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前言

　　中国化学会计算机化学委员会在陈凯先院士与徐筱杰教授的领导下，致力于在全国推广计算机模
拟方法，推动科学研究、技术进步与生产力的发展。
本世纪初我们推出了一套丛书，其中包括《分子模拟与高分子材料》。
经过了近10年的发展，计算机模拟应用的领域扩大了，模拟的方法发展了。
从平衡态到非平衡态，从全原子模型到粗粒化模型，从微观尺度到介观尺度，从模拟方法到理论方法
。
各个领域都需要计算机模拟，计算机模拟需要更准确的分子力场。
计算机化学委员会因此推出另一套丛书包括本书，来介绍这个领域模拟方面的一些进展，如何发展合
理的分子力场，如何发展介观力场，什么是理论方法，如何运用该法去研究实际问题。
本书讨论的科学问题涉及笔者研究组里的、郭洪霞研究员组里的、严大东研究员组里的、邵学广教授
研究组里的和孙淮教授研究组里的研究工作。
　　计算机化学的战略地位近年来愈显重要。
由于计算机模拟的介入，使得一些实验数据上说不清楚或得不到的结果能够明确得到了。
基于量子力学理论的微观方法，包括分子力学、分子动力学、粗粒化粒子，以及目前尚无坚实理论基
础的介观的耗散粒子动力学，直到宏观的有限元方法，我们有三个尺度上的模拟方法与理论方法。
要突破时间尺度与空间尺度的限制，我们必须把微观、介观与宏观三个尺度上的模拟方法贯穿起来才
能符合新材料发展的需求。
韩志超先生主持的三个尺度贯穿的NSF重大项目得到了初步的结果。
通过原子基团的粗粒化使模拟进入了准介观尺度。
通过理论方法与微观参数的结合沟通了微观与介观。
通过理论方法与微观参数表述的本构方程沟通了微观与宏观。
在材料开发领域还有许多困难需要克服。
目前，从事计算机模拟研究的学者几乎遍布国内各个高校与研究所。
队伍不小，需要引导。
在今后5～10年里，我们应当优先发展的研究方向是：更准确描述在水相中分子结构与行为的力场（包
括弱氢键）的开发；描述体系内化学反应的分子力场的开发；介观尺度动力学的模拟结果能够跟实验
直接对比的方法；介观相互作用与微观相互作用之间的沟通的有效理论；经验的、有效的介观力场方
法。
在该努力的过程中，希望本书能够起到抛砖引玉的作用。
　　在随书所附赠的光盘中，提供了应用分子动力学与耗散粒子动力学程序和理论方法，以及书中介
绍科学问题的一些算例。
　　因著者学识所限，书中难免有不妥之处，恳请读者不吝赐教。
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内容概要

本书试图深入浅出地介绍近年来计算机模拟方法与理论方法在研究凝聚态物理中软物质行为机理方面
的一些应用。
书中一方面介绍了运用基本的微观、介观模拟方法研究软物质体系中的难处理的问题，一方面介绍了
增强这些方法能力的实例；一方面阐述了各种模拟方法与理论方法的原理，一方面在随书所附赠的光
盘中介绍了各种方法的一些算例和程序。
计算机模拟方法主要集中在微观与介观尺度上的模拟，理论方法主要集中在自洽场理论方法。
     本书适用于进入该领域的初学者以及大学生与研究生，对工作在该领域的研究人员也具有很高的参
考价值。
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章节摘录

　　然后在蒙特卡罗筛选阶段再加入更复杂的势函数来决定构型取舍，这显然可以显著提高模拟效率
。
事实上，读者可以充分发挥自己的想象力来创造出更适合自己研究对象的算法。
最后要提及杂化蒙特卡罗的一个特点是，它允许显著地增大动力学模拟部分的时间步长，来达到提高
模拟效率的目的。
从分子动力学的原理可知，基于数字计算机的离散数值积分不可能精确无误地描述由牛顿第二定律所
定义的连续运动轨迹方程。
其主要原因是我们不得不采用有限大小的时间步长。
时间步长越小，由数值积分给出的轨迹就越接近解析方程的描述，但是这必然会加重计算负担。
因此，人们总是希望在保证一定模拟精度的前提下尽可能地使用较大的时间步长。
在HMC方法中，动力学模拟仅仅起到演变构型的作用，我们并不是十分关心它的精度，完全可以在避
免体系崩溃的前提下使用尽可能大的时间步长。
然而必须注意的是，时间步长的增大虽然可以加速体系演变，但是在处理包含“陡峭”势函数的体系
时必须要十分小心，如果由于使用过大的时间步长而导致体系过度地偏离物理许可的构型，会导致蒙
特卡罗步骤中被拒构型的比率提高，从而得不偿失。
例如，一个体系中如果包含较强的共价键势函数，一个较大的时间步长将导致共价键的键长严重偏离
平衡值，这通常意味着新的构型具有很高的势能，在蒙特卡罗检测阶段，这种高能量的构型有很高的
概率被拒绝，从而造成样本浪费。
　　从上面针对杂化蒙特卡罗方法的介绍和分析中我们可以看到，这个模拟方法既有很大的灵活性，
同时也需要使用者根据具体的目标体系进行精细调整。
使用者必须在对传统模拟方法有较深入的理解之后才能真正掌握杂化蒙特卡罗的精髓，为此在上面的
介绍性文字中我们为读者提供了大量的相关知识。
可以理解的是，在读者阅读下面关于具体算法描述的文字之前，对HMC方法的实现细节还不十分明了
，但是我们相信在读者阅读完本节全部内容以后，一定会对这个方法有一个比较全面的认识。
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