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周期性边界条件：Minimum Image原则
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周期性边界条件下的静电作用：Ewald 
Sum

1 长程的静电相互作用包含所有周期格子的贡献 不只是

2 静电相互作用的收敛是有条件的 tin-foil

1. 长程的静电相互作用包含所有周期格子的贡献，不只是
Minimum Image
2. 静电相互作用的收敛是有条件的，tin-foil



3 E ald s m是借助于实空间和K空间两部分来实现的3. Ewald sum是借助于实空间和K空间两部分来实现的，
计算量标度为NlogN

4. 静电相互作用的处理在MD模拟中很重要！



外界条件2：热力学条件



Nose‐Hoover恒温热耦



朗之万动力学



分子动力学模拟发展历史



常用分子动力学模拟软件、力场



MD模拟的输入文件





各态历经假设：时间平均=系综平均


