§¢¥¤¥´¨Ö. Œµ²¥±Ê²Ö·-
´ Ö ¤¨´ ³¨±  Ë¥·³¨µ´µ¢ ¡Ò²  ¶·¥¤²µ¦¥´  ¢ · ¡µÉ¥ [41].

‘ ¶· ±É¨Î¥¸±µ° ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö ³¥Éµ¤Ò ·¥Ï¥´¨Ö Ê· ¢´¥´¨Ö ˜·¥¤¨´£¥· 
(21) ¨£· ÕÉ §´ Î¨É¥²Ó´ÊÕ ·µ²Ó ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ¡µ²ÓÏ¨Ì ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ
¸¨¸É¥³, · ¡µÉ ÕÐ¨Ì ¶µ ¶·¨´Í¨¶Ê § ³µ±-±²ÕÎ ´  ¸¶¥Í¨Ë¨Î´ÒÌ ¡¨µ³µ²¥±Ê-
² Ì ¨²¨ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ £¥´ Ì. �Éµ ¨³¥¥É ¶·Ö³µ° ¢ÒÌµ¤ ´  · §· ¡µÉ±Ê ´µ¢ÒÌ
²¥± ·¸É¢ (drug design). •µÉÖ ¤µ ¸¨Ì ¶µ· ´¥ ¢Ò¶ÊÐ¥´µ ´¨ µ¤´µ£µ ²¥± ·¸É¢ ,
· §· ¡µÉ ´´µ£µ ¨³¥´´µ c ¶µ³µÐÓÕ ÔÉµ£µ ¶µ¤Ìµ¤ , É ± Ö ¶¥·¸¶¥±É¨¢  ¶·¥¤-
¸É ¢²Ö¥É¸Ö ´¥ µÎ¥´Ó µÉ¤ ²¥´´µ°. �¤´µ° ¨§ µ¸´µ¢´ÒÌ ¶·µ¡²¥³, ¸ÉµÖÐ¨Ì ´ 
¶ÊÉ¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ±µ³¶²¥±¸µ¢ ´¥¶µ¸·¥¤¸É¢¥´´µ ¨§ ¶¥·¢ÒÌ
¶·¨´Í¨¶µ¢, Ö¢²Ö¥É¸Ö ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ¸ÉÓ ¤µ¸É ÉµÎ´µ ÉµÎ´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö Ô´¥·-
£¨¨ ±µ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¢ µ¸´µ¢´µ³ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨ ¨ · §²¨Î´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨°
¡¨µ³µ²¥±Ê².

“Î¥É ¶µ²ÊÍ¥²µ£µ ¸¶¨´  Ô²¥±É·µ´µ¢ ¶·¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¨ Ô²¥±É·µ´´µ° ¸É·Ê±-
ÉÊ·Ò ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ö¢²Ö¥É¸Ö ´¥É·¨¢¨ ²Ó´µ° ¶·µ¡²¥³µ°. Š -
¦¤Ò° Ô²¥±É·µ´ ¢ ¸²µ¦´µ° Ô²¥±É·µ´-¨µ´´µ° ¸¨¸É¥³¥ ¨¸¶ÒÉÒ¢ ¥É ±Ê²µ´µ¢¸±µ¥
¶·¨ÉÖ¦¥´¨¥ ± ¶µ²µ¦¨É¥²Ó´Ò³ ¨µ´ ³ ¨ µÉÉ ²±¨¢ ´¨¥ µÉ ¤·Ê£¨Ì Ô²¥±É·µ´µ¢.
�·¨ ÔÉµ³ ¢µ²´µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö ³´µ£µÔ²¥±É·µ´´µ° ¸¨¸É¥³Ò ¤µ²¦´  ¡ÒÉÓ  ´É¨-
¸¨³³¥É·¨Î´  ¶µ µÉ´µÏ¥´¨Õ ± ¶¥·¥¸É ´µ¢±¥ ²Õ¡ÒÌ ¤¢ÊÌ Ô²¥±É·µ´µ¢. �´É¨-
¸¨³³¥É·¨Î´µ¸ÉÓ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¨ ¶·¨¢µ¤¨É ± ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸¥£·¥£ Í¨¨
Ô²¥±É·µ´µ¢ ¸ µ¤¨´ ±µ¢Ò³¨ ¶·µ¥±Í¨Ö³¨ ¸¶¨´ . �Éµ Ê³¥´ÓÏ ¥É ±Ê²µ´µ¢¸±ÊÕ
Ô´¥·£¨Õ. „²Ö ÊÎ¥É  ÔËË¥±Éµ¢ ¸¥£·¥£ Í¨¨ Ô²¥±É·µ´µ¢, ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¸ ¶·¨´Í¨¶µ³
� Ê²¨, ¢ £ ³¨²ÓÉµ´¨ ´ ¸¨¸É¥³Ò ¢¢µ¤ÖÉ¸Ö É ± ´ §Ò¢ ¥³Ò¥ µ¡³¥´´Ò¥ Î²¥´Ò. ‚
¶·µ¸É¥°Ï¥³ ¸²ÊÎ ¥ Ô´¥·£¨Ö µ¡³¥´´µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¶·¨´¨³ ¥É¸Ö ¶·Ö³µ
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¶·µ¶µ·Í¨µ´ ²Ó´µ° ²µ± ²Ó´µ° ¶²µÉ´µ¸É¨ Ô²¥±É·µ´µ¢ (local density approxima-
tion [42]):

EXC [n(r)] =
∫

εXC(r)n(r)dr. (22)

„²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Ô²¥±É·µ´´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ³´µ£µÔ²¥±É·µ´´ÒÌ ¸¨-
¸É¥³ ¢¢µ¤ÖÉ · §²¨Î´Ò¥ ÔËË¥±É¨¢´Ò¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²Ò, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨¥ ¤²Ö ´¥±µÉµ-
·µ° Î ¸É¨ ¸² ¡µ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì Ô²¥±É·µ´µ¢ ¸¢¥¸É¨ ³´µ£µÎ ¸É¨Î´ÊÕ § -
¤ ÎÊ ± µ¤´µÎ ¸É¨Î´µ°. Š ÔÉ¨³ ³¥Éµ¤ ³ µÉ´µ¸ÖÉ¸Ö:

• ³¥Éµ¤ ËÊ´±Í¨µ´ ²  ¶²µÉ´µ¸É¨ [42],
• ³¥Éµ¤ ¨ É¥µ·¨Ö ¶¸¥¢¤µ¶µÉ¥´Í¨ ²  [43],
• ³¥Éµ¤ ¨É¥· Í¨µ´´µ° ¤¨ £µ´ ²¨§ Í¨¨ [44],
• ³¥Éµ¤ ¸Ê¶¥·ÑÖÎ¥°±¨ [45].
�É¨ ³¥Éµ¤Ò ¸²Ê¦ É ¤²Ö Éµ£µ, ÎÉµ¡Ò ¸¢¥¸É¨ ³´µ£µÎ ¸É¨Î´ÊÕ § ¤ ÎÊ ¤¢¨¦¥-

´¨Ö ¢¸¥Ì  Éµ³´ÒÌ Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ ¶µ²¥ ¢¸¥Ì ¨µ´µ¢ ± § ¤ Î¥ ¤¢¨¦¥´¨Ö ¢ ²¥´É´µ£µ
Ô²¥±É·µ´  ¢ ÔËË¥±É¨¢´µ³ ¶µ²¥ ¨µ´´µ£µ µ¸Éµ¢  ¨ ¢´ÊÉ·¥´´¨Ì Ô²¥±É·µ´µ¢.

”Ê´±Í¨µ´ ² ¶µ²´µ° Ô´¥·£¨¨ Šµ´ Ä˜ ³  (KohnÄSham energy functional)
¤²Ö ¶·µ¡´µ° Î ¸É¨ÍÒ (Ô²¥±É·µ´ ) ¸ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¥° ψi § ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö ¢
¢¨¤¥ [42]:

E[{ψi}] = 2
∑

i

∫
ψi

(
− �

2

2m
∆
)
ψid

3r +
∫

Vion(r)n(r)d3r +

+
e2

2

∫
n(r)n(r′)
|r − r′| d3rd3r′ + EXC [n(r)] + Eion. (23)

‡¤¥¸Ó Eion Å Ô´¥·£¨Ö ±Ê²µ´µ¢¸±µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö Ö¤¥· ³¥¦¤Ê ¸µ¡µ°;
Vion(r) Å ¶µÉ¥´Í¨ ² Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö Ô²¥±É·µ´µ¢ ¸ Ö¤· -
³¨; EXC [n(r)] Å Ô´¥·£¨Ö µ¡³¥´´µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö;

n(r) = 2
∑

i

|ψi(r)|2

Å Ô²¥±É·µ´´ Ö ¶²µÉ´µ¸ÉÓ.

 ¡µ· ¤µ¶Ê¸É¨³ÒÌ ¢µ²´µ¢ÒÌ ËÊ´±Í¨° ψi, ´  ±µÉµ·ÒÌ ·¥ ²¨§Ê¥É¸Ö ³¨´¨-

³Ê³ ËÊ´±Í¨µ´ ²  Ô´¥·£¨¨ (23), µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¨§ Ê· ¢´¥´¨Ö[
− �

2

2m
∆ + Vion(r) + VH(r) + VXC(r)

]
ψi(r) = εiψi(r). (24)

�µÉ¥´Í¨ ²Ò, ¢Ìµ¤ÖÐ¨¥ ¢ ¢Ò· ¦¥´¨¥ (24), ¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ ¸µ¡µ° ¢ ·¨ Í¨µ´´Ò¥
¶·µ¨§¢µ¤´Ò¥ µÉ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì Î²¥´µ¢ ËÊ´±Í¨µ´ ²  (23) ¶µ Ô²¥±É·µ´´µ°
¶²µÉ´µ¸É¨:

VH(r) =
e2

2

∫
n(r′)
|r − r′|d

3r, VXC(r) =
δEXC [n(r)]

δn(r)
.
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‘²¥¤Ê¥É µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ Ë¨§¨Î¥¸±¨° ¸³Ò¸² ¨³¥¥É ²¨ÏÓ ³¨´¨³Ê³ ËÊ´±Í¨µ´ ² 
(23),   ´¥ ¸ ³µ §´ Î¥´¨¥ Ô´¥·£¨¨: ¸Ê³³  ¸µ¡¸É¢¥´´ÒÌ §´ Î¥´¨°

∑
i εi ´¥ · ¢´ 

¶µ²´µ° Ô´¥·£¨¨ Ô²¥±É·µ´´µ° ¸¨¸É¥³Ò, ¶µ¸±µ²Ó±Ê µ¤´µ ¨ Éµ ¦¥ Ô²¥±É·µ´-
Ô²¥±É·µ´´µ¥ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥ ÊÎ¨ÉÒ¢ ¥É¸Ö ¨ ¢ Ì ·É·¨-Ëµ±µ¢¸±µ³ Î²¥´¥ VH , ¨
¢ µ¡³¥´´µ³ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¨ VXC [42, 46]. �µ ÔÉµ° ¶·¨Î¨´¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²Ó´Ò°
Î²¥´ ¢ ¢Ò· ¦¥´¨ÖÌ (23), (24) ¶·¨´ÖÉµ ´ §Ò¢ ÉÓ ¶¸¥¢¤µ¶µÉ¥´Í¨ ²µ³. 
 Ìµ-
¤Ö¸Ó ¢´¥ §µ´Ò µ¸Éµ¢ , ¶¸¥¢¤µ¶µÉ¥´Í¨ ², ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨° ´  (¶¸¥¢¤µ)Ô²¥±É·µ´,
¸µ¢¶ ¤ ¥É ¸ ¨¸É¨´´Ò³ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ³,   ¢´ÊÉ·¨ µ¸Éµ¢  ¶¸¥¢¤µ¶µÉ¥´Í¨ ² ¡Ò-
¸É·µ Ê¡Ò¢ ¥É. �Éµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¨§¡¥¦ ÉÓ ¸¨´£Ê²Ö·´µ¸É¥° ´  ³ ²ÒÌ · ¸¸ÉµÖ´¨ÖÌ
¨ µ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É Ìµ·µÏÊÕ ¸Ìµ¤¨³µ¸ÉÓ ·¥Ï¥´¨Ö Ê· ¢´¥´¨Ö ˜·¥¤¨´£¥·  ¢ µ¡² -
¸É¨ µ¸Éµ¢  ¤ ¦¥ ¶·¨ ´¥¡µ²ÓÏµ³ Î¨¸²¥ £ ·³µ´¨±.

‡ ¤ Î  µ ´ Ìµ¦¤¥´¨¨ ¸µ¡¸É¢¥´´ÒÌ ËÊ´±Í¨° £ ³¨²ÓÉµ´¨ ´  Šo´  ¨ ˜ ³ 
(Š˜) [42] (23) ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ·¥Ï¥´  ¨É¥· É¨¢´Ò³ ¶ÊÉ¥³ ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ³¥-
Éµ¤µ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨. ˆ¤¥Ö ¶·¨³¥´¥´¨Ö ³¥Éµ¤µ¢ Œ„ ± Š˜-£ ³¨²Ó-
Éµ´¨ ´Ê ¡Ò²  ¢Ò¸± § ´  Š ·µ³ ¨ � ·¨´¥²²µ (Š�) [44] ¨ ¸µ¸Éµ¨É ¢ ¢Ò-
¡µ·¥ ´¥±µÉµ·µ£µ ´ Î ²Ó´µ£µ ´ ¡µ·  ¢µ²´µ¢ÒÌ ËÊ´±Í¨° {ψi} ¸ ¶µ¸²¥¤ÊÕÐ¥°
Ô¢µ²ÕÍ¨¥° ¤ ´´µ£µ ´ Î ²Ó´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¸µ£² ¸´µ Ê· ¢´¥´¨Ö³, ¶µ¤µ¡´Ò³
¶·¨³¥´Ö¥³Ò³ ¢ ±² ¸¸¨Î¥¸±µ° Œ„, ± ¸µ¸ÉµÖ´¨Õ, µ¡¥¸¶¥Î¨¢ ÕÐ¥³Ê ³¨´¨³Ê³
Š˜-£ ³¨²ÓÉµ´¨ ´ .

ˆ¤¥Ö ³¥Éµ¤  Š� ¸µ¸Éµ¨É ¢ ¸²¥¤ÊÕÐ¥³. 
  µ¸´µ¢¥ Š˜-£ ³¨²ÓÉµ´¨ ´ 
(23) Ëµ·³ ²Ó´µ ¸É·µ¨É¸Ö ² £· ´¦¨ ´

L =
∑

i

µ〈ψ̇i|ψ̇i〉 − E [{ψi}, RI , {αi}] , (25)

£¤¥ RI Å ¶µ²µ¦¥´¨Ö ¨µ´µ¢; {αi} Å ¢¸¥ µ¸É ²Ó´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò ÖÎ¥°±¨: É¥³-
¶¥· ÉÊ· , µ¡Ñ¥³, ¤ ¢²¥´¨¥ ¨ ¤·. ‚µ²´µ¢Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ Ô²¥±É·µ´µ¢ ¤µ²¦´Ò ¡ÒÉÓ
µ·Éµ´µ·³¨·µ¢ ´´Ò: ∫

ψ∗
i (r)ψj(r)d3r = δij . (26)

�Éµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¤µ¡ ¢¨ÉÓ ± ² £· ´¦¨ ´Ê (25) ³´µ¦¨É¥²¨ ‹ £· ´¦  ¸µ ¸¢Ö§Ö³¨
(26). �µ¸É·µ¥´´Ò° É ±¨³ µ¡· §µ³ ² £· ´¦¨ ´ Š paÄ� ·¨´¥²²µ

L =
∑

i

µ〈ψ̇i|ψ̇i〉 − E [{ψi}, RI , {αi}] (27)

¶µ·µ¦¤ ¥É ®Ê· ¢´¥´¨Ö ¤¢¨¦¥´¨Ö¯ ¤²Ö ËÊ´±Í¨° ψi ¶µ µ¡ÒÎ´µ³Ê ¶· ¢¨²Ê

d

dt

(
∂L

∂ψ̇∗
i

)
=

∂L

∂ψi
.
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‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¶µ²ÊÎ ÕÉ¸Ö £ ³¨²ÓÉµ´µ¢Ò Ê· ¢´¥´¨Ö ¤¢¨¦¥´¨Ö

µψ̈i = −Hψi +
∑

j

Λijψj . (28)

�¥Ï¥´¨¥ ¸¨¸É¥³Ò Ê· ¢´¥´¨° (28) ³µ¦´µ Ê¶·µ¸É¨ÉÓ, µ·Éµ£µ´ ²¨§ÊÖ ¢µ²´µ¢Ò¥
ËÊ´±Í¨¨ ¶µ¸²¥ ± ¦¤µ° ¨É¥· Í¨¨. �·¨ ÔÉµ³ ³µ¦´µ µ¸É ¢¨ÉÓ ¢ Ê· ¢´¥´¨ÖÌ
²¨ÏÓ ¤¨ £µ´ ²Ó´Ò¥ ³´µ¦¨É¥²¨ ² £· ´¦  Λii, § ³¥´¨¢ ¨Ì ´  ¸·¥¤´¨¥ §´ Î¥´¨Ö
Ô´¥·£¨¨:

λi = 〈ψi|H |ψi〉.
’ ±¨³ µ¡· §µ³, ¢³¥¸Éµ ¸¨¸É¥³Ò Ê· ¢´¥´¨° (28) ¤µ¸É ÉµÎ´µ ·¥Ï¨ÉÓ ¡µ²¥¥
¶·µ¸ÉÊÕ § ¤ ÎÊ

µψ̈i = −[H − λi]ψi. (29)

“· ¢´¥´¨Ö ¤¢¨¦¥´¨Ö (29) Î¨¸²¥´´µ ¨´É¥£·¨·ÊÕÉ¸Ö ²Õ¡Ò³ ¶µ¤Ìµ¤ÖÐ¨³ ³¥Éµ-
¤µ³. 
 ¶·¨³¥·, ¨¸¶µ²Ó§ÊÖ ±µ´¥Î´µ-· §´µ¸É´Ò° ³¥Éµ¤ ¢Éµ·µ£µ ¶µ·Ö¤±  [32],
¨³¥¥³

ψi(∆t) = 2ψi(0) − ψi(−∆t) − ∆t2

µ
[H − λi]ψi(0). (30)

�¥§Ê²ÓÉ Éµ³ ³¨´¨³¨§ Í¨¨ Š˜-£ ³¨²ÓÉµ´¨ ´  Ö¢²Ö¥É¸Ö ±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³µ-
²¥±Ê²Ò (¨²¨ ¸µ¢µ±Ê¶´µ¸É¨  Éµ³µ¢), µ¡² ¤ ÕÐ Ö ³¨´¨³ ²Ó´µ° Ô´¥·£¨¥°. �É 
±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´  ¤²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö
(±¢ §¨)±² ¸¸¨Î¥¸±µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö É ±¨Ì ³µ²¥±Ê² ¨²¨ £·Ê¶¶  Éµ³µ¢ µ¡ÒÎ-
´Ò³¨ ³¥Éµ¤ ³¨ ±² ¸¸¨Î¥¸±µ° Œ„.

�·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ Ô²¥±É·µ´-¨µ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ± Š�-² £· ´¦¨ ´Ê (27) ¤µ-
¡ ¢²Ö¥É¸Ö ¥Ð¥ ±¨´¥É¨Î¥¸± Ö Ô´¥·£¨Ö ¨µ´µ¢:

L =
∑

i

µ〈ψ̇i|ψ̇i〉 +
1
2

∑
MIṘ

2
i − E [{ψi}, RI , {αi}] +

1
2

∑
µI α̇

2
i , (31)

£¤¥ µi Å ¶ · ³¥É·Ò ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥° · §³¥·´µ¸É¨. ‚ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ ¶·µ¨§¢µ¤-
´ Ö Ô´¥·£¨¨ ¶µ ±µµ·¤¨´ É ³ ¨µ´µ¢ µ¶·¥¤¥²Ö¥É ¸¨²Ò, ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨¥ ´  ± ¦¤Ò°
¨µ´ ¨, ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ, ¤¨´ ³¨±Ê ¨µ´´µ° ¶µ¤¸¨¸É¥³Ò:

MIR̈I = − ∂E

∂RI
. (32)

ˆ´É¥£·¨·µ¢ ´¨¥ Ê· ¢´¥´¨° (32) ¸µ¢³¥¸É´µ ¸ Ê· ¢´¥´¨Ö³¨ ¤²Ö Ô²¥±É·µ´´µ°
¶²µÉ´µ¸É¨ ¤ ¥É ¶µ²´µ¥ µ¶¨¸ ´¨¥ ¤¨´ ³¨±¨ ¸¨¸É¥³Ò. ‚ ÔÉµ³ ¸³Ò¸²¥ ³ É·¨Í 

£· ¤¨¥´Éµ¢
∂2E

∂RIRJ
µ¶·¥¤¥²Ö¥É ¸µ¡¸É¢¥´´Ò¥ ±µ²¥¡ ´¨Ö ¨µ´µ¢ ¨ ¸¢Ö§ ´´Ò¥
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¸ ´¨³¨ ±µ²¥¡ É¥²Ó´Ò¥ É¥·³Ò ³µ²¥±Ê². �µ¤·µ¡´µ ÔÉµÉ ¢µ¶·µ¸ · ¸¸³µÉ·¥´
¢ [47, 48]. 
 ·Ö¤Ê ¸ ³¥Éµ¤µ³ Š · Ä� ·¨´¥²²µ ¤²Ö ´ Ìµ¦¤¥´¨Ö ³¨´¨³Ê³ 
Š˜-£ ³¨²ÓÉµ´¨ ´  Ï¨·µ±µ ¶·¨³¥´Ö¥É¸Ö ³¥Éµ¤ ¸µ¶·Ö¦¥´´ÒÌ £· ¤¨¥´Éµ¢
[47,49].

‚ ¶·µ¸É¥°Ï¥³ ¸²ÊÎ ¥, ±µ£¤  ¢¥±Éµ· £· ¤¨¥´Éµ¢ ´Ê¦¥´ ²¨ÏÓ ¤²Ö ¤ ²Ó´¥°-
Ï¥£µ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ¢ ±² ¸¸¨Î¥¸±¨Ì Œ„-¢ÒÎ¨¸²¥´¨ÖÌ ¨²¨ ¤²Ö · ¸Î¥É  Î ¸ÉµÉ
¨µ´´ÒÌ ±µ²¥¡ ´¨°, ¢³¥¸Éµ ³¥Éµ¤  Š� Î ¸Éµ ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÉ µ£· ´¨Î¥´´Ò° ³¥Éµ¤
• ·É·¨Ä”µ± , ·¥ ²¨§µ¢ ´´Ò°, ´ ¶·¨³¥·, ¢ ¶µ¶Ê²Ö·´ÒÌ ¶·µ£· ³³ Ì Gaussian
¨ HyperChem, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ ¢ ±¢ ´Éµ¢µ° Ì¨³¨¨. �µ¤·µ¡´µ¥ µ¶¨¸ ´¨¥ µ£· ´¨-
Î¥´´µ£µ ³¥Éµ¤  • ·É·¨Ä”µ± , ³¥Éµ¤  ¸ ³µ¸µ£² ¸µ¢ ´´µ£µ ¶µ²Ö (SCF) ¨ ¤·Ê-
£¨Ì ³¥Éµ¤µ¢, ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ¶·¨ · ¸Î¥É¥ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨°, ³µ¦´µ
´ °É¨, ´ ¶·¨³¥·, ¢ ³µ´µ£· Ë¨¨ [50].

�¨¸. 1. Šµ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³µ²¥±Ê²Ò ³¥É ´  CH4, ¶µ²ÊÎ¥´´ Ö ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶·µ£· ³³Ò
Gaussian c ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ µ£· ´¨Î¥´´µ£µ ³¥Éµ¤  • ·É·¨Ä”µ± 

�¨¸. 2. Šµ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³µ²¥±Ê²Ò Í¨±²µ£¥±¸ ´ , ¶µ²ÊÎ¥´´ Ö ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶·µ£· ³³Ò
Gaussian c ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ µ£· ´¨Î¥´´µ£µ ³¥Éµ¤  • ·É·¨Ä”µ± 

‚ ¶·¨²µ¦¥´¨¨ 4 ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¶·¨³¥·Ò É¥¸Éµ¢ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ
±µ´Ë¨£Ê· Í¨° ³µ²¥±Ê² ³¥É ´  (·¨¸. 1) ¨ Í¨±²µ£¥±¸ ´  (·¨¸. 2), ¢Ò¶µ²´¥´´Ò¥
¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶·µ£· ³³Ò Gaussian.

4. ��‘��…„…‹…��›… ‚›—ˆ‘‹…�ˆŸ ‚ ‡�„�—�•
Œ„-Œ
„…‹ˆ�
‚��ˆŸ

‘µ§¤ ´¨¥ ¢Ò¸µ±µ¶·µ¨§¢µ¤¨É¥²Ó´ÒÌ ±² ¸É¥·µ¢ ¨§ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢
¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö ¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¸µ¸É ¢²Ö¥É ¸µ¢·¥³¥´´ÊÕ É¥´¤¥´-
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Í¨Õ ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨. �¸´µ¢Ê ±² ¸É¥·  ¶·¨ ÔÉµ³ ¸µ¸É ¢²Ö¥É Ô²¥³¥´É ¸¥É¨.

 ¨¡µ²¥¥ · ¸¶·µ¸É· ´¥´´µ° ¢ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö Ö¢²Ö¥É¸Ö myrinet network. „²Ö
¶·µ¢¥¤¥´¨Ö · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨³¥´ÖÕÉ ´¥¸±µ²Ó±µ ¸É ´¤ ·É´ÒÌ
³¥Éµ¤µ¢, É ±¨Ì ± ± MPI (message passing interface) ¨²¨ PVM (parallel vir-
tual machine). ‘µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨¥ ¡¨¡²¨µÉ¥±¨ ¶µ¤¤¥·¦¨¢ ÕÉ¸Ö ´  ¡ §¥ ³´µ£¨Ì
¶² ÉËµ·³ (Linux, Solaris ¨ ¤·.). ‘É ´¤ ·É´Ò¥ ³¥Éµ¤Ò ´¥ ¶µ§¢µ²ÖÕÉ ¶·µ-
¢¥¸É¨ ÔËË¥±É¨¢´µ¥ · ¸¶ · ²²¥²¨¢ ´¨¥ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ° ¶·µ£· ³³Ò ´¥¶µ¸·¥¤-
¸É¢¥´´µ, ¡¥§ ÊÎ¥É  ¸¶¥Í¨Ë¨±¨ ±µ´±·¥É´µ° § ¤ Î¨. ‚ ± ¦¤µ³ µÉ¤¥²Ó´µ³ ¸²ÊÎ ¥
´¥µ¡Ìµ¤¨³µ ®¨§´ÊÉ·¨¯ ¶·µ¢¥¸É¨ ¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö, ¢Ò§¢ ÉÓ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐÊÕ
¶µ¤¶·µ£· ³³Ê ¨ É. ¤. ‚ Œ„-· ¸Î¥É Ì §´ Î¨É¥²Ó´ Ö Î ¸ÉÓ (¡µ²¥¥ ¶µ²µ¢¨´Ò)
§ É· É ¶·¨Ìµ¤¨É¸Ö ´  µ¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¸¨² ¨ ¶µ²¥°. ‘µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ, · ¸¶ · ²²¥-
²¨¢ ´¨¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¸²¥¤Ê¥É ¶·µ¢¥¸É¨ ¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ¢ É¥Ì Î ¸ÉÖÌ ¶·µ£· ³³Ò,
£¤¥ ¶·µ¨§¢µ¤¨É¸Ö · ¸Î¥É ³¥¦ Éµ³´ÒÌ ¸¨² ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö. ‚ ¶·¨²µ¦¥´¨¨ 1
¶·¨¢¥¤¥´Ò ´¥±µÉµ·Ò¥ ¶·¨e³Ò ¶ · ²²¥²Ó´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö  Éµ³´ÒÌ ¨´¤¥±¸µ¢,
±µÉµ·Ò¥ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö µ¡Ð¨³¨ ¨ ´¥ § ¢¨¸ÖÉ µÉ É¨¶  Œ„-¶·µ£· ³³Ò [51].

…¸²¨ ¸²¥¤µ¢ ÉÓ ¶·µÍ¥¤Ê· ³ MPI, · ¸¶ · ²²¥²¨¢ ´¨¥ § ¤ Î¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ
´ Î¨´ ÉÓ ¸ µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ³ ±¸¨³ ²Ó´µ£µ Î¨¸²  ¤µ¶Ê¸É¨³ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ
¥¤¨´¨Í (¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢):

call MPI_COMM_SIZE(MPI_COMM_WORLD, numnodes, ierr)
c µ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Î¨¸²a ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢

nsize=(natms+mxnode-1)/mxnode

�Éµ³´Ò¥ ¨´¤¥±¸Ò ¶¥·¥¸Ò² ÕÉ¸Ö ¢ ¢¨·ÉÊ ²Ó´Ò° ¡ÊË¥·, Ê¶· ¢²ÖÕÐ¨° ±µ³-
¶ÓÕÉ¥· ¸Ê³³¨·Ê¥É ¢±² ¤Ò µÉ ± ¦¤µ° µÉ¤¥²Ó´µ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° ¥¤¨´¨ÍÒ ¶µ
¶· ¢¨²Ê ·¥£Ê²¨·Ê¥³µ£µ µ¡³¥´  ¤ ´´Ò³¨:

call MPI_IRECV(buffer(3*nsize+1),3*nsize,MPI_DOUBLE_PRECISION,
x MPI_ANY_SOURCE,Merge_tag+k,MPI_COMM_WORLD,request,ierr)
call MPI_SEND(buffer(1),3*nsize,MPI_DOUBLE_PRECISION,idnode,

x Merge_tag+k,MPI_COMM_WORLD,ierr)
call MPI_WAIT(request,status,ierr)
...

–¥´É· ²Ó´Ò° Ê§¥² (host node) Ê¶· ¢²Ö¥É µ¡³¥´µ³ ¤ ´´Ò³¨ ¨ ¢Ò¶µ²´¥-
´¨¥³ ¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¸µ£² ¸´µ ¡²µ±µ¢Ò³  Éµ³´Ò³ ¨´¤¥±¸ ³

do i=iatm1, iatm2
...

‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ± ¦¤Ò° ¶·µÍ¥¸¸µ· ¢Ò¶µ²´Ö¥É  ¢Éµ´µ³´µ¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥ ¤²Ö
´¥¡µ²ÓÏµ£µ ¡²µ±  ¨´¤¥±¸µ¢. �Éµ³´Ò° ¨´¤¥±¸ i, ®¶·Ò£ Ö¯ ´ ¤ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó-
´Ò³¨ ¥¤¨´¨Í ³¨:

i=1, 1+M, 1+2M, 1+3M, ...,

£¤¥ M Å Î¨¸²µ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢, ¶µ¤¡¨· ¥É ¨´¤¥±¸´µ¥ ¢Ò· ¦¥´¨¥. ˆ´Ò³¨ ¸²µ-
¢ ³¨, ¶·µ£· ³³  ¢Ò¶µ²´ÖeÉ¸Ö ¢ ·¥¦¨³¥ ¶ · ²²¥²Ó´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö.
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�¶É¨³¨§ Í¨Ö ±µ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ ¶·µ£· ³³ Å ÔÉµ ¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ¶µ¢ÒÏ¥´¨¥
¡Ò¸É·µ¤¥°¸É¢¨Ö ¨Ì ¢Ò¶µ²´¥´¨Ö. 
¥µ¡Ìµ¤¨³µ¸ÉÓ · §· ¡µÉ±¨ É¥Ì ¨²¨ ¨´ÒÌ
µ¶É¨³¨§ Í¨µ´´ÒÌ ¶·µÍ¥¤Ê· ¶·¨ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö § ¤ Î¥° µ£·µ³-
´µ° ¢ ¦´µ¸É¨. CÉ ´¤ ·É´ÒÌ ¶·¨e³µ¢ §¤¥¸Ó ¶µ±  ´¥ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É. „²Ö ¶·µ£· ³³
Œ„-· ¸Î¥Éµ¢ Ì · ±É¥·´Ò ³´µ£µ±· É´µ ¶µ¢Éµ·ÖÕÐ¨¥¸Ö Ë· £³¥´ÉÒ ¨ ¶·µ¸ÉÒ¥
Í¨±²Ò (´ ¶·¨³¥·, ®do¯, ®if¯ ¢ FORTRAN-¶·µ£· ³³ Ì) ´ ¤ ¡µ²ÓÏ¨³ Î¨¸²µ³
 Éµ³´ÒÌ ¨²¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¨´¤¥±¸µ¢, ±µÉµ·Ò¥ ¨ ¶µÉ·¥¡²ÖÕÉ µ¸´µ¢´µ¥ ¶·µ-
Í¥¸¸µ·´µ¥ ¢·¥³Ö. �¶É¨³¨§ Í¨Ö µ¸µ¡¥´´µ ¢ ¦´  ¤²Ö ±µ³¶ÓÕÉ¥·µ¢ ¸ ¢¥±Éµ·-
´µ°  ·Ì¨É¥±ÉÊ·µ° (É¨¶  ®Cray¯, ®Fujitsu VPP¯), £¤¥ ¢·¥³Ö ¢Ò¶µ²´¥´¨Ö µ¤´¨Ì
¨ É¥Ì ¦¥ ¶·µ£· ³³ ¸ · §´Ò³¨ ¸É¥¶¥´Ö³¨ ¢¥±Éµ·¨§ Í¨¨ ³µ¦¥É ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ
· §²¨Î ÉÓ¸Ö ¢ ´¥¸±µ²Ó±µ · § ¨ ¤ ¦¥ ´  ´¥¸±µ²Ó±µ ¶µ·Ö¤±µ¢. ‚Ò¸µ±µµ¶É¨³¨-
§¨·µ¢ ´´Ò¥ ±µ¤Ò ¢ ¦´Ò ¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö Œ„-· ¸Î¥Éµ¢ ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ¡µ²ÓÏ¨Ì
¸¨¸É¥³ (¸ Î¨¸²µ³  Éµ³µ¢ ¶µ·Ö¤±  ¨²¨ ¡µ²ÓÏ¥ 106) [52Ä55].

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥³ · §¤¥²¥ ¶µ± ¦¥³ ´¥±µÉµ·Ò¥ ¶·¨e³Ò ¢¥±Éµ·¨§ Í¨¨
FORTRAN-¶·µ£· ³³, ±µÉµ·Ò¥ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö Ê´¨¢¥·¸ ²Ó´Ò³¨ ¨ ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¶·¨³¥-
´¥´Ò ¨ ¤²Ö ¤·Ê£¨Ì § ¤ Î [56Ä58]. ˆ¸Ìµ¤´ Ö ¶·µ£· ³³ , ± ± ¶· ¢¨²µ, Ö¢²Ö¥É¸Ö
´¥ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´µ°, ¨²¨ ¦¥ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨° ±µ³¶¨²ÖÉµ· ¶·µ¸Éµ ´¥ ³µ-
¦¥É · ¸¶µ§´ ÉÓ, ÎÉµ ¤ ´´Ò° Í¨±² (loop) ¶·µ£· ³³Ò ¢¥±Éµ·¨§Ê¥³ (¶µ¸±µ²Ó±Ê
Í¨±² ³µ¦¥É ¨ ´¥ ¡ÒÉÓ ·¥±Ê·¸¨¢´Ò³). ‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¸²ÊÎ ¥¢ ³¥¤²¥´´µ¥
¢Ò¶µ²´¥´¨¥ ¶·µ£· ³³Ò µ¡Ê¸²µ¢²¥´µ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥³ ¢ ´¥° ±µ·µÉ±¨Ì ¢¥±Éµ-
·µ¢ (Í¨±²µ¢). ‘µ§¤ ´¨¥ ¤²¨´´ÒÌ ¢¥±Éµ·µ¢ Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¤´¨³ ¨§ Í¥´É· ²Ó´ÒÌ
¶·¨e³µ¢, ¶·¨Î¥³ ¨¸Ìµ¤´ Ö ¶·µ£· ³³  ³µ¦¥É ¶·¥É¥·¶¥ÉÓ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò¥ ¨§³¥-
´¥´¨Ö. ‚ · ¡µÉ¥ [56] ´  ¡ §¥ ¶ ±¥É  DL POLY · §· ¡ ÉÒ¢ ²¨¸Ó ¶·µÍ¥¤Ê·Ò
¢¥±Éµ·¨§ Í¨¨ ¤²Ö ´¥¸±µ²Ó±¨Ì  ²£µ·¨É³µ¢, ±µÉµ·Ò¥ Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¢
Œ„-· ¸Î¥É Ì (É ±¨Ì ± ±  ²£µ·¨É³ ®¸¢Ö§ ´´Ò¥ ÖÎ¥°±¨¯ (link-cells algorithm),
 ²£µ·¨É³ v·µ¤ Ä�²·¨Ì  (BrodeÄAhlrichs algorithm) ¨ É. ¤.). 
¥±µÉµ·Ò¥ Ë· £-
³¥´ÉÒ ¨¸Ìµ¤´µ° ¨ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´µ° ¶·µ£· ³³  ²£µ·¨É³  ®¸¢Ö§ ´´Ò¥ ÖÎ¥°±¨¯
¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ ¶·¨²µ¦¥´¨¨ 2.

‚ · ¡µÉ¥ [57] · §· ¡µÉ ´  ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´ Ö ¢¥·¸¨Ö  ²£µ·¨É³  £² ¤±¨Ì
¸Ê³³ Î ¸É¨Í Ä¸¥É±  ¶µ �¢ ²Ó¤Ê (smooth particle-mesh Ewald (SPME)), ¸Î¨É -
ÕÐ¥£µ¸Ö µ¤´¨³ ¨§ ²ÊÎÏ¨Ì ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ³ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨. �É³¥É¨³, ÎÉµ
¤ ´´Ò° ³¥Éµ¤ ¤²Ö · ¸Î¥É  Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¸¨² ¨³¥¥É ¶µ·Ö¤µ± N · log (N).
‘Ì¥³  Ë· £³¥´É  ¨¸Ìµ¤´µ° ¨ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´µ° ¶·µ£· ³³ ¶·¨¢¥¤¥´  ¢ ¶·¨²µ-
¦¥´¨¨ 3.

‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¸²ÊÎ ¥¢, ± ± ¢¨¤´µ ¨§ ¢ÒÏ¥¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ ¶·¨³¥·µ¢, ¢¥±Éµ-
·¨§ Í¨Ö ¶·µ£· ³³Ò ¢ Í¥²µ³ É·¥¡Ê¥É ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö ¤µ¶µ²´¨É¥²Ó´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°.
�¤´ ±µ ¤ ¦¥ ¸ ÊÎ¥Éµ³ ÔÉµ£µ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´ Ö ¶·µ£· ³³  ¸Î¨É ¥É ´ ³´µ£µ ¡Ò-
¸É·¥¥ ¶µ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ¨¸Ìµ¤´µ° [56,57].



490 •�‹Œ“��„�‚ •. ’. ˆ „�.

6. Œ
„…‹ˆ�
‚��ˆ… „ˆ��ŒˆŠˆ ‚‡�ˆŒ
„…‰‘’‚ˆŸ
Š‹�‘’…�
‚ ‘ �
‚…�•�
‘’œ# „‹Ÿ Œ…’�‹‹ˆ—…‘Šˆ• ”�‡

‚ Ë¨§¨±¥ ¨ É¥Ì´¨±¥ µ¡· ¡µÉ±¨ ¨ ¸µ§¤ ´¨Ö ´µ¢ÒÌ ³ É¥·¨ ²µ¢ ¸ ¶µ³µ-
ÐÓÕ ¢Ò¸µ±µÔ´¥·£¥É¨Î´ÒÌ ¶ÊÎ±µ¢ ¨ ¨§²ÊÎ¥´¨° µ¤´µ° ¨§ ´ ¨¡µ²¥¥ ¨´É¥·¥¸´ÒÌ
¶·µ¡²¥³ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·µ¢ ¸ É¢¥·¤µ° ¶µ¢¥·Ì´µ-
¸ÉÓÕ [59, 60]. �·µÍ¥¸¸Ò ¸µÊ¤ ·¥´¨Ö ±² ¸É¥·µ¢ ¸ ³ É¥·¨ ² ³¨ ¸µ¶·µ¢µ¦¤ -
ÕÉ¸Ö ¶¥·¥¤ Î¥° §´ Î¨É¥²Ó´µ£µ ±µ²¨Î¥¸É¢  Ô´¥·£¨¨ ´¥¡µ²ÓÏ¨³ µ¡² ¸ÉÖ³ ¶µ-
¢¥·Ì´µ¸É¨ [61,62]. �É¨ ¶·µÍ¥¸¸Ò Ö¢²ÖÕÉ¸Ö É¥³µ° ¸ ³ÒÌ ¨´É¥´¸¨¢´ÒÌ ¨¸¸²¥-
¤µ¢ ´¨° ± ± ¢ ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´µ°, É ± ¨ ¢ ¶·¨±² ¤´µ° ´ Ê±¥ [63Ä65]. ‚§ ¨³µ-
¤¥°¸É¢¨¥ ±² ¸É¥·µ¢ Î ¸É¨Í ¸ ¶µ¤²µ¦±µ° ¨§ É¢¥·¤µ£µ ³ É¥·¨ ²  ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É
¸µ¡µ° ±µ²²¥±É¨¢´Ò° ¶·µÍ¥¸¸, ±µÉµ·Ò° Ì · ±É¥·¨§Ê¥É¸Ö ·Ö¤µ³ Ê´¨± ²Ó´ÒÌ
¸¢µ°¸É¢, ´¥ µ¡´ ·Ê¦¨¢ ¥³ÒÌ ¢µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨ÖÌ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢ ¨²¨ ³µ-
²¥±Ê² ¸ ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ. Š É ±¨³ Ê´¨± ²Ó´Ò³ ¸¢µ°¸É¢ ³ µÉ´µ¸ÖÉ¸Ö, ´ ¶·¨³¥·,
¸²¥¤ÊÕÐ¨¥:

1) µ¡· §µ¢ ´¨e Éµ´±¨Ì ¶²¥´µ± (ÔËË¥±ÉÒ ¸ ¡µ²ÓÏµ° ¶²µÉ´µ¸ÉÓÕ Ô´¥·£¨¨);
2) ®³¥²± Ö ¨³¶² ´É Í¨Ö¯ (´¨§±µÔ´¥·£¥É¨Î´Ò¥ µ¡²ÊÎ¥´¨Ö ³ É¥·¨ ²  ¶µ¤-

²µ¦±¨);
3) ¢Ò¸µ±µ¶·µ¨§¢µ¤¨É¥²Ó´µ¥ · ¸¶Ò²¥´¨¥ (µÎ¨¸É±  ¨ ¸£² ¦¨¢ ´¨e ¶µ¢¥·Ì-

´µ¸É¨) ¨ É. ¶.
�¤´¨³ ¨§ ¢ ¦´ÒÌ ¨´¸É·Ê³¥´Éµ¢ É¥µ·¥É¨Î¥¸±µ£µ ¨§ÊÎ¥´¨Ö ¶·µÍ¥¸¸µ¢

¸Éµ²±´µ¢¥´¨Ö ±² ¸É¥· Å É¢¥·¤µ¥ É¥²µ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ³¥Éµ¤Ò ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ²¥-
±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö. 
 ¨¡µ²¥¥ Ê¸¶¥Ï´µ¥ ¶·µ¤¢¨¦¥´¨¥ ¢ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¨
³¥Ì ´¨§³µ¢ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·µ¢ ¸ ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ,   É ±¦¥ ¢  ´ ²¨§¥
´µ¢ÒÌ ³ É¥·¨ ²µ¢ ¸ É·¥¡Ê¥³Ò³¨ ¸¢µ°¸É¢ ³¨ ¤µ¸É¨£´ÊÉµ ´  µ¸´µ¢¥ ¶·¨³¥´¥-
´¨Ö ³¥Éµ¤µ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ [66Ä68]. ‚§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥ ±² ¸É¥·µ¢ ¸
³ É¥·¨ ² ³¨, ± ± ¶· ¢¨²µ, ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¶·¨ µÎ¥´Ó ¢Ò¸µ±¨Ì §´ Î¥´¨ÖÌ Ô´¥·-
£¨¨ ¨ ¸±µ·µ¸ÉÖÌ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ´  ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓ ±² ¸É¥·  ¨ ¢µ ¢·¥³¥´¨ ¶µ·Ö¤± 
´¥¸±µ²Ó±¨Ì ¶¨±µ¸¥±Ê´¤ [69Ä71].

‚ ¤ ´´µ³ · §¤¥²¥ ³Ò ¶·¨¢µ¤¨³ ´¥±µÉµ·Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ-
¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·µ¢ ¸ ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ ¤²Ö ³¥É ²-
²¨Î¥¸±¨Ì Ë § ( ²Õ³¨´¨Ö), ¶µ²ÊÎ¥´´Òe ´  ¡ §¥ Œ„-³¥Éµ¤µ¢. vµ²¥¥ ¶µ¤·µ¡´µ
µ¶¨¸ ´¨¥ ³¥Éµ¤  ¨ ¶·¨´Í¨¶µ¢ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö, ¢Ò¡µ· ¶µÉ¥´Í¨ ²  ¢§ ¨³µ¤¥°-
¸É¢¨Ö ¨ ¥£µ ¶ · ³¥É·µ¢,   É ±¦¥  ´ ²¨§ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ · ¡µÉ¥ [72].
�É³¥É¨³ ´¥±µÉµ·Ò¥ µ¸´µ¢´Ò¥ ¤¥É ²¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¨ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ. „²Ö ¨§ÊÎ¥-
´¨Ö ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¸Éµ²±´µ¢¥´¨Ö ±² ¸É¥·Ä¶µ¤²µ¦±  ´ ¨¡µ²¥¥ Ê¶µÉ·¥¡¨É¥²Ó´Ò³¨
Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ ¤¢  ¶µ¤Ìµ¤ :

1) ¶·µÍ¥¤Ê·  ¶·µ¸Éµ° É¥·³ ²¨§ Í¨¨ (¶µ¤Ìµ¤ ± ´µ´¨Î¥¸±µ£µ  ´¸ ³¡²Ö ¨²¨
³ ¸ÏÉ ¡¨·µ¢ ´¨Ö ¸±µ·µ¸É¥° Î ¸É¨Í);

2) ¸ÉµÌ ¸É¨Î¥¸±¨° ¶µ¤Ìµ¤.
‚ ¸µµÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸µ ¸ÉµÌ ¸É¨Î¥¸±¨³ ¶µ¤Ìµ¤µ³ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ ¢¢¥¤¥´¨¥ ³¥Ì -

´¨§³µ¢ ¨¸±Ê¸cÉ¢¥´´µ£µ § ÉÊÌ ´¨Ö ¤²Ö ¢µ²´, £¥´¥·¨·Ê¥³ÒÌ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¨´É¥´-
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¸¨¢´µ£µ µ¡²ÊÎ¥´¨Ö ¶µ¤²µ¦±¨ ¨ µÉ· ¦ ÕÐ¨Ì¸Ö µÉ £· ´¨Í ³ É¥·¨ ²  [73, 74].
„ ´´Ò° ¶µ¤Ìµ¤ µ¸´µ¢ ´ ´  Ê· ¢´¥´¨¨ ‹ ´¦¥¢¥´ 

r̈i =
1
mi

fi(r1, . . . , rN ) − γiri +
√

2γikT

mi
ηi, (33)

£¤¥ ri Å ¢¥±Éµ· ¶µ²µ¦¥´¨Ö  Éµ³ ; mi Å ³ ¸¸  i-£µ  Éµ³ ; Fi Å  Éµ³´ Ö
¸¨² ; k Å ¶µ¸ÉµÖ´´ Ö vµ²ÓÍ³ ´ ; T Å É¥³¶¥· ÉÊ·  É¢¥·¤µ£µ É¥² ,   ηi Å
¢¥±Éµ· £ Ê¸¸µ¢¸±¨Ì ¸²ÊÎ °´ÒÌ Î¨¸¥², ¶µ¤Î¨´ÖÕÐ¨Ì¸Ö ¸µµÉ´µÏ¥´¨Õ

〈ηm(t)ηn(t′)T 〉ij = δ(t− t′)δijδmn.

�É³¥É¨³, ÎÉµ ¢Éµ·µ° ¨ É·¥É¨° Î²¥´Ò ¢ Ê· ¢´¥´¨¨ (33) ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¨§-
¢¥¸É´µ° Ë²Ê±ÉÊ Í¨µ´´µ-¤¨¸¸¨¶ É¨¢´µ° É¥µ·¥³¥,   γi ¢Ò· ¦ ¥É ±µÔËË¨Í¨¥´É
É·¥´¨Ö ¨ ¤²Ö  Éµ³µ¢ ¸¨¸É¥³Ò ±² ¸É¥·Ä¶µ¤²µ¦±  ¨³¥¥É ¸²¥¤ÊÕÐ¨° ¢¨¤:

γi =
π

6
ωD,

£¤¥ ωD Å ¤¥¡ ¥¢¸± Ö Î ¸ÉµÉ .
„²Ö ³¥É ²²¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³, ¸µ¸ÉµÖÐ¨Ì ¨§ ´¥¸±µ²Ó±¨Ì ¤¥¸ÖÉ±µ¢ ÉÒ¸ÖÎ  Éµ-

³µ¢, ¢¶²µÉÓ ¤µ ³¨²²¨µ´ , ´ ¨¡µ²¥¥ Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³Ò³¨ ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ³
Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²Ò:

1) ³´µ£µÎ ¸É¨Î´Ò° ¶µÉ¥´Í¨ ² ”¨´´¨¸ Ä‘¨´±²e·  [75];
2) ¶µÉ¥´Í¨ ² ¢´¥¤·¥´´µ£µ  Éµ³  [76].
�É¨ ¤¢  ¶µÉ¥´Í¨ ²  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ±² ¸É¥·Ä¶µ¤²µ¦±  ³ É¥-

³ É¨Î¥¸±¨ Ô±¢¨¢ ²¥´É´Ò, µ¤´ ±µ ¨³¥ÕÉ · §´ÊÕ Ë¨§¨Î¥¸±ÊÕ ¨´É¥·¶·¥É Í¨Õ.
�µÉ¥´Í¨ ² ¢´¥¤·¥´´µ£µ  Éµ³  µ¸´µ¢ ´ ´  É¥µ·¨¨ ËÊ´±Í¨µ´ ²  ²µ± ²Ó´µ°
¶²µÉ´µ¸É¨ (local density functional theory), £¤¥ Ô´¥·£¨Ö É¢¥·¤µ£µ É¥²  ¶·¥¤¸É -
¢²Ö¥É¸Ö ± ± ËÊ´±Í¨µ´ ² Ô²¥±É·µ´´µ° ¶²µÉ´µ¸É¨, ±µÉµ· Ö, ¢ ¸¢µÕ µÎ¥·¥¤Ó,
¢Ò· ¦ ¥É¸Ö Î¥·¥§ ²µ± ²Ó´ÊÕ ¶²µÉ´µ¸ÉÓ Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ ³¥¸É¥ ´ Ìµ¦¤¥´¨Ö ¢Ò-
¡· ´´µ£µ  Éµ³ . ‹µ± ²Ó´ Ö Ô²¥±É·µ´´ Ö ¶²µÉ´µ¸ÉÓ ¶·¨ ÔÉµ³ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö
± ± ¸Ê¶¥·¶µ§¨Í¨Ö Ô²¥±É·µ´´ÒÌ ¶²µÉ´µ¸É¥° µ±·Ê¦ ÕÐ¨Ì  Éµ³µ¢. ‚ ³¥Éµ¤¥
¶µÉ¥´Í¨ ²  ¢´¥¤·¥´´µ£µ  Éµ³  ¶µ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¨§ N  Éµ³µ¢ ¨³¥¥É
¢¨¤

Utot =
N∑

i=1


F (ρi) +

1
2

∑
j �=i

φ(rij)


 . (34)

�´¥·£¨Ö ¢´¥¤·¥´¨Ö  Éµ³µ¢ F (ρi) § ¢¨¸¨É µÉ ²µ± ²Ó´µ° § ·Ö¤µ¢µ° ¶²µÉ´µ¸É¨
Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ ¶µ²µ¦¥´¨¨ i-£µ  Éµ³ . ‹µ± ²Ó´ Ö Ô²¥±É·µ´´ Ö ¶²µÉ´µ¸ÉÓ ¶µ²Ê-
Î ¥É¸Ö ¸²µ¦¥´¨¥³ ¢¸¥Ì f(rij)-¢±² ¤µ¢ µÉ ¤·Ê£¨Ì  Éµ³µ¢ ¸¨¸É¥³Ò:

ρi =
∑
j( �=i)

f(rij). (35)
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�¨¸. 3. ‘Ì¥³ É¨Î¥¸±µ¥ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨¥ ¶·µË¨²Ö £²Ê¡¨´Ò zmax ¶·µ´¨±´µ¢¥´¨Ö ±² ¸É¥· 
¢ ³ É¥·¨ ² ¶µ¤²µ¦±¨; a0 Å ¶µ¸ÉµÖ´´ Ö ·¥Ï¥É±¨

�¨¸. 4. ‘¨¸É¥³  ±² ¸É¥·Ä¶µ¤²µ¦±  ¢ ·¥¦¨³¥ ®³Ö£±µ£µ ¸µÊ¤ ·¥´¨Ö¯

�¨¸. 5. „¨´ ³¨±  ¶·µ´¨±´µ¢¥´¨Ö ±² ¸É¥·  ¢ ³ É¥·¨ ² ¶µ¤²µ¦±¨ ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ
Ô´¥·£¨ÖÌ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ´  ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓ ±² ¸É¥· : � Å Einc = 3,50 Ô‚/ Éµ³; � Å
Einc = 0,56 Ô‚/ Éµ³; � Å Einc = 0,14 Ô‚/ Éµ³

�¨¸. 6. � ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¶²µÉ´µ¸É¨ ±² ¸É¥·  ¢ ·¥¦¨³¥ ¨³¶² ´É Í¨¨ ¢ ¶¥·¶¥´¤¨±Ê²Ö·´µ³
¶µ µÉ´µÏ¥´¨Õ ± ¶µ¢¥·Ì´µ¸É¨ µ¡· §Í  ´ ¶· ¢²¥´¨¨

‚ ¶µ¤Ìµ¤¥ ”¨´´¨¸ Ä‘¨´±²e·  ¶µÉ¥´Í¨ ²Ó´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¨³¥¥É ¢¨¤

Utot = ε


∑

i<j

(
a

rij

)n

− C
∑

i

√
ρi


 , (36)
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£¤¥ ²µ± ²Ó´ Ö ¶²µÉ´µ¸ÉÓ ρi µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¸µµÉ´µÏ¥´¨¥³

ρi =
∑

j

(
a

rij

)m

. (37)


  ·¨¸. 3Ä6 ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´¥±µÉµ·Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨
¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·  ¸ ¶µ¤²µ¦±µ°. 
  µ¸´µ¢¥ ³µ´¨Éµ·¨´£  ³µ²¥±Ê²Ö·´µ-
¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ±µ´Ë¨£Ê· Í¨° ¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¢·¥³¥´¨ ¡Ò²¨ ¢ÒÖ¢²¥´Ò ¨ ¶·µ ´ ²¨-
§¨·µ¢ ´Ò É·¨ µ¸´µ¢´ÒÌ ·¥¦¨³  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·  ¸ ¶µ¤²µ¦±µ°: ®³Ö£-
±µ¥ ¸µÊ¤ ·¥´¨¥¯, ± ¶¥²Ó´µ¥ ´ ¶Ò²¥´¨¥ ¨ ¨³¶² ´É Í¨Ö ±² ¸É¥·  ¢ ³ É¥·¨ ²
¶µ¤²µ¦±¨. � ¸Î¥ÉÒ ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó ¤²Ö Ï¨·µ±µ£µ ¸¶¥±É·  Ô´¥·£¨° ¶ ¤ ÕÐ¥£µ
´  ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓ ±² ¸É¥· . �¸´µ¢´µ¥ ¢´¨³ ´¨¥ ¶·¨ ÔÉµ³ Ê¤¥²Ö²µ¸Ó ¤¥É ²Ó-
´µ³Ê ¨§ÊÎ¥´¨Õ § ±µ´µ³¥·´µ¸É¥° µ¡· §µ¢ ´¨Ö ´µ¢ÒÌ Ë § ´  ¡ §¥ ¶µ²ÊÎ¥´-
´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ ¶µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Õ ¶²µÉ´µ¸É¥° ¨ É¥³¶¥· ÉÊ· ¢ ¸¨¸É¥³¥ ±² ¸É¥·Ä
¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓ [72].

7. Œ
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Œ´µ£¨¥ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¶·µÍ¥¸¸Ò (¤¨ËËÊ§¨Ö, ´Ê±²¥ Í¨Ö £ §µ¢ ¨²¨
¦¨¤±µ¸É¥°, ¢Ö§±µ¸ÉÓ) ¢ µ£· ´¨Î¥´´µ° µ¡² ¸É¨ ¶·µ¸É· ´¸É¢  ¶µ¤Î¨´ÖÕÉ¸Ö µÉ-
Î ¸É¨ ¸µ¢¥·Ï¥´´µ ¨´Ò³ § ±µ´µ³¥·´µ¸ÉÖ³, ´¥¦¥²¨ É¥, ÎÉµ ¶·µÉ¥± ÕÉ ¢ ¸¢µ-
¡µ¤´µ³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥. 
 ¶·¨³¥·, ¢µ¤ , § ±²ÕÎ¥´´ Ö ¢ § §µ·¥ Éµ²Ð¨´µ° ¢ ´¥-
¸±µ²Ó±µ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¤¨ ³¥É·µ¢, ¶·µÖ¢²Ö¥É  ´µ³ ²Ó´ÊÕ ¢Ö§±µ¸ÉÓ ¶µ ¸· ¢´¥-
´¨Õ ¸ µ¡ÒÎ´µ° [77,78]. ‘¢µ°¸É¢  ¢µ¤Ò, § ±²ÕÎ¥´´µ° ³¥¦¤Ê ¤¢Ê³Ö ¶µ¢¥·Ì´µ-
¸ÉÖ³¨, ¨³¥ÕÉ ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´ÊÕ ¢ ¦´µ¸ÉÓ ¤²Ö ¤¨´ ³¨±¨ ¶·µÉ¥¨´µ¢ ¢µ ¢´ÊÉ·¨-
±²¥ÉµÎ´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸ Ì. �µ´¨³ ´¨¥ ³¥Ì ´¨§³µ¢, Ê¶· ¢²ÖÕÐ¨Ì ÔÉ¨³¨ ¶·µÍ¥¸-
¸ ³¨, ¨³¥¥É µ£·µ³´µ¥ ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´µ¥ ¨ ¶· ±É¨Î¥¸±µ¥ §´ Î¥´¨¥. Š É ±¨³
¶·µÍ¥¸¸ ³ µÉ´µ¸ÖÉ¸Ö, ´ ¶·¨³¥·, ¤¨ËËÊ§¨Ö £ §  ¨²¨ ¦¨¤±µ¸É¨ Î¥·¥§ ³¥³-
¡· ´Ò (¢ ¶·¨±² ¤´ÒÌ § ¤ Î Ì Ì·µ³ Éµ£· Ë¨Î¥¸±µ£µ · §¤¥²¥´¨Ö ¨²¨ µÎ¨¸É±¨
¢¥Ð¥¸É¢), ´¥· ¢´µ¢¥¸´Ò¥ ¸¤¢¨£µ¢Ò¥ É¥Î¥´¨Ö (shear �ow) ¨ É. ¶. [79Ä82]. „¨Ë-
ËÊ§¨Ö ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´µ£µ £ §  ¨²¨ ¦¨¤±µ¸É¨ ¢ µ£· ´¨Î¥´´µ° µ¡² ¸É¨ ³¥¦¤Ê
¤¢Ê³Ö É¢¥·¤Ò³¨ ¸É¥´± ³¨ ³µ¦¥É ¸¨²Ó´µ § ¢¨¸¥ÉÓ µÉ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö ¤¢¨¦¥´¨Ö
Î ¸É¨Í ¶µ µÉ´µÏ¥´¨Õ ± ¸É¥´±¥ [83,84]. ‚ ¸¤¢¨£µ¢ÒÌ É¥Î¥´¨ÖÌ ¢Ö§±µ¸ÉÓ ¦¨¤-
±µ¸É¨, § ±²ÕÎ¥´´µ° ³¥¦¤Ê ¤¢Ê³Ö É¢¥·¤Ò³¨ ¸É¥´± ³¨ ¢ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥ ¢ ´¥-
¸±µ²Ó±µ ´ ´µ³¥É·µ¢, ¢ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¢¥²¨Î¨´Ò ¶µ¶¥·¥Î´µ° ¸¨²Ò  ´µ³ ²Ó´µ
¢µ§· ¸É ¥É. „ ´´µ¥ ¸¢µ°¸É¢µ µ£· ´¨Î¥´´ÒÌ ¦¨¤±µ¸É¥° ¨³¥¥É ¢ ¦´µ¥ §´ Î¥´¨¥
¢  Ô·µ±µ¸³¨Î¥¸±µ³ ¨ ³¥¤¨Í¨´¸±µ³ ¶·¨¡µ·µ¸É·µ¥´¨¨, ¢ ¶·µ¡²¥³ Ì ¸³ §±¨ ¨
¶·µÎ´µ¸É¨ ³ É¥·¨ ²µ¢ ¶·¨ ±µ´¸É·Ê¨·µ¢ ´¨¨ ¸ ³µ²¥Éµ¢ ¨ É. ¶. [85Ä87].
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�£· ´¨Î¥´´µ¥ ¶·µ¸É· ´¸É¢µ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ ¢²¨Ö¥É ´  Ë §µ¢Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö
¦¨¤±µ¸É¥° [88]. Ÿ·±¨³¨ ¶·¨³¥· ³¨ §¤¥¸Ó Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ´Ê±²¥ Í¨Ö ¶¥·¥´ ¸ÒÐ¥´-

�¨¸. 7. �·µÍ¥¸¸ ±µ´¤¥´¸ Í¨¨
²¥´ ·¤-¤¦µ´¸µ¢¸±µ£µ ¶ ·  ¢ ´ -
´µ¶µ·¥ ³¥¦¤Ê ¤¢Ê³Ö É¢¥·¤Ò³¨
¸É¥´± ³¨

´ÒÌ ¶ ·µ¢ ³¥¦¤Ê ¸É¥´± ³¨ ¨ ¶·µÍ¥¸¸Ò ± -
¶¨²²Ö·´µ° ±µ´¤¥´¸ Í¨¨ ¢ ´ ´µ¶µ· Ì (¢ § §µ-
· Ì ¸ · §³¥· ³¨ ¶µ·Ö¤±  ´¥¸±µ²Ó±¨Ì ¤¥¸ÖÉ±µ¢
 Éµ³´ÒÌ ¤¨ ³¥É·µ¢). Šµ´Ë °´³¥´É (§ ±²ÕÎ¥´-
´µ¸ÉÓ) ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´µ£µ £ §  ¨²¨ ¶ ·  ¨§-
³¥´Ö¥É ¡¨´µ¤ ²Ó´ÊÕ ±·¨¢ÊÕ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¨, ± ±
¸²¥¤¸É¢¨¥, É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¶ · ³¥É·Ò Ë -
§µ¢ÒÌ ¶¥·¥Ìµ¤µ¢. �±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ¥ ¨§ÊÎ¥-
´¨¥ ¶µ¢¥¤¥´¨Ö ¦¨¤±µ¸É¥° ¢ ´ ´µ¶µ· Ì § É·Ê¤-
´¥´µ ³´µ£¨³¨ Ë ±Éµ· ³¨ (¢²¨Ö´¨¥ ¶·¨³¥¸¥°
´  ÉµÎ´µ¸ÉÓ ¨§³¥·¥´¨°, ³¥É ¸É ¡¨²Ó´µ¸ÉÓ ¢
µ¡² ¸ÉÖÌ Ë §µ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° ¨ É. ¶.).

‚ · ¡µÉ¥ [89] ´  ¡ §¥ Œ„-· ¸Î¥Éµ¢
¨§ÊÎ ² ¸Ó £¥É¥·µ£¥´´ Ö ´Ê±²¥ Í¨Ö ²¥´ ·¤-
¤¦µ´¸µ¢¸±µ£µ ¶¥·¥´ ¸ÒÐ¥´´µ£µ ¶ ·  ¢ ´ ´µ-
¶µ· Ì ³¥¦¤Ê ¤¢Ê³Ö ¶ · ²²¥²Ó´Ò³¨ ¸É¥´± ³¨.
‚ Í¥²ÖÌ ÔËË¥±É¨¢´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö µ¤´ 
¨§ ¸É¥´µ± ¶·¥¤¶µ²a£ ² ¸Ó ¸¨²Ó´µ  ¤¸µ·¡¨·ÊÕ-
Ð¥°, ¤·Ê£ Ö Å ¸² ¡µ  ¤¸µ·¡¨·ÊÕÐ¥°. v¨´ ·-
´ Ö ¸³¥¸Ó ¸µ¸Éµ¨É ¨§ Î ¸É¨Í-³¨Ï¥´¥° ¨ £ § -
´µ¸¨É¥²Ö, ´¥ ÊÎ ¸É¢ÊÕÐ¥£µ ¢ ¶·µÍ¥¸¸ Ì ´Ê±²¥-
 Í¨¨ ¨ ±µ´¤¥´¸ Í¨¨.

�¨¸. 8. ‘É¥¶¥´Ó ´Ê±²¥ Í¨¨ ¢ £¥É¥·µ£¥´´µ° ¸¨¸É¥³¥ ¶ · Å É¢¥·¤ Ö ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓ: � Å
n > 25; • Å n > 35; ◦ Å n > 45

�¨¸. 9. „¨´ ³¨±  · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶²µÉ´µ¸É¨ ¶¥·¥´ ¸ÒÐ¥´´µ£µ ¶ ·  ¢ ´ ´µ¶µ·¥: ◦ Å
16,6 < z < 17,7; � Å 34,3 < z < 35,4; � Å 35,4 < z < 36,5
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„²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶ ·  ¨ É¢¥·¤µ° ¸É¥´±¨ ¡Ò²¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´Ò ±µ³¡¨´ -
Í¨¨ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢:

 ) ¶µÉ¥´Í¨ ² ‹¥´ ·¤ -„¦µ´¸  (2) ¶·¨ ε = 0,0103 Ô‚, σ = 3,405 �A ¨
¡) ¸¤¥·¦¨¢ ÕÐ¨° £ ·³µ´¨Î¥¸±¨° ¶µÉ¥´Í¨ ²

U(rij) =
1
2
kr2 − 1

4
k′r4 (38)

¶·¨ k = 150, k′ = 200.

¥±µÉµ·Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ · ¸Î¥Éµ¢ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´  ·¨¸. 7Ä9. 
  ¡ §¥ ¤ ´-

´ÒÌ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´Ò § ±µ´µ³¥·´µ¸É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶²µÉ´µ-
¸É¥° ¨ É¥³¶¥· ÉÊ· ¤²Ö ¢¸¥Ì ±µ³¶µ´¥´É ¸¨¸É¥³Ò (¤²Ö £ § -³¨Ï¥´¨, £ § -´µ¸¨-
É¥²Ö ¨ É¢¥·¤ÒÌ ¸É¥´µ±). �µ²ÊÎ¥´Ò ±¨´¥É¨Î¥¸±¨¥ ¨ ¤¨ËËÊ§¨µ´´Ò¥ ±µÔËË¨Í¨-
¥´ÉÒ. �¡´ ·Ê¦¥´µ, ÎÉµ ¸É¥¶¥´Ó £¥É¥·µ£¥´´µ° ´Ê±²¥ Í¨¨ µÎ¥´Ó ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´ 
± ¨§³¥´¥´¨Õ ¶ · ³¥É·µ¢ ³µ¤¥²¨ ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´Ò° ¶ · Å ¸É¥´± , ¨ µ´  ´ 
´¥¸±µ²Ó±µ ¶µ·Ö¤±µ¢ ¡µ²ÓÏ¥ ¶µ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸µ ¸É¥¶¥´ÓÕ µ¤´µ·µ¤´µ° ´Ê±²¥ -
Í¨¨ ¶·¨ É¥Ì ¦¥ Ê¸²µ¢¨ÖÌ.

8. 
‘
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Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¤¨´ ³¨±¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö,   É ±¦¥ ±µ´Ëµ·³ Í¨µ´´ÒÌ
¸¢µ°¸É¢ ¡¥²±µ¢ÒÌ ³µ²¥±Ê² ¨ ´Ê±²¥¨´µ¢ÒÌ ±¨¸²µÉ ¸ ¢µ¤µ° ¨²¨ ¸Ê¡¸É· Éµ³
Ö¢²Ö¥É¸Ö § ¤ Î¥° ¶¥·¢µ¸É¥¶¥´´µ° ¢ ¦´µ¸É¨ ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ° ¡¨µË¨§¨±¥ ¨ ¨³-
³Ê´µ²µ£¨¨. �·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ¢ ¸¨²Ê Éµ° µÎ¥¢¨¤´µ° ¶·¨Î¨´Ò, ÎÉµ ´¨ µ¤¨´ ¸Ê-
Ð¥¸É¢¥´´o ¢ ¦´Ò° ¶·µÍ¥¸¸ ¢ ¦¨¢µ° ±²¥É±¥ ´¥ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¡¥§ ÊÎ ¸É¨Ö ¢µ¤Ò.
� ¸Î¥Éµ¢ ¤²Ö ¡µ²ÓÏ¨Ì ¸¨¸É¥³ ¢ Ê± § ´´µ° µ¡² ¸É¨, ¢ ¸¨²Ê µ£·µ³´ÒÌ · §³¥·µ¢
¡¥²±µ¢ÒÌ ³µ²¥±Ê² ¨²¨ µÉ¤¥²Ó´ÒÌ Ë· £³¥´Éµ¢ „
Š, ¸µ¢¸¥³ ´¥³´µ£µ. Š·µ³¥
Éµ£µ, ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¢µ¤Ò ¨²¨ ¢µ¤´µ° ¸·¥¤Ò É·¥¡Ê¥É µ£·µ³´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó-
´ÒÌ ·¥¸Ê·¸µ¢.

„²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ÊÎ ¸É±µ¢ £¥´µ³  ¨ § ¤ ´´ÒÌ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥° „
Š,
´ ¶·¨³¥·, Î·¥§¢ÒÎ °´µ ¢ ¦¥´ ¤¥É ²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¢µ°¸É¢, ÎÉµ
¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸µ¡µ°  ±ÉÊa²Ó´¥°ÏÊÕ ¶·µ¡²¥³Ê ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö.
�¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¨µ³µ²¥±Ê² ¶µ§¢µ²¨É  ´ ²¨§¨·µ-
¢ ÉÓ É¥ Ë ±Éµ·Ò, ±µÉµ·Ò¥ ³µ£ÊÉ ¢²¨ÖÉÓ ´  Ê¸Éµ°Î¨¢µ¸ÉÓ ¨ £¥´¥É¨Î¥¸±µ¥ · ¸-
¶µ§´ ¢ ´¨¥ ¢Ò¡· ´´ÒÌ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥°.

„²Ö ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ ´ ¨¡µ²ÓÏ¥¥ · ¸¶·µ¸É· ´¥´¨¥
¢ ¶µ¸²¥¤´¨¥ £µ¤Ò ¶µ²ÊÎ¨²  · §´µ¢¨¤´µ¸ÉÓ ³¥Éµ¤  �¢ ²Ó¤  Å ³¥Éµ¤ £² ¤±¨Ì
¸Ê³³ Î ¸É¨Í Ä¸¥É±  (SPME method) [21, 22, 57]. ‚ Ê¶µ³Ö´ÊÉµ³ ³¥Éµ¤¥ Ô²¥±-
É·µ¸É É¨Î¥¸±¨° ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò° Ë ±Éµ·

S(k) =
N∑

j=1

qj exp (−ik · r)
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¨´É¥·¶µ²¨·Ê¥É¸Ö ´  µ¸´µ¢¥ B-¸¶² °´µ¢ É ±¨³ µ¡· §µ³, ÎÉµ ¢Ò· ¦¥´¨Ö ¤²Ö
S(k) ¨ Ô´¥·£¨¨ Uwn ¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ¸Ö ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ ¸ ¶µ³µÐÓÕ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡-
· §µ¢ ´¨°:

S(k) = b1(k1) · b2(k2) · b3(k3) · F(Q)(k1, k2, k3) · F(Q)(−k1,−k2,−k3), (39)

Uwn =
1

2V0ε0

∑
k �=0

exp (−k2/4α2)
k2

B(k1, k2, k3)F(Q)(k1, k2, k3) ×

× F(Q)(−k1,−k2,−k3). (40)

‚ ¢Ò· ¦¥´¨ÖÌ (39), (40) B(k1, k2, k3) Å ¨´É¥·¶µ²ÖÍ¨µ´´Ò° ±µÔËË¨Í¨¥´É,
  F(Q) Å ¤¨¸±·¥É´µ¥ ¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¥ ”Ê·Ó¥ ®¸¥ÉµÎ´µ£µ § ·Ö¤µ¢µ£µ ·Ö¤ ¯
Q. �´¥·£¨Ö, ¸¨²Ò ¨ ¤·Ê£¨¥ ¢¥²¨Î¨´Ò ¶µ²ÊÎ ÕÉ¸Ö ´  µ¸´µ¢¥ Ìµ·µÏµ ¨§-
¢¥¸É´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ  ²£µ·¨É³µ¢ 3D ¡Ò¸É·ÒÌ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨° ¸
¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ B-¸¶² °´- ¶¶·µ±¸¨³ Í¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´µ£µ Ë ±Éµ·  S(k). �Ë-
Ë¥±É¨¢´µ¸ÉÓ ³¥Éµ¤  �¢ ²Ó¤  £² ¤±¨Ì ¸Ê³³ Î ¸É¨Í Ä¸¥É±  µ¸µ¡¥´´µ Ìµ·µÏµ
¶·µÖ¢²Ö¥É¸Ö ´  ¢¥±Éµ·´ÒÌ ±µ³¶ÓÕÉ¥· Ì (É¨¶  ®Cray¯, ®Fujitsu¯ ¨ É. ¶.). ‡¤¥¸Ó
¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨° ¢Ò¶µ²´ÖÕÉ¸Ö ¸ ´ ¨¡µ²Ó-
Ï¨³ ¡Ò¸É·µ¤¥°¸É¢¨¥³. �¤´¨³ ¨§  ¢Éµ·µ¢ (•.•. ’.) ´ §¢ ´´Ò° ¢ÒÏ¥ ³¥Éµ¤
�¢ ²Ó¤  £² ¤±¨Ì ¸Ê³³ Î ¸É¨Í Ä¸¥É±  ¡Ò² ¨´±µ·¶µ·¨·µ¢ ´ [57] ¢ ¨§¢¥¸É´µ°
¶·µ£· ³³¥ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö DL POLY ¤²Ö ¢¥±Éµ·´ÒÌ ¶·µÍ¥¸¸µ·µ¢ (´  ¡ §¥
¸Ê¶¥·±µ³¶ÓÕÉ¥·a ®Fujitsu VPP700¯) ¨ ¶µ± § ´  ¥e ³ ±¸¨³ ²Ó´ Ö ÔËË¥±É¨¢-
´µ¸ÉÓ (¶µ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸µ ¢¸¥³¨ ¸ÊÐ¥¸É¢ÊÕÐ¨³¨ ´  ¸¥£µ¤´ÖÏ´¨° ¤¥´Ó · ¸Î¥-
É ³¨ ¤²Ö ¡µ²ÓÏ¨Ì ¢µ²´µ¢ÒÌ ¢¥±Éµ·µ¢ k).

�¨¸. 10. Œµ¤¥²¨ SPC (a) ¨ TIP4P (¡) ¤²Ö ³µ²¥±Ê²Ò ¢µ¤Ò. ‚ SPC-³µ¤¥²¨ ¶·µ¸É· ´-
¸É¢¥´´Ò¥ ¶µ²µ¦¥´¨Ö  Éµ³µ¢ ¢µ¤µ·µ¤  H (¸¢¥É²Ò¥ Ï ·¨±¨) ¸¨³³¥É·¨Î´Ò µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ
 Éµ³  ±¨¸²µ·µ¤  O (Î¥·´Ò° Ï ·¨±): (x, y, z) = (0,57736,±0,81649, 0) �A. ‡ ·Ö¤Ò  Éµ-
³µ¢ O ¨ H ¨³¥ÕÉ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ §´ Î¥´¨Ö: qO = −0,82e, q1H = q2H = +0,41e. ‚
TIP4P-³µ¤¥²¨ ¶µ²µ¦¥´¨Ö  Éµ³µ¢ ¢µ¤µ·µ¤  H µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ  Éµ³  ±¨¸²µ·µ¤  O · ¢´Ò
(x, y, z) = (0,58588,±0,75695, 0) �A. ‡ ·Ö¤µ¢Ò° ¡¥§³ ¸¸µ¢Ò° Ê§¥² M (¸¥·Ò° Ï ·¨±)
· ¸¶µ²µ¦¥´ ´  ¡¨¸c¥±É·¨¸¥ Ê£²  HOH ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 0,15 �A µÉ  Éµ³  ±¨¸²µ·µ¤  ¶µ
´ ¶· ¢²¥´¨Õ ± ¢µ¤µ·µ¤´Ò³  Éµ³ ³. ‡ ·Ö¤Ò  Éµ³µ¢ O, H ¨ Ê§²  M · ¢´Ò qO = −1,04e,
q1H = q2H = 0, qM = +0,52e (e Å Ô²¥³¥´É ·´Ò° § ·Ö¤)
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�¸´µ¢´Ò³¨ ³µ¤¥²Ö³¨ ¢µ¤Ò, ´ ¨¡µ²¥¥ Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³Ò³¨ ¢Œ„-· ¸-
Î¥É Ì ¸ ¶µ³µÐÓÕ  ²£µ·¨É³  SHAKE, Ö¢²ÖÕÉ¸Ö SPC ¨ TIP4P [90, 91]. Œµ-
¤¥²Ó SPC (·¨¸. 10, a) ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸µ¡µ° ¦¥¸É±µ¥ É·¥Ì Éµ³´µ¥ É¥²µ, ¢´ÊÉ·¨-
 Éµ³´Ò¥ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö ³¥¦¤Ê É·¥³Ö ÉµÎ¥Î´Ò³¨ § ·Ö¤ ³¨ ±µÉµ·µ£µ,   É ±¦¥ ¥£µ
¶ · ³¥É·Ò Ìµ·µÏµ ¢µ¸¶·µ¨§¢µ¤ÖÉ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¤ ´´Ò¥
³µ²¥±Ê²Ò ¢µ¤Ò. Œµ¤¥²Ó TIP4P (·¨¸. 10, ¡), ± ± ¨ SPC, Ö¢²Ö¥É¸Ö ¦¥¸É±¨³
É¥²µ³ (rigid body), ´µ ¨³¥¥É ¤µ¶µ²´¨É¥²Ó´Ò° Î¥É¢¥·ÉÒ° ¡¥§³ ¸¸µ¢Ò° Ê§¥²,
µ¡² ¤ ÕÐ¨° ²¨ÏÓ § ·Ö¤µ³ (massless site). TIP4P, ¸µ ¸¢µ¨³¨ µ¶É¨³ ²Ó´Ò³¨
±µ´Ë¨£Ê· Í¨µ´´Ò³¨ ¨ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨³¨ ¶ · ³¥É· ³¨, É ±¦¥ Ìµ·µÏµ ¢µ¸-
¶·µ¨§¢µ¤¨É ³´µ£¨¥ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ Ê¸É ´µ¢²¥´´Ò¥ ¸¢µ°¸É¢  ¢µ¤Ò. „²Ö
Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ÔÉ¨ ¤¢¥ ³µ¤¥²¨ ¸Î¨É ÕÉ¸Ö Ê¤µ¡´Ò³¨ ¨ Ô±µ´µ³¨Î´Ò³¨,
ÌµÉÖ, ¸¶· ¢¥¤²¨¢µ¸É¨ · ¤¨, ¸²¥¤Ê¥É µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ · §· ¡µÉ ´´ÒÌ ´  ¸¥£µ¤´ÖÏ-
´¨° ¤¥´Ó ³µ¤¥²¥° ¢µ¤Ò Î·¥§¢ÒÎ °´µ ³´µ£µ. ‚µ ³´µ£¨Ì ³µ¤¥²ÖÌ ¢µ¤Ò ¢¢µ¤¨É¸Ö
ÊÎ¥É ¢´ÊÉ·¨³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸³¥Ð¥´¨°, ±µ²¥¡ ´¨°, µ¤´ ±µ, ± ± ¶µ± §Ò¢ ¥É  ´ -
²¨§, µ´¨ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ£µ ¢²¨Ö´¨Ö ´  ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ´¥ µ± §Ò¢ ÕÉ.

�¨¸. 11. � ¢´µ¢¥¸´ Ö Œ„-±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ¤¨¸¨²¨± É´µ£µ NaK-¸É¥±² 

�¨¸. 12. �·µË¨²Ó ³¥É ²²¨Î¥¸±µ£µ  ²Õ³¨´¨Ö

’¥¶¥·Ó · ¸¸³µÉ·¨³ ´¥±µÉµ·Ò¥ ¶·¨³¥·Ò É¥¸Éµ¢ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢ [56], ¢Ò¶µ²-
´¥´´ÒÌ ¢ · ³± Ì ±µ²² ¡µ· Í¨¨ CSD ACC RIKEN (Ÿ¶µ´¨Ö) Å ‹ˆ’ �ˆŸˆ
(�µ¸¸¨Ö) Å Daresbury Laboratory (‚¥²¨±µ¡·¨É ´¨Ö), ¶µ ¶·¨³¥´¥´¨Õ ³¥Éµ-
¤µ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì
¶·µÍ¥¸¸µ¢. � ¸Î¥ÉÒ ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó ´  ¡ §¥ ¶ ±¥É  DL POLY ¸ Í¥²ÓÕ ¥£µ µ¶É¨-
³¨§ Í¨¨ ¤²Ö ±µ³¶ÓÕÉ¥·µ¢ ¸ ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´µ°  ·Ì¨É¥±ÉÊ·µ°, Ê²ÊÎÏ¥´¨Ö
¥£µ ¡Ò¸É·µ¤¥°¸É¢¨Ö. ‚ ÔÉ¨Ì · ¸Î¥É Ì ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´Ò ¢¸¥ µ¸´µ¢´Ò¥
 ²£µ·¨É³Ò Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö. vÒ²µ ¶·µ¢¥¤¥´µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì
¸¨¸É¥³:
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�¨¸. 13. Œ„-±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¢ ²¨´µ³¨Í¨´Ä¢µ¤  ¢ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨ É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥-
¸±µ£µ · ¢´µ¢¥¸¨Ö

�¨¸. 14. �·µË¨²Ó ¢µ¤Ò ¢ ¤¨´ ³¨Î¥¸±µ° ®µ¡µ²µÎ¥Î´µ° ³µ¤¥²¨¯ (water shell model)

�¨¸. 15. �·µË¨²Ó ³µ²¥-
±Ê²Ò ¡¨Ë¥²¨´  ¢ · ¢´µ-
¢¥¸´µ³ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨

1) ¤¨¸¨²¨± É´µ¥ NaK-¸É¥±²µ ´  µ¸´µ¢¥ ¤¢ÊÌ-
¨ É·¥ÌÎ ¸É¨Î´ÒÌ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö
(·¨¸. 11);

2) ³¥É ²²¨Î¥¸±¨°  ²Õ³¨´¨° ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³
³´µ£µÎ ¸É¨Î´µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  ”¨´´¨¸ Ä‘¨´±²¥· 
(·¨¸. 12);

3) ³µ²¥±Ê²  ¢ ²¨´µ³¨Í¨´  ¢ ¢µ¤´µ° ¸·¥¤¥ ´ 
µ¸´µ¢¥  ²£µ·¨É³µ¢ SHAKE ¨ Ô¢ ²Ó¤-¸Ê³³¨·µ¢ ´¨Ö
(·¨¸. 13);

4) ¢µ¤ , ¸ ÊÎ¥Éµ³ ¶µ²Ö·¨§ Í¨µ´´ÒÌ ÔËË¥±Éµ¢
(·¨¸. 14);

5) ³µ²¥±Ê²  ¡¨Ë¥²¨´  ¸ ±µ²ÓÍ¥¢µ° ¸É·Ê±ÉÊ·µ°,
Ì · ±É¥·´µ° ¤²Ö  ³¨´µ±¨¸²µÉ, ³µ²¥±Ê² „
Š ¨ É. ¶.
(·¨¸. 15).

9. ‚ˆ‡“�‹ˆ‡�–ˆŸ

‚¨§Ê ²¨§ Í¨Ö § ´¨³ ¥É ¢ ¦´µ¥ ³¥¸Éµ ¢ § ¤ Î Ì ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨-
·µ¢ ´¨Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³. ‘¢Ö§ ´µ ÔÉµ ¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ¸µ ¸¶¥Í¨Ë¨±µ° ³¥-
Éµ¤  Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö. ‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¸²ÊÎ ¥¢  ²£µ·¨É³Ò ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ
³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶·µ¸ÉÒ ¸ ³ É¥³ É¨Î¥¸±µ° ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö (´ ¶·¨³¥·, ·¥Ï¥´¨¥
¸¨¸É¥³Ò µ¡Ò±´µ¢¥´´ÒÌ ¤¨ËË¥·¥´Í¨ ²Ó´ÒÌ Ê· ¢´¥´¨° ¶µ Ö¢´µ° ¸Ì¥³¥) ¨ ¨Ì
¶·µ£· ³³´ Ö ·¥ ²¨§ Í¨Ö ´¥ ¢Ò§Ò¢ ¥É É·Ê¤´µ¸É¥°. �·µ¡²¥³Ò ¡Ê¤ÊÉ ¢µ§´¨± ÉÓ,
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µ¤´ ±µ, ¶·¨  ´ ²¨§¥ ¨ ¨´É¥·¶·¥É Í¨¨ µ£·µ³´ÒÌ Ë °²µ¢ ¤ ´´ÒÌ (6N -³¥·´µ¥
Ë §µ¢µ¥ ¶·µ¸É· ´¸É¢µ, ¸¨²Ò, ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨¥ ´  ± ¦¤Ò°  Éµ³ ¨ ¶·.). ‡¤¥¸Ó
¸ÊÐ¥¸É¢¥´´ÊÕ ·µ²Ó ¨£· ÕÉ ³¥Éµ¤Ò ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ° £· Ë¨±¨.

Š ± ¶µ± §Ò¢ ¥É ¶· ±É¨± , ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ´¥-
µ¡Ìµ¤¨³µ ¶·µ¸³µÉ·¥ÉÓ ¨ ¶·µ ´ ²¨§¨·µ¢ ÉÓ ¸µÉ´¨,   Éµ ¨ ÉÒ¸ÖÎ¨ ³µ²¥±Ê²Ö·-
´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨°, ¶·¥¦¤¥ Î¥³ ¢Ò¤¥²¨ÉÓ ´ ¨¡µ²¥¥ ¨´É¥·¥¸ÊÕÐÊÕ ± ·É¨´Ê
(snapshot) ¢ ¤¨´ ³¨±¥ ¸¨¸É¥³Ò. ‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ Œ„-· ¸Î¥Éµ¢ ¢ÒÖ¢²¥´¨¥ ¨´-
É¥·¥¸ÊÕÐ¥£µ ÔÉ ¶  ¨²¨ ´¥É·¨¢¨ ²Ó´µ° Ë¨§¨Î¥¸±µ° Ë §Ò ²¥£±µ µ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö-
¥É¸Ö ´  µ¸´µ¢¥ ³µ´¨Éµ·¨´£  (¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨) Ô¢µ²ÕÍ¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¢ ·¥ ²Ó´µ³
¢·¥³¥´¨. �Éµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ÔËË¥±É¨¢´µ Ê¶· ¢²ÖÉÓ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò³¨ ·¥¸Ê·¸ ³¨
¨ ¸µ±· Ð ÉÓ ¢·¥³Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. �µ¸²¥¤´¥¥ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¢¥¸Ó³  ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò³, ¢
µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ±µ£¤  ¨§ÊÎ ÕÉ¸Ö ¸¨¸É¥³Ò, ¸µ¸ÉµÖÐ¨¥ ¨§ ³¨²²¨µ´  ¨ ¡µ²¥¥ ³µ²¥-
±Ê². �É³¥É¨³, ÎÉµ ¸Éµ¨³µ¸ÉÓ £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¶ ±¥Éµ¢ ¸µ¸É ¢²Ö¥É §´ Î¨É¥²Ó´ÊÕ
¤µ²Õ µ¡Ð¥° ¸Éµ¨³µ¸É¨ ¶·µ£· ³³´µ£µ µ¡¥¸¶¥Î¥´¨Ö ³´µ£¨Ì ¸Ê¶¥·±µ³¶ÓÕÉ¥-
·µ¢, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ ¤²Ö Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö.

‚¨§Ê ²¨§ Í¨Ö ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³  ´¥ Éµ²Ó±µ ¤²Ö  ´ ²¨§ 
·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢, ´µ ¨ ¢ ¸ ³µ³ ´ Î ²¥ ¶·µÍ¥¸¸  Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Å ¤²Ö ¶µ¸É·µ-
¥´¨Ö ´ Î ²Ó´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ¸¨¸É¥³Ò. �·µ¨²²Õ¸É·¨·Ê¥³ ¸± § ´´µ¥ ´  ¶·¨-
³¥·¥ ¶ ±¥É  ¶·µ£· ³³ µ¡Ð¥£µ ¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö DL POLY ¤²Ö Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö.

„²Ö ÔËË¥±É¨¢´µ£µ ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö · ¸Î¥Éµ¢ ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶ ±¥É  DL POLY
¨¸Ìµ¤´Ò¥ ¤ ´´Ò¥ ¶µ¤£µÉ ¢²¨¢ ÕÉ¸Ö ¢ ¢¨¤¥ ´¥¸±µ²Ó±¨Ì Ë °²µ¢ (É ±¨Ì ± ±
CONFIG, CONTROL ¨ FIELD), ¸µ¤¥·¦ Ð¨Ì ¶µ²´ÊÕ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ ³µ²¥±Ê-
²Ö·´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ Ë¨§¨Î¥¸±µ° ¨²¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±µ° ¸¨¸É¥³Ò.

‚ Ë °²¥ CONFIG § ¤ eÉ¸Ö É¨¶ £· ´¨Î´ÒÌ Ê¸²µ¢¨° (¶¥·¨µ¤¨Î¥¸±¨¥, ´¥-
¶¥·¨µ¤¨Î¥¸±¨¥), · §³¥· ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° ÖÎ¥°±¨, ¢ ±µÉµ·µ° ¡Ê¤ÊÉ ¶·µ¨§-
¢µ¤¨ÉÓ¸Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö (Lx, Ly, Lz), µ¡µ§´ Î¥´¨Ö ¨ ´Ê³¥· Í¨Ö  Éµ³´ÒÌ Ê§²µ¢
(sites) ¨ ¨Ì ±µµ·¤¨´ ÉÒ (x, y, z) ¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³µ³¥´É ¢·¥³¥´¨,   É ±¦¥, ¥¸²¨
É·¥¡Ê¥É¸Ö, ¸±µ·µ¸É¨ ¨ ¸¨²Ò.

‚ Ë °²¥ CONTROL § ¤ ÕÉ¸Ö ¶ · ³¥É·Ò, ´¥µ¡Ìµ¤¨³Ò¥ ¤²Ö Î¨¸²¥´´µ£µ
¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨Ö: ¢·¥³¥´´µ° Ï £ ¨ Î¨¸²µ Ï £µ¢ ¤µ µ¸É -
´µ¢±¨ ¶·µ£· ³³Ò; É¥·³µ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¶ · ³¥É·Ò, ¶·¨ ±µÉµ·ÒÌ ¨§ÊÎ ¥É¸Ö
¤¨´ ³¨±  ¸¨¸É¥³Ò: É¥³¶¥· ÉÊ· , ¤ ¢²¥´¨¥ ¨ É. ¶.; ¸¶µ¸µ¡ µ¶¨¸ ´¨Ö ¢§ ¨³µ-
¤¥°¸É¢¨Ö ¸ µ±·Ê¦ ÕÐ¥° ¸·¥¤µ°: É¨¶  ´¸ ³¡²Ö (NVE, NVT, NPT ¨ É. ¶.). …¸²¨
¸¨¸É¥³  ¸µ¸Éµ¨É ¨§ § ·Ö¦¥´´ÒÌ Î ¸É¨Í, §¤¥¸Ó ¦¥ § ¤ ¥É¸Ö  ²£µ·¨É³ · ¸Î¥É 
Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¶µ²¥°.

” °² FIELD ¸µ¤¥·¦¨É ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ É¨¶¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢ ³¥¦³µ²¥±Ê²Ö·-
´µ£µ ¨ ³¥¦ Éµ³´µ£µ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ ¶ · ³¥É· Ì ÔÉ¨Ì ¶µÉ¥´Í¨ ²µ¢, µ ³ ¸¸¥
¨ § ·Ö¤¥ ± ¦¤µ£µ Ê§² . �· ¢¨²Ó´ Ö ¶µ¤£µÉµ¢±  Ë °²  FIELD Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¤´¨³
¨§ ¸ ³ÒÌ ´¥É·¨¢¨ ²Ó´ÒÌ ³µ³¥´Éµ¢ ¶·¨ · ¡µÉ¥ ¸ ¶ ±¥Éµ³ DL POLY.

‚ ´¥±µÉµ·ÒÌ · ¡µÉ Ì ¶µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Õ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³ (¸³., ´ -
¶·¨³¥·, [92]) ¸¨²µ¢µ¥ ¶µ²¥ ¤²Ö Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¸É·µ¨É¸Ö ¶·¨ ¶µ³µÐ¨ ¶ -
±¥É  AMBER, Ï¨·µ±µ ¶·¨³¥´Ö¥³µ£µ ¤²Ö ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° [93Ä
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95],   ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥ É· ¥±Éµ·¨¨ ¶µ  ²£µ·¨É³Ê SHAKE ¶·µ¨§¢µ¤¨É¸Ö ´¥¶µ¸·¥¤-
¸É¢¥´´µ ¢ DL POLY.

‘²¥¤Ê¥É µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¸É·Ê±ÉÊ·  ¨¸Ìµ¤´ÒÌ Ë °²µ¢, ¨§µ¡· ¦¥´´ Ö ´  ¤¨ -
£· ³³¥ (·¨¸. 16), Ö¢²Ö¥É¸Ö Ê´¨¢¥·¸ ²Ó´µ° ¤²Ö ¢¸¥Ì ¶·µ£· ³³ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ
³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¨ ´¥ § ¢¨¸¨É µÉ É¨¶  ±µ´±·¥É´µ° ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ° § ¤ Î¨.

�¨¸. 16. ‚Ìµ¤´Ò¥ ¨ ¢ÒÌµ¤´Ò¥ Ë °²Ò ¶ ±¥É  DL POLY

‘·¥¤¨ ¶ ±¥Éµ¢, ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ¤²Ö  ´ ²¨§  ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö,
µÉ³¥É¨³ ´ ¨¡µ²¥¥ ¶µ¶Ê²Ö·´Ò° £· Ë¨Î¥¸±¨° ¶ ±¥É RasMOL, ¸¢µ¡µ¤´µ · ¸¶·µ-
¸É· ´Ö¥³Ò° ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì Í¥²¥°:

http://www.umass.edu/microbio/rasmol/
RasMOL µ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É Ê¤µ¡´ÊÕ ¢¨§Ê ²¨§ Í¨Õ ¸ ³ÒÌ · §´µo¡· §´ÒÌ ±µ´-

Ë¨£Ê· Í¨° (µÉ ¶·µ¸ÉÒÌ ³µ²¥±Ê² ¤µ ¸²µ¦´ÒÌ ¡¥²±µ¢) ¨ Ô±¸¶µ·É £· Ë¨Î¥¸±¨Ì
Ë °²µ¢ ¢ ¸É ´¤ ·É´ÒÌ Ëµ·³ É Ì (.ps, .jpeg, .gif ¨ É. ¶.).

�¤´¨³ ¨§ ´ ¨¡µ²¥¥ ³µÐ´ÒÌ £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¶ ±¥Éµ¢, ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ¤²Ö ³µ-
´¨Éµ·¨´£  ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¢·¥³¥´¨, Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶ -
±¥É MOLMOL, É ±¦¥ ¸¢µ¡µ¤´µ · ¸¶·µ¸É· ´Ö¥³Ò° ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì Í¥-
²¥°:

http://www.mol.biol.ethz.ch/wuthrich/software/molmol/
� ±¥É MOLMOL ¶·¥¤µ¸É ¢²Ö¥É Ï¨·µ±¨¥ ¢µ§³µ¦´µ¸É¨ ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ -

Í¨¨ É·¥Ì³¥·´µ° ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶·µ¸ÉÒÌ ¨ ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²,  
É ±¦¥ ¸·¥¤¸É¢   ´¨³ Í¨¨.
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�¨¸. 17. ’·¥Ì³¥·´ Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  ¸¥·¨´µ¢µ°
¶·µÉ¥ §Ò ¢¨·Ê¸  ¶·µ¸Éµ£µ £¥·¶¥¸  É¨¶  2.
„²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´  ¶·µ£· ³³ 
RasMOL


  ·¨¸. 17 ¶µ± § ´  É·¥Ì³¥·-
´ Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  ¸¥·¨´µ¢µ° ¶·µÉ¥-
 §Ò ¢¨·Ê¸  ¶·µ¸Éµ£µ £¥·¶¥¸  É¨¶  2
(http://www.ncbi.nlm.nih.gov, PDB
ID 1AT3), £¥´ ±µÉµ·µ° UL26
¶¥·¥±·Ò¢ ¥É¸Ö ¢µ ¢¸É·¥Î´µ³ ´ -
¶· ¢²¥´¨¨ ¢´µ¢Ó µÉ±·ÒÉÒ³ £¥´µ³
UL27.5 [96Ä98]. v¥²±µ¢ Ö ¶µ-
¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸ÉÓ ¶·µÉ¥ §Ò ¢¨·Ê¸ 
¶·µ¸Éµ£µ £¥·¶¥¸  É¨¶  2 ¸µ¸Éµ¨É
¨§ ¤¢ÊÌ ¶µ²¨³¥·´ÒÌ Í¥¶¥° (� ¨
‚), ÎÉµ ¢ µ¡Ð¥° ¸²µ¦´µ¸É¨ ¸µ-
¸É ¢²Ö¥É 3356  Éµ³µ¢. �±É¨¢´Ò°
¸ °É ¶·µÉ¥ §Ò ²µ± ²¨§µ¢ ´ ¸ ¶µ³µ-
ÐÓÕ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ  ´ ²¨§  ±·¨-
¸É ²²¨Î¥¸±µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ±µ³¶²¥±¸ 
¶·µÉ¥ § Ä¨´£¨¡¨Éµ· [99]. „²Ö ¢¨§Ê-
 ²¨§ Í¨¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´  ¶·µ£· ³³ 
RasMOL. „²Ö ¶¥·¥±·Ò¢ ÕÐ¥£µ, ±µ-
¤¨·Ê¥³µ£µ £¥´µ³ UL27.5 ¡¥²±  ¤ ´-
´Ò¥ ±·¨¸É ²²µ£· Ë¨Î¥¸±µ£µ  ´ -
²¨§  µÉ¸ÊÉ¸É¢ÊÕÉ, ¨ ¢µ§³µ¦´Ò³
¸¶µ¸µ¡µ³ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¥£µ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò Ö¢²Ö¥É¸Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´µ¥ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥.

‡�Š‹#—…�ˆ…

�·¥¤¸É ¢²¥´ µ¡§µ· ¸µ¢·¥³¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¢ µ¡² ¸É¨ ±µ³-
¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ-¤¨´ ³¨Î¥¸±µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¡¨µ-
²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸¨¸É¥³.


  µ¸´µ¢¥ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ³¥Éµ¤µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶·µ¢¥¤¥´Ò · ¸Î¥ÉÒ,
¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨¥  ´ ²¨§¨·µ¢ ÉÓ ¤¨´ ³¨±Ê ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ (±² ¸É¥·µ¢,
¦¨¤±µ¸É¥° ¨ É. ¶.), Ö¢²¥´¨° ´Ê±²¥ Í¨¨ ´  ³µ²¥±Ê²Ö·´µ³ Ê·µ¢´¥. � ¸¸³µÉ·¥´Ò
µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ´  ¡ §¥ ¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ ¨ ¢¥±Éµ·-
´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°.

‚ µ¡§µ·¥ § É· £¨¢ ÕÉ¸Ö ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¢¸¥ µ¸´µ¢´Ò¥  ¸¶¥±ÉÒ ³¥Éµ¤µ¢
Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ± ± ¸ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö, É ± ¨ ¸ ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö
¨Ì ¶·¨³¥´¥´¨Ö ± ·¥ ²Ó´Ò³ § ¤ Î ³. �¸µ¡µ¥ ¢´¨³ ´¨¥ Ê¤¥²Ö²µ¸Ó · §· ¡µÉ±¥
¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ  ²£µ·¨É³µ¢ ¨ µ¶É¨³¨§ Í¨¨ ¶·µ£· ³³ ¤²Ö · ¸Î¥É  ´  ±µ³¶ÓÕ-
É¥· Ì ¸ ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´µ°  ·Ì¨É¥±ÉÊ·µ°. “± § ´´ Ö É¥³ É¨±  ¸µ¸É ¢²Ö¥É
¸ ³µ¸ÉµÖÉ¥²Ó´µ¥ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ ¢ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° Ë¨§¨±¥ ¨ Ì¨³¨¨. Œµ¤¥²¨·µ-
¢ ´¨¥ ·¥ ²Ó´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¢ Ë¨§¨Î¥¸±µ° Ì¨³¨¨, ¡¨µË¨§¨±¥, ¨³³Ê´µ²µ£¨¨ ¨ ¶·.
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´  µ¸´µ¢¥ ³¥Éµ¤µ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö, ¡¥§Ê¸²µ¢´µ, ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É
¸µ¡µ° µ¤´µ ¨§ µ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¨Ì ¶¥·¸¶¥±É¨¢´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨° ¢ ¡²¨¦ °Ï¥³ ¡Ê-
¤ÊÐ¥³. ’ ±µ° ¢Ò¢µ¤ µ¸´µ¢Ò¢ ¥É¸Ö ¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£µ ´  ¸µ¢·¥³¥´´ÒÌ É¥´¤¥´Í¨ÖÌ
· §¢¨É¨Ö ±µ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ É¥Ì´µ²µ£¨°, · §· ¡µÉ±¨ ´µ¢ÒÌ (¢ Éµ³ Î¨¸²¥ ¡¨µ-)
Î¨¶µ¢, ¢§ ¨³´µ° ¨´É¥£· Í¨¨ ³¥Éµ¤µ¢ ¨³³Ê´µ²µ£¨Î¥¸±µ° § Ð¨ÉÒ ¨ ±µ³¶ÓÕ-
É¥·´ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢ § Ð¨ÉÒ µÉ ´¥¸ ´±Í¨µ´¨·µ¢ ´´µ£µ ¤µ¸ÉÊ¶ .

‘ ³ É¥³ É¨Î¥¸±µ° ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö ¸ÊÐ¥¸É¢ÊÕÐ¨¥ ³¥Éµ¤Ò Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ -
´¨Ö ´¥ ¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ µ¸µ¡µ° ¸²µ¦´µ¸É¨, ¨ ¨Ì  ²£µ·¨É³¨Î¥¸± Ö ·¥ ²¨§ Í¨Ö
µÎ¥´Ó ¶·µ¸É . ‘ ³ ¶µ ¸¥¡¥ ÔÉµÉ Ë ±É ¤¥² ¥É Ê± § ´´Ò¥ ³¥Éµ¤Ò ³µ¤¥²¨·µ¢ -
´¨Ö ¢¥¸Ó³  ¶·¨¢²¥± É¥²Ó´Ò³¨ ¶·¨ ´ ²¨Î¨¨ ¢ · ¸¶µ·Ö¦¥´¨¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ö
¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥° ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ° ¸¨¸É¥³Ò. ‘¢µ¥° ÔËË¥±É¨¢´µ¸ÉÓÕ ³¥Éµ¤Ò
³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨ µ¡Ö§ ´Ò Éµ³Ê Ë ±ÉÊ, ÎÉµ ¤²Ö Ï¨·µ±µ£µ ±·Ê£  § ¤ Î
±¢ ´Éµ¢Ò¥ ÔËË¥±ÉÒ ³¥´¥¥ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò, Î¥³ Ô²¥±É·µ¸É É¨Î¥¸±¨¥. Š É ±¨³ § -
¤ Î ³ µÉ´µ¸ÖÉ¸Ö § ¤ Î¨ ±µ £Ê²ÖÍ¨¨ ¨  ££²ÕÉ¨´ Í¨¨ ¢ Ë¨§¨±¥ ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´-
´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö, ¶·µÍ¥¸¸µ¢ · ¸É¢µ·¥´¨Ö, ¨§³¥´¥´¨Ö ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ¡µ²ÓÏ¨Ì
¡¨µ³µ²¥±Ê² ¨ ¤·Ê£¨¥ § ¤ Î¨.

‚ µ¡§µ·¥ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ É¥¸Éµ¢ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢, ¢Ò¶µ²´¥´´ÒÌ ³¥Éµ-
¤ ³¨ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ ¸¨¸É¥³ (³¥É ²²¨Î¥¸±¨¥ ±² ¸É¥·Ò, ¤¨-
¸¨²¨± É´µ¥ ¸É¥±²µ, ¡¨´ ·´Ò¥ · ¸É¢µ·Ò ¨ ¤·.). 
 ·Ö¤Ê ¸ ·¥§Ê²ÓÉ É ³¨ É¥-
¸Éµ¢ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢ ¢ µ¡§µ·¥ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶·µ-
Í¥¸¸µ¢ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ³¥É ²²¨Î¥¸±¨Ì ±² ¸É¥·µ¢ ¸ É¢¥·¤µ° ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ ¨
´Ê±²¥ Í¨¨ ¶¥·¥´ ¸ÒÐ¥´´µ£µ ¶ ·  ¢ ´ ´µ¶µ·¥.

�±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ¥ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¥ Ê± § ´´ÒÌ ¢ÒÏ¥ ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¸µ¶·Ö¦¥´µ
¸µ ³´µ¦¥¸É¢µ³ É·Ê¤´µ¸É¥°: ¡µ²ÓÏµ¥ · §´µµ¡· §¨¥ ¢µ§³µ¦´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨°
¸¨¸É¥³Ò, ¢²¨Ö´¨¥ ¶·¨³¥¸¥° ´  ÉµÎ´µ¸ÉÓ ¨§³¥·¥´¨Ö, ³¥É ¸É ¡¨²Ó´µ¸ÉÓ ¢ ÉµÎ-
± Ì Ë §µ¢ÒÌ ¶¥·¥Ìµ¤µ¢ ¨ ¤·. ‚¸¥ ÔÉµ ¢Ò¤¢¨£ ¥É ³¥Éµ¤Ò ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ-
¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ´  ¶¥·¢Ò° ¶² ´ ¢ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¨ ¤¨´ ³¨±¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³
¢¡²¨§¨ ÉµÎ±¨ Ë §µ¢µ£µ ¶¥·¥Ìµ¤  ¸ Í¥²ÓÕ µ¡´ ·Ê¦¥´¨Ö ´¥É·¨¢¨ ²Ó´ÒÌ Ë § ¨
¸É·Ê±ÉÊ·.


 ÊÎ´Ò¥ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¢ µ¡² ¸É¨ Œ„-³¥Éµ¤µ¢ ¨ ¨Ì ¶·¨³¥´¥´¨Ö ¢ Ë¨§¨±µ-
Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì § ¤ Î Ì ¢¥¤ÊÉ¸Ö ¢ �ˆŸˆ Ê¦¥ ¡µ²¥¥ 5 ²¥É. �¥·¢µ´ Î ²Ó´Ò° ¨³-
¶Ê²Ó¸ ± ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Õ Œ„-³¥Éµ¤µ¢ ¨¸Ìµ¤¨² ¨§ ´Ê¦¤ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ´¥¸±µ²Ó-
±¨Ì Ô±¸¶¥·¨³¥´Éµ¢, ¶·µ¢µ¤¨³ÒÌ ¢ ‹Ÿ�, ‹Ÿ� ¨ ‹‘‚� ¢ É¥¸´µ³ ¸µÉ·Ê¤´¨Î¥-
¸É¢¥ ¸ ‹ˆ’. ‚ µ¡§µ·¥ ¶µ¤·µ¡´µ µ¶¨¸ ´  Ë¨§¨Î¥¸± Ö ¶·µ¡²¥³  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö
±² ¸É¥·µ¢ ¸ É¢¥·¤µ° ¶µ¤²µ¦±µ° ¤²Ö ³¥É ²²¨Î¥¸±¨Ì Ë § ¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ·¥-
§Ê²ÓÉ ÉÒ, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¸ ¶µ³µÐÓÕ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö. �µ¸É ´µ¢±  ¤ ´´µ°
§ ¤ Î¨ ¨¸Ìµ¤¨²  µÉ Ô±¸¶¥·¨³¥´É Éµ·µ¢ ‹‘‚�, ¶·µ¢µ¤¨¢Ï¨Ì Ô±¸¶¥·¨³¥´ÉÒ
´  Éµ´±¨Ì ¶²¥´± Ì ¶µ¤ ¢µ§¤¥°¸É¢¨¥³ ¨µ´´ÒÌ ¶ÊÎ±µ¢. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ Ô±¸¶¥·¨-
³¥´Éµ¢ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ²¨¸Ó ¤²Ö ¶µ¸É·µ¥´¨Ö ³ É¥³ É¨Î¥¸±µ° ³µ¤¥²¨ É¥·³µÊ¶·Ê£¨Ì
¢µ§¡Ê¦¤¥´¨°, ¢µ§´¨± ÕÐ¨Ì ¶·¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¨ ³µÐ´ÒÌ ¨µ´´ÒÌ ¶ÊÎ±µ¢ ¸
¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ · §²¨Î´ÒÌ ³ É¥·¨ ²µ¢. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¡Ò²¨
µ¶Ê¡²¨±µ¢ ´Ò ¢ ·Ö¤¥ · ¡µÉ [72, 100] ¨ ¤µ±² ¤Ò¢ ²¨¸Ó ´  · §²¨Î´ÒÌ ³¥¦-
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¤Ê´ ·µ¤´ÒÌ ±µ´Ë¥·¥´Í¨ÖÌ. �µ§¤´¥¥ ÔÉ  ¤¥ÖÉ¥²Ó´µ¸ÉÓ ¶µ²ÊÎ¨²  · §¢¨É¨¥ ¢
· ³± Ì ³¥¦¤Ê´ ·µ¤´µ° ±µ²² ¡µ· Í¨¨ CSD ACC RIKEN (Ÿ¶µ´¨Ö) Å ‹ˆ’
�ˆŸˆ (�µ¸¸¨Ö) Å Daresbury Laboratory (‚¥²¨±µ¡·¨É ´¨Ö). 
  µ¸´µ¢¥ · §· -
¡µÉ ´´ÒÌ Œ„- ²£µ·¨É³µ¢ ¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ³µÐ´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ ¸¨¸É¥³
¡Ò²µ ¶µ²ÊÎ¥´µ ³´µ£µ ´µ¢ÒÌ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢, ÎÉµ ¥Ð¥ · § ¶µ¤É¢¥·¦¤ ¥É Í¥´´µ¸ÉÓ
³¥Éµ¤µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ´¥· ¢´µ¢¥¸´ÒÌ Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¶·µ-
Í¥¸¸µ¢. Œ¥Éµ¤Ò Œ„ µ± § ²¨¸Ó ´ ¨¡µ²¥¥ Í¥´´Ò ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ¸¢µ°¸É¢ ¸¨¸É¥³
¢ ³¥¦Ë §´ÒÌ µ¡² ¸ÉÖÌ ¨ ¤ ÕÉ Ö¢´ÊÕ ± ·É¨´Ê ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¢ ¤¨´ ³¨±¥. Œ¥-
Éµ¤Ò Œ„ É ±¦¥ Ê¸¶¥Ï´µ ¶·¨³¥´Ö²¨¸Ó ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ´Ê±²¥-
 Í¨¨ ¶ ·µ¢ ¨ ¦¨¤±µ¸É¥° ¢ Ê§±¨Ì § §µ· Ì ¨ ± ¶¨²²Ö· Ì. �µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¢ ÔÉµ°
µ¡² ¸É¨ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ µ¶Ê¡²¨±µ¢ ´Ò ¢ ®J.Chem. Phys.¯ [89] ¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´ 
´¥¸±µ²Ó±¨Ì ±µ´Ë¥·¥´Í¨ÖÌ ¢ 2001Ä2002 ££. ‚ ¶µ¸²¥¤´¨¥ £µ¤Ò  ±ÉÊ ²Ó´µ¸ÉÓ
³¥Éµ¤µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö (±² ¸¸¨Î¥¸±µ£µ ¨ ±¢ ´Éµ¢µ£µ) ¢ ¶·¨±² ¤´ÒÌ § -
¤ Î Ì ¨§ ¸ ³ÒÌ · §´ÒÌ µ¡² ¸É¥° Ë¨§¨±¨, Ì¨³¨¨, ¡¨µ²µ£¨¨ ´¥Ê±²µ´´µ ¢µ§· -
¸É ¥É. ‚ µ¡§µ·¥ µ¶¨¸ ´Ò ´¥±µÉµ·Ò¥ É¥´¤¥´Í¨¨ É ±µ£µ · §¢¨É¨Ö ¨ ¤ ²Ó´¥°Ï¨¥
¶¥·¸¶¥±É¨¢Ò, ¸¢Ö§ ´´Ò¥ ¸ ¶·¨³¥´¥´¨¥³ ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ£µ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥-
²¨·µ¢ ´¨Ö. �¸µ¡µ ¸²¥¤Ê¥É µÉ³¥É¨ÉÓ · ¸Ï¨·ÖÕÐ¥¥¸Ö ¶·¨³¥´¥´¨¥ ³¥Éµ¤µ¢
³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ± § ¤ Î ³ ¡¨µË¨§¨±¨ ¨ ³¥¤¨Í¨´Ò. 
¥¸±µ²Ó±µ
¶µ¸²¥¤´¨Ì ¶ · £· Ëµ¢ µ¡§µ·  ¡Ò²¨ ¸¶¥Í¨ ²Ó´µ ¶µ¸¢ÖÐ¥´Ò § ¤ Î ³ ¸µ¢·¥³¥´-
´µ° ¡¨µË¨§¨±¨ ¨ ¨³³Ê´µ²µ£¨¨. Œ¥Éµ¤Ò Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö Ê¸¶¥Ï´µ ¶·¨-
³¥´ÖÕÉ¸Ö ¶·¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¨ ¤¨´ ³¨±¨ ¨ ±µ´Ëµ·³ Í¨µ´´ÒÌ ¸¢µ°¸É¢ ¡¥²±µ-
¢ÒÌ ³µ²¥±Ê² ¨ ´Ê±²¥¨´µ¢ÒÌ ±¨¸²µÉ. ‚ ¸¢Ö§¨ ¸µ ¸É·¥³¨É¥²Ó´Ò³ ¶·µ£·¥¸-
¸µ³ ¢ · ¸Ï¨Ë·µ¢±¥ ¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ £¥´µ³  Î¥²µ¢¥±  ¶µÉ·¥¡´µ¸ÉÓ ¢ ¶·¨³¥´¥´¨¨
Œ„-³¥Éµ¤µ¢ ± ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨³ § ¤ Î ³, ´¥¸µ³´¥´´µ, ¡Ê¤¥É ¢µ§· ¸É ÉÓ. ‚ µ¡-
§µ·¥ ¡Ò²¨ µ¸¢¥Ð¥´Ò µ¸´µ¢´Ò¥  ²£µ·¨É³Ò Œ„ ¨ ³¥Éµ¤Ò ¨Ì ·¥ ²¨§ Í¨¨, Ï¨-
·µ±µ ¶·¨³¥´Ö¥³Ò¥ ¶·¨ ·¥Ï¥´¨¨ ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì § ¤ Î, ¸ ÊÎ¥Éµ³ ¶¥·¸¶¥±É¨¢
· §¢¨É¨Ö ¡¨µË¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¢ �ˆŸˆ.

)² £µ¤ ·´µ¸É¨. �¢Éµ·Ò £²Ê¡µ±µ ¶·¨§´ É¥²Ó´Ò 
 ÊÎ´µ³Ê Í¥´É·Ê ¶·¨-
±² ¤´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° (£. „Ê¡´ ) §  ³ É¥·¨ ²Ó´µ-É¥Ì´¨Î¥¸±µ¥ µ¡¥¸¶¥Î¥´¨¥
¢ÒÎ¨¸²¥´¨°, ’ ÉÓÖ´¥ ‘É·¨¦, �²¥±¸ ´¤·Ê �µ²Ö´¸±µ³Ê, ˆ·¦¨ Ÿ´¸±µ³Ê, �´-
¦¥Õ � ¢²Õ±µ°ÎÊ, ‚ ²¥·¨Õ Œ¨Í¨´Ê, ‘¥·£¥Õ †¨·µ´±¨´Ê §  ¶µ²¥§´Ò¥ ±µ´-
¸Ê²ÓÉ Í¨¨, ¶µ³µÐÓ ¢ · ¡µÉ¥ ¸ ¤ ´´Ò³¨ ¨ ¸¥É¥¢Ò³ ¶·µ£· ³³´Ò³ µ¡¥¸¶¥Î¥-
´¨¥³ ¨ ³´µ£¨³ ¤·Ê£¨³ ¸µÉ·Ê¤´¨± ³ ±µ²² ¡µ· Í¨¨ CSD ACC RIKEN Å ‹ˆ’
�ˆŸˆ Å Daresbury Laboratory. � ¡µÉ  Î ¸É¨Î´µ ¶µ¤¤¥·¦ ´  Œ
’–, ¶·µ¥±É
1813p, ¨ �””ˆ, £· ´É 00-01-00617.
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„²Ö µ¡³¥´  ¸µµ¡Ð¥´¨Ö³¨ ³¥¦¤Ê ¶·µÍ¥¸¸µ· ³¨ (¶¥·¥¤ Î  ¨ ¶·¨¥³ §´ Î¥-
´¨°  Éµ³´ÒÌ ±µµ·¤¨´ É, ¸±µ·µ¸É¥°, ¸¨² ¨ ¤·Ê£¨Ì ¤ ´´ÒÌ) ¤²Ö ± ¦¤µ° ¥¤¨-
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´¨ÍÒ (node) ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ Ê¸É ´µ¢¨ÉÓ ¥¥ ®´ £·Ê§±Ê¯, Éµ ¥¸ÉÓ §´ Î¥´¨Ö ±µµ·¤¨-
´ É  Éµ³µ¢ (¨²¨ ¸±µ·µ¸É¥° ¨ É. ¶.) ¶¥·¥¸Ò² ÕÉ¸Ö ¨²¨ ¶·¨´¨³ ÕÉ¸Ö ¶µ¸·¥¤-
¸É¢µ³ ®¢¨·ÉÊ ²Ó´µ£µ ¡ÊË¥· ¯ ¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö ¤ ²Ó´¥°Ï¨Ì ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°.

iatm1 = (idnode*natms)/mxnode + 1
iatm2 = ((idnode+1)*natms)/mxnode
j=0
do i=iatm1,iatm2

buffer(j+1)=xxx(i)
buffer(j+2)=yyy(i)
buffer(j+3)=zzz(i)
j=j+3

enddo

‚ ± Î¥¸É¢¥ ¡µ²¥¥ ¶µ¤·µ¡´µ£µ ¶·¨³¥·  · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ®´ £·Ê§±¨¯ ¶µ µÉ-
¤¥²Ó´Ò³ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò³ ¥¤¨´¨Í ³ (nodes) ¶·¨¢¥¤¥³ ¸²¥¤ÊÕÐÊÕ ¸Ì¥³Ê:

c ¢´¥Ï´Ò° Í¨±² ´ ¤  Éµ³ ³¨
ii=0
do i=idnode+1,natms,mxnode
ii=ii+1

c · ¸Î¥É ³¥¦ Éµ³´ÒÌ · ¸¸ÉµÖ´¨°
do k=1,lentry(ii)

j=list(ii,k)
xdf(k)=xxx(i)-xxx(j)
ydf(k)=yyy(i)-yyy(j)
zdf(k)=zzz(i)-zzz(j)

...
enddo
...

c · ¸Î¥É ³¥¦ Éµ³´ÒÌ ¸¨²
...

enddo

�·¨²µ¦¥´¨¥ 2
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‚  ²£µ·¨É³¥ ®¸¢Ö§ ´´Ò¥ ÖÎ¥°±¨¯, ´ ¶·¨³¥·, ¨¸Ìµ¤´ Ö Œ„-±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö
· §¡¨¢ ¥É¸Ö ´  ±µ´¥Î´µ¥ Î¨¸²µ ÖÎ¥¥±, ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥ Î ¸É¨Í ¤µ¶Ê¸± ¥É¸Ö ´¥
¢µ ¢¸¥³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥ (¤²Ö ¡µ²ÓÏ¨Ì ¸¨¸É¥³ ÔÉµ § É·Ê¤´¥´µ ¸ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ°
ÉµÎ±¨ §·¥´¨Ö),   Éµ²Ó±µ ¢ ¶·¥¤¥² Ì ± ¦¤µ° ¢Ò¡· ´´µ° ÖÎ¥°±¨ ¨ ¡²¨¦ °Ï¨Ì
ÖÎ¥¥±-¸µ¸¥¤¥°. …¸²¨ ¢ ¨¸Ìµ¤´µ° ¶·µ£· ³³¥ ³Ò ¨³¥¥³

do i = 1, natms
...
do ic = 1, ncells

...
enddo

...
enddo
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Éµ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´ Ö ¢¥·¸¨Ö ¶µ¤· §Ê³¥¢ ¥É, ÎÉµ ¤²¨´´Ò° ¢¥±Éµ· (´ ·Ê¦´Ò°
Í¨±² ®do¯ ´ ¤ Î¨¸²µ³  Éµ³µ¢) ¡Ò² ¢´ÊÉ·¥´´¨³ ¢³¥¸Éµ ±µ·µÉ±µ£µ ¢¥±Éµ·  ¶µ
Î¨¸²Ê ÖÎ¥¥±:

do ic = 1, ncells
maxj=max(maxj, numatm(ic))

enddo
...

do j = 1, maxj
...
do i = 1, natms
...
enddo
...

enddo

�·¨²µ¦¥´¨¥ 3
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‘Ì¥³  Ë· £³¥´É  ¨¸Ìµ¤´µ° ±µ³¶ÓÕÉ¥·´µ° ¶·µ£· ³³Ò ¨³¥¥É ¢¨¤

do i = 1, natms
do ith3 = 1, order

do ith2 = 1, order
do ith1 = 1, order

Q(i, ith1, ith2, ith3) = ...
enddo

enddo
enddo

enddo

B¥±Éµ·¨§µ¢ ´´ Ö ¢¥·¸¨Ö ¤ ´´µ£µ Ë· £³¥´É  ¨³¥¥É ¢¨¤

do ith3 = 1, order
do ith2 = 1, order

do ith1 = 1, order
do i = 1, natms

ind(i) = ...
enddo
do i = 1, natms

Q(ind(i), ith1, ith2, ith3) = ...
enddo

enddo
enddo

enddo

Š ± ¢¨¤¨³, ¢ ¢¥±Éµ·¨§µ¢ ´´µ° ¶·µ£· ³³¥ ¸ ³Ò° ¤²¨´´Ò° ¢¥±Éµ· (Í¨±² ¶µ
Î¨¸²Ê  Éµ³µ¢ natms) ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¢´ÊÉ·¨.



506 •�‹Œ“��„�‚ •. ’. ˆ „�.

�·¨²µ¦¥´¨¥ 4
����Œ…’�› ’…‘’
‚›• ��‘—…’
‚

�·¨¢µ¤¨³ µ¶¨¸ ´¨¥ µ¸´µ¢´ÒÌ ¶ · ³¥É·µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö, ¨¸¶µ²Ó§µ-
¢ ´´ÒÌ ¶·¨ ¶·µ¢¥¤¥´¨¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´´ÒÌ §¤¥¸Ó É¥¸Éµ¢ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢.

ˆ¸¸²¥¤µ¢ ´¨¥ ¤¨¸¨²¨± É´µ£µ ¸É¥±²  (·¨¸. 11) ¶·µ¢µ¤¨²µ¸Ó ´  µ¸´µ¢¥ ³µ-
¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¨§ 1080  Éµ³µ¢. �·¨ ¶·µ¢¥¤¥´¨¨ Œ„-· ¸Î¥Éµ¢ ¨¸¶µ²Ó-
§µ¢ ²¨¸Ó ¤¢ÊÌ- ¨ É·¥ÌÎ ¸É¨Î´Ò¥ ¶µÉ¥´Í¨ ²Ò ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö. ˆ§ÊÎ¥´¨¥ ¶µ-
¤µ¡´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¨³¥¥É ¢ ¦´µ¥ ¶·¨±² ¤´µ¥ §´ Î¥´¨¥ [1]. ‚ É ¡². 1 ¶·¨¢¥¤¥´Ò
§´ Î¥´¨Ö ¶ · ³¥É·µ¢, ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´´ÒÌ ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨.

’ ¡²¨Í  1

Œµ²¥±Ê²  NaK nummols= 120; atoms= 2, Na+, K+ 240
Œµ²¥±Ê²  Si nummols= 240; atoms= 1, Si4+ 240
Œµ²¥±Ê²  O2 nummols= 600; atoms= 1, O2− 600
’¥³¶¥· ÉÊ· , K 1000
˜ £ ¶µ ¢·¥³¥´¨, ¶c 0,001
� ¤¨Ê¸ µ¡·¥§ ´¨Ö
¢ ´-¤¥·-¢  ²Ó¸µ¢ÒÌ ¸¨², �A 12,03
α, ¶ · ³¥É· ¸Ìµ¤¨³µ¸É¨ 0,26437
’¨¶  ´¸ ³¡²Ö NVE

Ta¡²¨Í  2

—¨¸²µ  Éµ³µ¢ Al 19625
’¥³¶¥· ÉÊ· , K 300
˜ £ ¶µ ¢·¥³¥´¨, ¶¸ 0,005
� ¤¨Ê¸ µ¡·¥§ ´¨Ö ¢ ´-¤¥·-¢  ²Ó¸µ¢ÒÌ ¸¨², �A 7,5
’¨¶  ´¸ ³¡²Ö NVT Evans
� · ³¥É·Ò ¶µÉ¥´Í¨ ²  ”¨´´¨¸ Ä‘¨´±²¥· 
m 6
n 7
ε, Ô‚ 0,033147
C 16,399
a 4,05

Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ³¥É ²²¨Î¥¸±µ£µ  ²Õ³¨´¨Ö (·¨¸. 12) ¡Ò²µ ¢Ò¶µ²´¥´µ ¸
¶µ³µÐÓÕ ³´µ£µÎ ¸É¨Î´µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  ”¨´´¨¸ Ä‘¨´±²¥·  ¢ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨¨
—¥´ Ä‘ ÉÉµ´ . ’¥¸Éµ¢Ò¥ · ¸Î¥ÉÒ ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¨§ 19625  Éµ³µ¢
Al. �¸´µ¢´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò · ¸Î¥Éµ¢ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ É ¡². 2. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ÔÉ¨Ì
· ¸Î¥Éµ¢ ¡Ò²¨ ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´Ò ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¢§ -
¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ±² ¸É¥·µ¢ ¸ ¶µ¢¥·Ì´µ¸ÉÓÕ.
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Œµ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¤¨´ ³¨±¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ³µ²¥±Ê²Ò ¢ ²¨´µ³¨Í¨´  ¸ ¢µ-
¤µ° (·¨¸. 13) ¶·µ¢µ¤¨²µ¸Ó ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³  ²£µ·¨É³  SHAKE ¸ ÉµÎ´µ¸ÉÓÕ
10−8. Œµ²¥±Ê²  ¢ ²¨´µ³¨Í¨´  ¸µ¸Éµ¨É ¨§ 168  Éµ³µ¢ C, H, N, O. ‚µ¤´ Ö
¸·¥¤  ³µ¤¥²¨·µ¢ ² ¸Ó ¸¨¸É¥³µ° ¨§ 1223 ³µ²¥±Ê² ¢µ¤Ò. •¨³¨Î¥¸±¨¥ ¸¢Ö§¨
¡Ò²¨ ¶·¨³¥´¥´Ò ±µ ¢¸¥³  Éµ³ ³ ¢ ³µ²¥±Ê²¥ ¢ ²¨´µ³¨Í¨´ . ‚µ¤ , ¢ · ³± Ì
³µ¤¥²¨ SPC, ¶·¥¤¸É ¢²Ö² ¸Ó É·¥Ì¸ °Éµ¢Ò³ ¦¥¸É±¨³ É¥²µ³, É ± ÎÉµ µ¡Ð¥¥
±µ²¨Î¥¸É¢µ  Éµ³µ¢ ¢µ¤´µ° ¸·¥¤Ò ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ · ¢´Ö²µ¸Ó 3669. ‚
· ¸Î¥É Ì ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ²¨¸Ó ±µ·µÉ±µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨° ²¥´ ·¤-¤¦µ´¸µ¢¸±¨° ¨ ¤ ²Ó-
´µ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨° ±Ê²µ´µ¢¸±¨° ¶µÉ¥´Í¨ ²Ò.

Ta¡²¨Í  3

Œµ²¥±Ê²  ¢ ²¨´µ³¨Í¨´  nummols= 1; atoms= 168, C, H, N, O 168
Œµ²¥±Ê²  ¢µ¤Ò (SPC) nummols= 1223; atoms= 3, O, H, H 3669
’¥³¶¥· ÉÊ· , K 310
˜ £ ¶µ ¢·¥³¥´¨, ¶c 0,002
� ¤¨Ê¸ µ¡·¥§ ´¨Ö
¢ ´-¤¥·-¢  ²Ó¸µ¢ÒÌ ¸¨², �A 12,00
’¨¶  ´¸ ³¡²Ö NVT Hoover
� · ³¥É· ¸Ìµ¤¨³µ¸É¨
 ²£µ·¨É³  SHAKE 10−8

‚ É ¡². 3 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò §´ Î¥´¨Ö µ¸´µ¢´ÒÌ ¶ · ³¥É·µ¢, ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´´ÒÌ
¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨.

‚ É ¡². 4 ¨ 5 ¤ ´Ò ¶·¨³¥·Ò ¢Ò¤ Î¨ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢, ¶µ²ÊÎ¥´´ÒÌ ¸ ¶µ³µÐÓÕ
¶ ±¥É  Gaussian. �·µ£· ³³  Gaussian ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É µ¡µ§´ Î¥´¨Ö, ¶·¨´ÖÉÒ¥ ¢
³µ´µ£· Ë¨¨ [50].

T ¡²¨Í  4
Standard orientation:

Center Atomic Atomic Coordinates, QA

Number Number Type X Y Z

1 6 0 0,000000 0,000000 0,000000
2 1 0 0,628734 0,628734 0,628734
3 1 0 -0,628734 -0,628734 0,628734
4 1 0 -0,628734 0,628734 -0,628734
5 1 0 0,628734 -0,628734 -0,628734

Rotational constants (GHZ): 158,5651048 158,5651048 158,5651048
Isotopes: C-12,H-1,H-1,H-1,H-1
Standard basis: 6-31G(d) (6D, 7F)

‚ É ¡². 4 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ±µµp¤¨´ ÉÒ  Éµ³µ¢ Ê£²¥·µ¤  ¨ ¢µ¤µ·µ¤  ¢ ³µ²¥-
±Ê²¥ ³¥É ´  (CH4), ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¸ ¶µ³µÐÓÕ µ£· ´¨Î¥´´µ£µ ³¥Éµ¤  • ·É·¨Ä
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Ta¡²¨Í  5
Stoichiometry C6H11(1+)
Framework group C1[X(C6H11)]
Deg. of freedom 45
Full point group C1 NOp 1
Largest Abelian subgroup C1 NOp 1
Largest concise Abelian subgroup C1 NOp 1

Standard orientation:

Center Atomic Atomic Coordinates, QA

Number Number Type X Y Z

1 6 0 0,306142 -1,367922 -0,238152
2 6 0 1,305445 -0,435569 0,246215
3 1 0 0,789274 -2,140418 -0,834604
4 6 0 1,005668 0,894204 -0,248088
5 1 0 1,297622 -0,428372 1,335164
6 1 0 2,288913 -0,741251 -0,107721
7 6 0 -0,303820 1,301206 0,223177
8 1 0 1,756179 1,594433 0,115689
9 1 0 1,013488 0,886998 -1,337036
10 6 0 -1,303114 0,368844 -0,261191
11 1 0 -0,311633 1,308405 1,312125
12 1 0 -0,528963 2,299912 -0,148062
13 6 0 -1,003325 -0,960927 0,233113
14 1 0 -2,286585 0,674516 0,092745
15 1 0 -1,295292 0,361647 -1,350139
16 1 0 -1,011145 -0,953721 1,322061
17 1 0 -1,753829 -1,661163 -0,130664

Rotational constants (GHZ): 4,9881359 4,8400496 2,8409347

”µ±  (RHF 6-31G(d)). ‚ É ¡². 5 ¶·¨¢¥¤¥´  ±µ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³µ²¥±Ê²Ò Í¨±²µ-
£¥±¸ ´  (C6H11). ˆ¸¶µ²Ó§µ¢ ² ¸Ó  ¶¶·µ±¸¨³ Í¨Ö v¥·´¨.

�·¨²µ¦¥´¨¥ 5

)‡
� �…‘“�‘
‚ ‚ ˆ�’…��…’…

�·¨¢µ¤¨³ ±· É±¨° µ¡§µ· µ¸´µ¢´ÒÌ ¨§¢¥¸É´ÒÌ ´  ¸¥£µ¤´ÖÏ´¨° ¤¥´Ó ¸ °-
Éµ¢ ¢ ˆ´É¥·´¥É¥, £¤¥ ³µ¦´µ ´ °É¨ ¶µ²¥§´ÊÕ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ É¥Ì ¨²¨ ¨´ÒÌ
 ¸¶¥±É Ì ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö. Šµ´¥Î´µ, ¸²¥¤Ê¥É ¨³¥ÉÓ ¢ ¢¨¤Ê, ÎÉµ
¶µ²´µ¥ µ¶¨¸ ´¨¥ ¢¸¥Ì ·¥¸Ê·¸µ¢, ¤µ¸ÉÊ¶´ÒÌ Î¥·¥§ £²µ¡ ²Ó´ÊÕ ¸¥ÉÓ, ¶µ¸¢Ö-
Ð¥´´ÒÌ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¥ ¨ ¸¢Ö§ ´´Ò³ ¸ ´¥° ¢µ¶·µ¸ ³, ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ
¶·¥¢Ò¸¨²µ ¡Ò · §³¥·Ò ¤ ´´µ£µ µ¡§µ· .

ˆ´É¥·´¥É-·¥¸Ê·¸Ò µ¸µ¡¥´´µ ¶µ²¥§´Ò ¤²Ö ¶·¨µ¡·¥É¥´¨Ö ¨ µ¡´µ¢²¥´¨Ö ¶ -
±¥Éµ¢ ´ ÊÎ´ÒÌ ¨ ¶·¨±² ¤´ÒÌ ¶·µ£· ³³, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ ¤²Ö ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ
³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö,   É ±¦¥ ¤²Ö ¶µ²ÊÎ¥´¨Ö ¨´Ëµ·³ Í¨¨ µ ´ ÊÎ´ÒÌ · §· ¡µÉ± Ì,
¢¥¤ÊÐ¨Ì¸Ö · §²¨Î´Ò³¨ µ·£ ´¨§ Í¨Ö³¨.

‚ µ¡§µ·¥ Ê¦¥ ¡Ò²¨ Ê¶µ³Ö´ÊÉÒ É ±¨¥ ¶ ±¥ÉÒ, ± ± AMBER, GROMOS,
X-PLOR, DL POLY ¨ ¤·., Ï¨·µ±µ ¶·¨³¥´Ö¥³Ò¥ ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ³ ±µ³¶ÓÕÉ¥·-
´µ³ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¨¸É¥³.
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http://www.amber.ucsf.edu/amber/
�¤´¨³ ¨§ ¶¥·¢ÒÌ ¶ ±¥Éµ¢ µ¡Ð¥£µ ¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö (general purposes program),
¶·¥¤´ §´ Î¥´´ÒÌ ¤²Ö Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¡¨µ³µ²¥±Ê², Ö¢²Ö¥É¸Ö AMBER, · §-
· ¡µÉ ´´Ò° ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±µ° £·Ê¶¶µ° �¨É¥·  Šµ²³ ´  (Peter Kollman) ¢
Š ²¨Ëµ·´¨°¸±µ³ Ê´¨¢¥·¸¨É¥É¥ ‘˜�. � ±¥É AMBER ¶µ§¢µ²Ö¥É ¸É·µ¨ÉÓ
³µ²¥±Ê²Ö·´µ-³¥Ì ´¨Î¥¸±µ¥ ¸¨²µ¢µ¥ ¶µ²¥ ¨ ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¡¨µ-
²µ£¨Î¥¸±¨Ì ¸É·Ê±ÉÊ·.

http://www.dl.ac.uk/TCSC/Software/DL POLY/
vµ²ÓÏ¨´¸É¢µ Œ„-· ¸Î¥Éµ¢, ¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ ¢ ´ ¸ÉµÖÐ¥³ µ¡§µ·¥, ¢Ò¶µ²´¥´µ ´ 
µ¸´µ¢¥ ¶ ±¥É  DL POLY, · §· ¡µÉ ´´µ£µ ‚. ‘³¨Éµ³ ¨ ’.”µ·¥¸É¥·µ³
(W. Smith and T. R. Forester) ¢ Daresbury Laboratory ¢ ‚¥²¨±µ¡·¨É ´¨¨. � ±¥É
DL POLY, ± ± ¨ AMBER, Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶ ±¥Éµ³ µ¡Ð¥£µ ¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö, ¶·¥¤´ §´ -
Î¥´´Ò³ ¤²Ö Œ„-· ¸Î¥Éµ¢ ´  ±µ³¶ÓÕÉ¥· Ì ¸ ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´µ°  ·Ì¨É¥±-
ÉÊ·µ°.
� §´µ¢¨¤´µ¸ÉÓÕ ¶ ±¥É  DL POLY Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶ ±¥É DLPROTEIN, ¶·¥¤¸É ¢²Ö-
ÕÐ¨° ¸µ¡µ° ¥£µ  ¤ ¶É Í¨Õ (¢Ò¶µ²´¥´´ÊÕ ‘¨³µ´µ° Œ¥²Î¨µ´¨ ¨ ‘É¥Ë ´µ
Šµ§¨´¨) ¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±¨Ì · ¸Î¥Éµ¢.

http://www.mol.biol.ethz.ch/wuthrich/software/molmol/
�¤´¨³ ¨§ ´ ¨¡µ²¥¥ ³µÐ´ÒÌ £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¶ ±¥Éµ¢, ¶·¨³¥´Ö¥³ÒÌ ¤²Ö ³µ´¨-
Éµ·¨´£  ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¢·¥³¥´¨, Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶ -
±¥É MOLMOL, É ±¦¥ ¸¢µ¡µ¤´µ · ¸¶·µ¸É· ´Ö¥³Ò° ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì Í¥-
²¥°. � ±¥É MOLMOL ¶·¥¤µ¸É ¢²Ö¥É Ï¨·µ±¨¥ ¢µ§³µ¦´µ¸É¨ ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ -
Í¨¨ É·¥Ì³¥·´µ° ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶·µ¸ÉÒÌ ¨ ¸²µ¦´ÒÌ ³µ²¥±Ê²,  
É ±¦¥ ¸·¥¤¸É¢   ´¨³ Í¨¨.

http://www.ncbi.nlm.nih.gov
„²Ö ¶µ²ÊÎ¥´¨Ö ¨´Ëµ·³ Í¨¨ µ É·¥Ì³¥·´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ¡¥²±µ¢ ´ ¨¡µ²¥¥ µ¡Ï¨·-
´Ò³¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö c¨¸É¥³  GENBANK ¨ Protein data bank
(http://www.rcsb.org/pdb/), ¶µ¤¤¥·¦¨¢ ¥³Ò¥ ³¥¦¤Ê´ ·µ¤´µ° ±µ²² ¡µ· Í¨¥°
³´µ£¨Ì ¸É· ´ ¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì Í¥´É·µ¢.
ˆ³¥ÕÉ¸Ö µ£·µ³´Ò¥ ¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ ¨ ·Ö¤ ¶·¨±² ¤´ÒÌ ¶ ±¥Éµ¢, ¸¶¥Í¨ ²Ó´µ µ·¨-
¥´É¨·µ¢ ´´ÒÌ ´   ´ ²¨§ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥° „
Š ¨ ¡¥²±µ¢ · §²¨Î´ÒÌ µ·-
£ ´¨§³µ¢, µÉ ¡ ±É¥·¨° ¤µ Î¥²µ¢¥± . v §Ò ¤ ´´ÒÌ, ´ Ìµ¤ÖÐ¨¥¸Ö ¢ GENBANK
¨ PDB, ¸µ¤¥·¦ É ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ ¶¥·¢¨Î´µ° ¨ ¢Éµ·¨Î´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ £¥´µ³µ¢
· §²¨Î´ÒÌ µ·£ ´¨§³µ¢ (¸³., ´ ¶·¨³¥·, www.ncbi.nlm.nih.gov).
�É³¥É¨³, ÎÉµ ¢ · ³± Ì NIH/NIEHS µ¤´¨³ ¨§  ¢Éµ·µ¢ (X. X. T.) ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó
· ¡µÉÒ ¶µ ¶·¨³¥´¥´¨Õ ³¥Éµ¤µ¢ Œ„-³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ± µ¶¨¸ ´¨Õ ¡¨µ²µ£¨Î¥-
¸±¨Ì ¸¨¸É¥³. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ÔÉ¨Ì · ¡µÉ Î ¸É¨Î´µ µ¶Ê¡²¨±µ¢ ´Ò ´ 
http://www.niehs.nih.gov/dert/council/2001/DIRFeb01.pdf
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http://www.ccdc.cam.ac.uk/prods/mercury
–¥´É· ±·¨¸É ²²µ£· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¤ ´´ÒÌ ¢ Š¥³¡·¨¤¦¥ ¶µ¤¤¥·¦¨¢ ¥É £· Ë¨Î¥-
¸±¨° ¶ ±¥É ¤²Ö  ´ ²¨§  ±·¨¸É ²²µ£· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¤ ´´ÒÌ Free crystal visualiza-
tion software, É ±¦¥ ¸¢µ¡µ¤´µ · ¸¶·µ¸É· ´Ö¥³Ò° ¢ ˆ´É¥·´¥É¥.

http://industry.ebi.ac.uk/∼muilu/GBuilder
—Éµ ± ¸ ¥É¸Ö £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¶ ±¥Éµ¢, ¶·¥¤´ §´ Î¥´´ÒÌ ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ¶·µ-
¸É· ´¸É¢¥´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò £¥´¥É¨Î¥¸±¨Ì ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó´µ¸É¥°, µÉ³¥É¨³ ¶ ±¥É
Genome Builder, ¤µ¸ÉÊ¶´Ò° ¢ ¢¨¤¥ ¶·¨²µ¦¥´¨Ö Java.

http://www.gaussian.com
�·µ£· ³³  Gaussian 98 ¤²Ö ¶ · ²²¥²Ó´µ-¢¥±Éµ·´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ³¥Éµ¤ ³¨ ab
initio ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¢ ±¢ ´Éµ¢µ° Ì¨³¨¨.

http://www.hyper.com
�·µ£· ³³  HyperChem ¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì · ¸Î¥Éµ¢ ³¥Éµ¤ ³¨ ±¢ ´-
Éµ¢µ° ³µ²¥±Ê²Ö·´µ° ¤¨´ ³¨±¨, · ¸¶·µ¸É· ´Ö¥³ Ö ±µ³¶ ´¨¥° ®Hypercube
Inc.¯.

http://www.jcbi.ru
Œ É¥·¨ ²Ò ¶µ ¶·¨³¥´¥´¨Õ ³¥Éµ¤µ¢ ³µ²¥±Ê²Ö·´µ£µ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö ± ¸µ§¤ -
´¨Õ ´µ¢ÒÌ ²¥± ·¸É¢ (drug design) ³µ¦´µ ´ °É¨ ´  ¸ °É¥ �¡Ñ¥¤¨´¥´´µ£µ Í¥´-
É·  ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´µ° ¡¨µ²µ£¨¨ ¨ ¡¨µ¨´Ëµ·³ É¨±¨ (£. �ÊÐ¨´µ).

http://www.prognauka.narod.ru
� ±¥É ¸µ¤¥·¦¨É ¤¥³µ´¸É· Í¨µ´´Ò¥ ¢¥·¸¨¨ · §²¨Î´ÒÌ ¶·µ£· ³³ ³µ²¥±Ê²Ö·-
´µ° ¤¨´ ³¨±¨ ¨ ±¢ ´Éµ¢µ° Ì¨³¨¨.

http://atlas.riken.go.jp
‘¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´Ò° ±² ¸É¥· MDGRAPE-2 Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¸´µ¢´µ° Î ¸ÉÓÕ ¢ÒÎ¨-
¸²¨É¥²Ó´µ£µ ±µ³¶²¥±¸  MDM (molecular dynamics machine). �¨±µ¢ Ö ¶·µ¨§-
¢µ¤¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ ŒDŒ ¸µ¸É ¢²Ö¥É 75 T�ops.

http://www.jinr.ru/∼unixinfo/Welcome.html
‘Ê¶¥·±µ³¶ÓÕÉ¥·´Ò° Í¥´É· �¡Ñ¥¤¨´¥´´µ£µ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨°,
£¤¥ ¡Ò²  ¶µ²ÊÎ¥´  Î ¸ÉÓ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢, ¶·¥¤¸É ¢²¥´´ÒÌ ¢ ¤ ´´µ³ µ¡§µ·¥.
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