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Метод молекулярной динамики позволяет рассчитывать физико-химические свойства материалов на 
основе атомно-молекулярного подхода. Характер межмолекулярных взаимодействий выбирается на 
основе квантово-химического или эмпирического подходов. Осуществление выбора параметров 
силового поля производится в соответствии с процедурами фиттинга по заявленным 
экспериментальным данным. В рамках пакета Materials studio производится конструирование 
изучаемой системы и её моделирование в программе Forcite. Анализ результатов расчётов по 
среднеквадратичным смещениям частиц показывает диффузионные характеристики, а радиальные 
функции распределения дают информацию о структурных факторах в изучаемой системе. 
Практические расчёты будут производиться в режиме высокопроизводительных вычислений с 
применением суперкомпьютерных ресурсов РЦ ВЦ СПбГУ.

Метод молекулярной динамики успешно применяется для компьютерного моделирования жидкостей, 
растворов, кристаллов, стеклообразного состояния, полимеров, биологических структур, поиска новых 
материалов, изучения механизмов межатомного и межмолекулярного взаимодействий. К 
особенностям метода относится важный для практического примененния анализ поведения атомов и 
молекул в моделируемых системах при различных температурах и давлениях.   

После прохождения курса студент умеет создать силовое поле для поставленной задачи и выбранных 
соединений. На основе созданного силового поля проверяется его соответствие экспериментальным данным 
для изучаемых соединений. В дальнейшем, адекватное силовое поле применяется для содания модельной 
системы, включающей в себя изучаемое соединение и его взаимодействия с другими компонентами системы. 
На основе анализа молекулярно-динамических расчётов проводится оценка диффузионных характеристик 
процессов и структурных особенностей изучаемого материала.    
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[073392] Моделирование физико-химических процессов и 
проведение инженерных расчетов в COMSOL

Ph.D. СПбГУ (Физика), доцент, Чирков Владимир Александрович
v.chirkov@spbu.ru, ул. Ульяновская, д. 1, Л-533

Цель дисциплины — расширение возможностей студентов по моделированию физических и физико-
химических процессов и решению инженерных задач за счёт инициализации применения современных 
программных пакетов и улучшение умозрительных представлений о характерных физико-химических 
явлениях при помощи анализа численных решений. В задачи курса входит: развить навыки использования 
программного комплекса COMSOL Multiphysics; научиться моделировать научные и инженерные задачи, 
основанные на различных физических и физико-химических явлениях; научиться проводить глубокий анализ 
результатов полученного решения и оценивать степень достоверности результатов расчёта.
Курс состоит из лекционных и практических занятий. На лекциях обучающимся показывается, как создавать 
модели в COMSOL Multiphysics, включая построение геометрии, создание конечно-элементной сетки, выбор 
системы математических уравнений, задание граничных условий и настройка решателя. На практических 
занятиях проводится закрепление теоретического материала при решении физико-химических задач. 
Примерами рассматриваемых задач являются: задачи электростатики и токопрохождения (в 2D и 3D 
постановках), гидродинамика в стационарном и переходном случаях, теплофизические расчёты, перенос 
частиц в слабых электролитах и диффузионные процессы. После подготовки отчётов по каждой задаче 
обучающиеся делают доклад и обсуждают получившиеся результаты. Оценивается как качество изложения 
материала и надёжность результатов, полученных докладчиком, так и навыки проведения дикуссии со 
стороны слушателей. 

По результатам прохождения курса слушатели получают навыки численного моделирования физико-химических 
процессов; умеют настраивать общие технические параметры численной модели, такие как точность, масштабы 
расчётных переменных, размеры конечно-элементной сетки; умеют выбирать систему математических уравнений, 
позволяющую создать цифровую копию изучаемого процесса; способны автоматизировать процесс изменения 
параметров для поиска оптимального решения поставленной задачи. 
Полученные знания и навыки нужны для моделирования работы физико-химического оборудования, оценки его 
параметров на этапе проектирования и определения способов улучшения его характеристик. Также слушатели могут 
применять полученные умения для создания наглядных моделей различных изучаемых процессов, что способствует 
улучшению понимания их особенностей. Кроме прочего, создание моделей физико-химических процессов позволяет 
численно проверять степень влияния на итоговый результат каждого параметра в отдельности, что не всегда возможно 
сделать экспериментально. 
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