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Теоретическое изучение сильно неидеальных систем заряженных частиц, таких как 

электрон-ионная неидеальная плазма, ионные жидкости, пылевая плазма, и т.п., часто 

основывается на атомистическом моделировании методами классической молекулярной 

динамики (МД) или Монте-Карло (МК) [1-4]. Для обоих методов существует проблема 

постановки корректных граничных условий при моделировании пространственно 

бесконечных (однородных) систем с дальнодействующим кулоновским потенциалом. При 

моделировании кристаллических систем данная проблема решается с помощью 

суммирования Эвальда, но при моделировании неупорядоченной плазмы или жидкости 

использования этого метода приведет к возникновению ошибок, связанных с 

возникновением нефизичной периодичности. Типичными граничными условиями для 

непериодических систем является метод ближайшего образа, также некоторые авторы 

предпочитают отражающие стенки [5]. 

Выбор граничных условий становится более сложным в методе молекулярной 

динамики с волновыми пакетами (МДВП) [6] где электрон представляется гауссовым 

волновым пакетом переменной ширины. Применение метода МДВП к неограниченным 

системам приводит к расплыванию волновых пакетов для слабосвязанных электронов [7]. 

Данный эффект является естественным для гауссовой волновой функции в 

неограниченном пространстве, но модель расширенной системы должна обеспечивать 

корректные ограничения плотности разрешенных состояний. Отражающие граничные 

условия, рассмотренные в данной работе, могут быть использованы для обеспечения 

финитного поведения волновой функции. 

В данной работе с использованием классической МД проведено исследование 

сходимости термодинамических величин при увеличении размеров моделируемой 

системы для различных граничных условий. Моделирование больших систем требует 

больших вычислительных мощностей, в связи с чем для расчетов использовался пакет 

программ, адаптированный для исполнения на графических ускорителях (GPU). Для 

большой системы предполагается, что влияние границ будет уменьшаться с увеличением 

размера системы. В работе исследовалось предельное поведение величин при размерах, 

где граничные эффекты незначительны. Особое внимание уделено граничным условиям с 



гармоническими отражающими стенками, которые могут быть применены как для МДВП 

так и для классической МД. 
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