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Актуальность темы курса

Атомистическое моделирование используется во многих 
областях науки:
• Материаловедение 

• Поиск новых перспективных материалов
• Предсказание свойств материалов из первых принципов

• Биология и фармацевтика
• Поиск лекарственных препаратов
• Изучение кинетики биологических процессов в организме

• Энергетика
• Эволюция материалов в ядерных реакторах
• Предсказание свойств углеводородов

… и множество других приложений



Актуальность темы курса
В МФТИ непосредственно темами, охватываемыми в курсе, занимаются:

Лаборатория многомасштабного 
моделирования в физике мягкой 
материи

Лаборатория компьютерного
дизайна материалов

Лаборатория суперкомпьютерных методов 
в физике конденсированного состояния



Текущее состояние преподавания темы:
Релевантные образовательные программы:
• ЛФИ - Вычислительная физика конденсированного состояния и живых 

систем
• ФЭФМ – Молекулярная физика

Наиболее близкие по смыслу курсы:
• Суперкомпьютерное атомистическое моделирование (3 курс ФЭФМ). 
• Введение в вычислительную физику конденсированного состояния (2 курс 

ЛФИ) 
• Молекулярная динамика: практикум (2 курс ЛФИ) 



Некоторые недостатки существующих курсов:

• Самая цитируемая учебная литература – книга Френкеля-Смита на 600 
страниц 1996 года без русского перевода в открытом доступе [*]

• По некоторым темам учебной литературы вообще нет

• Многие современные методы и темы опубликованы только в научных 
журналах и не адаптированы для более широкой аудитории на русском 
языке

— Методичка есть?
— Есть.

— Тогда сейчас докурю, и пойду сдавать.
(с) Баян про студентов МФТИ

1) Отсутствие методичек

[*] из РУПов соответствующих курсов



Некоторые недостатки существующих курсов:

• По каждому разделу нужно 
настраивать отдельную 
профессиональную программу 

• По каждой теме нужно разбираться в 
синтаксисе и сложных настройках

2) Не очень эффективная практика

• Невозможно уйти дальше 
простейших задач 

• Много программирования, 
мало физики

«Писать код с нуля» «Разбираться в пакетах» 

• Нет «задавальника», соответствующего программе
• Нет простых наглядных примеров



Некоторые недостатки существующих курсов:
3) Устаревшая или несбалансированная программа

• Для удачного выбора научной траектории и успешного решения реальных научных 
задач важно быть знакомым с большинством современных направлений.

• Нужно давать все темы, а не только область научных интересов преподавателя. 

• Материаловедение является одной из главных областей науки, в которой используется 
атомистическое моделирование. Было бы полезно включить в курс методы 
моделирования кристаллических материалов. 

• Необходимо дать обзор методов машинного-обучения в материаловедении

• В связи с систематическим недопониманием этой темы, нужно отдельно уделить 
внимание расчету свободной энергии и свойств при конечной температуре 



Цель и задачи проекта:

Целью проекта является увеличения количества знаний и практических 
навыков, которые получают студенты, выбирающие направление 
атомистического моделирования.

Задачи проекта.

1) Написание методического пособия по курсу

2) Создание связанных с ним интерактивных материалов в виде python-
ноутбуков с наглядной визуализацией описываемых методов. 



Методическое пособие:

• Определения, формулы, пояснения, картинки

• Просто для восприятия 

• Студенты могут повторить материал, подготовиться к 
экзамену. 



Практические задания и материалы:

• Python ноутбуки – универсальная, простая, гибкая и 
наглядная среда для решения учебных задач

• Все учебные задачи в одном виде и в одной среде

• Большая часть пакетов для атомистического 
моделирования имеют python библиотеки

• Студентам не нужно разбираться во всех тонкостях, 
чтобы программа заработала 

• Преподаватель сам выбирает, что дать в готовом виде, 
а что студент должен реализовать сам

• Визуализация на лету  позволяет ускорить процесс и 
облегчить понимание

• Мало программирования, много физики

• Пошаговое изучение темы



Современные темы
Методы поиска энергетического минимума. Релаксация. 
Алгоритмы минимизации. Поиск глобального минимума. 
Эволюционные алгоритмы. Поиск новых материалов.

Методы создания потенциалов межатомного 
взаимодействия. Force-matching. Машинно-обученные 
потенциалы. Дескрипторы. 

Свободная энергия и энтропия в МД расчете. Метод 
термодинамического интегрирования по температуре, 
объему и параметру потенциала. Расчет фазовой диаграммы 
методом термодинамического интегрирования.

Гармоническое приближение в кристаллах и 
молекулах. Система гармонических осциляторов. 
Динамическая матрица. Спектр колебательных частот. 
Расчет свободной энергии по колебательному спектру. 
Квазигармоническое приближение.

В том числе:


