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№ Тема самостоятельной работы Часы 

(академ.) 

1. 
Назовите основную цель моделирования молекулярной динамики?  

 Что такое вычислительный эксперимент, его роль и место в 

нанобиотехнологии? Назовите единицы измерения в "молекулярном 

мире".  

 Какие есть характерные единицы массы, энергии, времени?  

Каково число частиц в моделируемой молекулярной системе?  

Как эффективно учитывать растворитель? 
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2. 
Опишите функциональный вид и физическая природа потенциалов 

молекулярного взаимодействия.  

 Вид молекулярной системы как совокупность взаимодействующих 

материальных частиц.  

 Из чего складывается энергия молекулярной системы?  

Напишите формулы, по которым вычисляется энергия 

взаимодействующих атомов, если известны их координаты, и таблицы 

параметров (значений коэффициентов, зависящих от типов атомов) 
задают силовое поле.  

Что такое невалентные взаимодействия?  

Каков их радиус обрезания? 
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Итого 52 
- тема 

2 - сущностное содержание 
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