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Учёт дальнодействующих взаимодействий является непростой особенностью компьютерного модели-
рования систем физики конденсированных сред. В то время как в моделировании кристаллов метод сум-
мирования Эвальда позволяет учесть их естественную трансляционную симметрию, в случае жидких
систем подобные схемы носят, скорее эмпирический характер, и основаны на определённых приближениях
и результатах моделирования. В данном обзоре рассмотрены основные методы, применяемые при модели-
ровании различных конденсированных систем, в частности, в молекулярно-динамических расчётах и
Монте-Карло.
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Рис. 1. В явных методах каждый заряд взаимодействует со всеми образами, дублирующими поло-
жение частиц в ячейке моделирования
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Рис. 2. Выделение гауссовых зарядов позволяет разложить плотность заряда на дальнодействую-
щую и короткодействующие части
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Рис. 3. В неявных методах взаимодействие учитывается явно лишь с зарядами внутри сферы
радиуса обрезания. Остальные образы учитываются неявно
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Рис. 5. Модель дипольных сфер

 
Рис. 6. Конфигурации частиц при низких концентрациях: кольца и цепочки
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Рис. 7. Структуры, получающиеся при склейке цепочек

 
Рис. 8. Структуры, получающиеся при склейке цепочек. На рисунке изображены диполи частиц

 

 
Рис. 9. Структуры, получающиеся при склейке цепочек
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Рис. 10. Линейные кластеры, получающиеся при склейке цепочек

 

 
 

Рис. 11. Линейные кластеры, получающиеся при склейке цепочек. На рисунке изображён ортого-
нальный к осям кластеров срез
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Рис. 12. Колончатая фаза, полученная в модели Штокмайера
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LONG-RANGE INTERACTIONS TREATMENT
IN COMPUTER SIMULATIONS 

IN CONDENSED MATTER PHYSICS

Long-range interaction treatment is an important issue in computer simulations of systems of condensed matter
physics. The Ewald summation method essentially accounts for translational symmetry of crystals and thus turned
out to be effective in modeling of such systems. In fluids consideration of such interactions usually relies on approx-
imate methods. In this paper we consider and compare these methods.
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