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摘要： 

简单介绍分子模拟的 现状，然

后以分子及离子溶液的模拟为例，从

实际问题出发，引出一系列由简单到

复杂的模型和计算的问题。其中，模

型有从平衡态到非平衡态的离子分

布，从简单点电荷到有限体积的带电

离子，从常系数到变系数的介电模型

等。介绍与这些模型有关的一些计算

问题，以及分子网格、可视化等，并

提及我们在这些方面的一些工作。 
 

欢迎大家参加！ 


