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内容概要

分子模拟方法（包括Monte Carlo方法和分子动力学方法）在物理、化学及材料学科等领域常常被称为
“计算机实验”，它已经成为和实验科学、理论科学并列的自然科学的第三分支。
    本书介绍了基本原理，包括统计力学、Monte Carlo 模拟以及分子动力学模拟；然后介绍系综，包含
不同系综的Monte Carlo 模拟以及不同系综的分子动力学模拟；再介绍相平衡，包含自由能计算、无界
面相共存以及固体的相平衡；最后介绍高等方法，包含约束、稀有事件、簇移动、复杂流体以及链状
分子的自由能。
    本色适合作为研究生以及高年级本科生的教材，也可作为从事分子模拟研究的教师的参考书。
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