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摘要

生命是一个多尺度多物理过程。分

子模拟是在单分子的层面模拟研究生命

的微观分子结构、活动及其功能的，并

服务于制药、生物工程等行业。尽管当

前计算能力已十分强大，但通常分子动

力学模拟的尺度仍受到很大限 制。连续

模型是对离散系统模拟的一种粗粒化近

似，可以提高模拟尺度。结合我们的工

作，主要以离子通道模拟为例，介绍分

子及离子溶液体系的连续模型方法及有 

关计算问题，如变系数问题、网格生成、

界面问题、快速算法、可视化、云计算

等，对相关数值算法、软件、以及物理

等都提出了丰富的研究课题。 
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欢迎大家参加！ 


