
判断趋向平衡判断趋向平衡

A(t) short time average to eliminate 
fluctuations)fluctuations)

What is          , i.e. how long do we have 
to wait? Hard to know a priori. 



常见的热力学性质计算

• Thermodynamic Properties
• Kinetic Energy:
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• Configuration Energy:g gy
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• Specific Heat
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结构性质

• Structural Properties
l ( d l b )• Pair correlation (Radial Distribution Function):
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• Structure  factor:
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Note: S(k) available from x‐ray diffraction



径向分布函数
Radial Distribution Function
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g(r)g(r)

1.01.0

separation (r)separation (r)
Particles independent, uniformly distributed:

Any deviation from 1 describes correlations between particles!



RMSD：对参考结构的偏离



Mean squared displacement (Einstein relation)
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扩散系数
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Velocity Autocorrelation (Green‐Kubo relation)
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自由能计算：熵的作用



MD模拟局限性1：相互作用精度

•更加精确的相互作用模型
•多尺度方法



MD模拟局限性2：时间尺度

增强抽样方法•增强抽样方法
•粗粒化模型、多尺度方法



粗粒化模型


