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Проведен краткий обзор новейших достижений в области вычислительной 
химии и вычислительного материаловедения. Показано, что в настоящее 
время имеется возможность моделирования структур с заранее заданными 
свойствами, благодаря современным достижениям в компьютерной и 
экспериментальной технике. 
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Постановка проблемы. Для создания различных сплавов, необходимо 
проводить промышленную разработку полезных ископаемых, что создает 
значительные экологические проблемы. Так, например, для производства 
1 тонны чугуна требуется 1,2-1,5 тонны угля, не менее 1,5 тонны железной руды, 
свыше 0,5 тонны флюсовых известняков и 30 м

З
 воды. Для получения той же 

тонны алюминия требуется 4-8 т руды, цинка - 20-50 т, меди - 20- 150 т, а редких 
металлов - до десятков тысяч тонн сырья [1]. Одним из выходов для данной 
ситуации является разработка новых технологий для создания новых 
материалов и сплавов с заранее заданным комплексом свойств. Для успешного 
решения приведенной выше проблемы, необходимо использовать новейшие 
достижения в области компьютерных наук. Поэтому одним из приоритетных 
научных направлений, в этой области, являются вычислительная химия 
(computational chemistry) и вычислительное материаловедение (computational 
materials science) [2-4]. Которые объединяют в себе целый комплекс 
взаимосвязанных направлений: физическое материаловедение, информатику, 
физику, химию. Вычислительная химия фактически представляет собой новый 
способ проведения научных исследований в химии — компьютерный 
эксперимент и компьютерное моделирование. Традиционно экспериментаторы 
проводят химические эксперименты с реальными химическими системами, а 
затем теоретики объясняют результаты этих экспериментов в рамках развитых 
моделей и теорий. Такой подход до последнего времени был успешным, и 
сегодня мы знаем основные законы, описывающие химические явления и 
процессы. Однако часто их точное аналитическое описание возможно только в 
случае очень простых моделей. Приближенные аналитические методы 
позволяют расширить набор решаемых задач. Развитие компьютеров в течение 
последних 60 лет дало возможность решать многие проблемы не только в 
случае упрощенных моделей, но и для реальных химических процессов и 
структур [2]. 

Цель работы – сделать краткий обзор публикуемого материала, 
посвященного вычислительной химии и материаловедению, а также численным 
вычислениями электронных структур молекулярных систем ab initio.  

Анализ последних достижений и публикаций. Ab initio (лат. от начала) 
в физике — решение задачи из первых основополагающих принципов без 
привлечения дополнительных эмпирических предположений. Обычно 
подразумевается прямое решение уравнений квантовой механики. Ab initio – 
устойчивое сочетание (фразеологизм). Термин фактически именует одно из 
направлений современной теоретической физики твѐрдого тела. Означает 
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совокупность физических приближений, процедур вычисления и оптимизации, 
используемых для расчѐта электронных и фононных спектров с целью 
нахождения термодинамических и кинетических характеристик материала, таких 
как коэффициент теплового расширения, электрическая проводимость и другие. 

Несмотря на название при этом зачастую делаются какие-либо 
предположения и упрощения. Данные упрощения позволяют рассчитывать 
системы с большим числом атомов или атомы, имеющее большее число 
электронов. Примером такого упрощения является использование PAW-
потенциалов.  

Так, например, для расчѐта энергии сублимации атома используется 
разница энергий атома в кристаллическом состоянии и изолированного атома, 
помещѐнного в ячейку большого размера (что аналогично свободному атому). 
Первыми из серьѐзных достижений в этом направлении можно считать 
концепцию самосогласованного поля и уравнения Хартри и их прямые 
уточнения, уравнения Хартри-Фока. Эти уравнения с различными вариациями 
являются основой вычислительных методов в квантовой химии.  

Существует два подхода к проблемам химии: вычислительная квантовая 
химия и невычислительная квантовая химия. Вычислительная квантовая химия 
имеет дело численными вычислениями электронных структур молекулярных систем 
ab initio и полуэмпирическими методами, а невычислительная квантовая химия 
имеет дело с получением аналитических выражений для свойств молекулярных 
структур и химических реакций. Журналы по вычислительной химии: Journal of 
Theoretical and Computational Chemistry http://www.worldscinet.com/jtcc/jtcc.shtml и 
Reviews in Computational Chemistry http://www.chem.iupui.edu/rcc/rcc.html. Научные и 
технические достижения в этой области вычислительного материаловедения 
освещаются в периодическом журнале «Computational Materials Science» 
издательства ELSIVIER (www.elsivier.com). 

В последнее время все большее распространение в физике твѐрдого 
тела приобретают методы ab initio расчѐтов, основанные на использовании 
метода функционала плотности. 

Достоинством расчѐтов из первых принципов является точное описание 
атомного взаимодействия с учѐтом квантовых эффектов. Недостатком — 
невозможность расчѐта за разумное время систем с достаточно большим 
числом атомов (на практике редко более 100). 

Если расположить современные методы моделирования, используемые в 
физике, по возрастанию размеров моделируемых систем и времени 
моделирования, то картина получится следующей: 

1. Ab initio методы, не использующие приближений; 
2. Ab initio методы, использующие приближения; 
3. Методы молекулярной динамики, использующие полуэмпиричиские 

потенциалы; 
4. Метод Монте-Карло; 
5. Методы конечных элементов; 

Аналогично от 1-5 увеличивается количество упрощений и приближений 
которые могут влиять на корректность получаемого результата [6]. 

Краткий перечень компьютерных программ и приложений используемых 
при моделировании («из первых принципов»): Gaussian, CPMD, NWCHEM, 
ABINIT, VASP, WIEN2K, GAMESS (US), PC GAMESS, ORCA, CRYSTAL. 

Существуют  также коммерческие приложения, требующие членства в 
виртуальных организациях Gaussian или Turbomole. Перечислим программы и 
приложения которые касаются рассмотренных выше научных направлений: 
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HONDO, MOLCAS, MOLPRO, MPQC, NAMD, Priroda, PQS, PSI, Q-Chem, 
TURBOMOLE, GROMACS, FANTOM, Ascalaph Designer. 

Сделаем краткий обзор программ и приложений [4]: 
ABCtraj – вычисляет свойства атом-диатомных реакций в газовой фазе. 

События генерируются с использованием алгоритмов Монте-Карло. Результаты 
расчетов могут быть показаны с помощью среды виртуальной молекулярной 
реальности на виртуальных мониторах. 

COLUMBUS – комплекс программ для расчетов ab initio молекулярных 
электронных структур высокого уровня. Программы предназначены в основном 
для расширенных мульти-реперных расчетов основных электронных состояний и 
возбужденных состояний атомов и молекул. 

Dalton – мощная программа квантовой химии для расчетов свойств 
молекул с помощью волновых функций SCF, MP2 и MCSCF. Предназначена, в 
основном, для расчетов магнитных и (зависящих от частоты) электрических 
свойств и поверхностей потенциальной энергии молекулярных систем как в 
статических, так и в динамических исследованиях. 

Gaussian – набор программ для расчетов электронных структур, широко 
используемый исследователями как в устоявшихся, так и в развивающихся 
областях химии. Основываясь на базовых законах квантовой механики, Gaussian 
предсказывает свойства молекулярных систем в разнообразных условиях. Это 
коммерческий продукт, и в силу лицензионных ограничений доступен только 
через виртуальную организацию Gaussian. Подробная информация 
относительно членства в ней размещена на сайте  
http://egee.grid.cyfronet.pl/Gaussian. 

MCTDH – алгоритм общего характера для решения уравнений 
Шредингера с временной зависимостью в расчетах многомерных динамических 
систем, состоящих из отдельных частиц. MCTDH может определить квантовое 
движение ядер молекулярной системы на одной или нескольких связанных 
поверхностях потенциальной энергии. По своей природе, MCTDH является 
приближенным методом, однако он может дать такую же точность, как любой 
другой конкурирующий метод, но его вычислительная эффективность 
ухудшается с увеличением точности. 

NEWTON-X – программный пакет общего назначения для молекулярной 
динамики возбужденных состояний, включающий неадиабатические методы 
(Tully's surface hopping). Модульная структура пакета позволяет легко 
использовать его вместе с другими пакетами квантовой химии, которые 
используют энергетические градиенты и неадиабатические связанные векторы. 
В текущей версии NEWTON-X рассчитывает динамику, используя пакеты 
COLUMBUS и TURBOMOLE. 

TURBOMOLE – программный пакет для ab initio расчетов электронных 
структур. Отличительными особенностями пакета являются: полупрямые 
алгоритмы с настраиваемыми требованиями по использованию памяти и 
дискового пространства, полное использование точечных групп, эффективные 
интегральные вычисления, стабильные и точные решетки для численного 
интегрирования. Turbomole является коммерческим пакетом, и доступен только 
через самостоятельную виртуальную организацию. 

Venus – расчет сечений и коэффициентов скорости элементарных 
химических реакций с помощью моделирования столкновений атомов и молекул, 
начальные состояния которых генерируются методом Монте-Карло. От 
реагентов до продукта реакции для каждого столкновения решаются уравнения 
Гамильтона, определяющие движение атомов. 



ВІСНИК СХІДНОУКРАЇНСЬКОГО НАЦІОНАЛЬНОГО УНІВЕРСИТЕТУ 
імені Володимира Даля ғ 2[173], 2012 

282 

WIEN2k – программный пакет для расчетов электронных структур в 
твердом веществе, использующий теорию функционала плотности (DFT). 
Основан на методе (линеаризованных) присоединенных плоских волн полного 
потенциала ((L)APW) + локальных орбиталей (lo), что является одной из 
наиболее точных схем для расчетов зонных структур. В DFT может быть 
использована локальная аппроксимация (спиновой) плотности (LDA) или 
улучшенная версия генерализованной аппроксимации градиента (GGA). Пакет 
WIEN2k использует полностью электронную схему, включая релятивистские 
эффекты и имеет много достоинств. Грид-порт пакета включает прототип 
последовательности операций для работы в гриде. Пакет разрешено 
использовать только обладателям действительной лицензии WIEN2k. 

При решении данных задач широко применяются грид-вычисления. 
Например, известен грид-интерфейс CHARON. Грид-вычисления (англ. grid — 
решѐтка, сеть) — это форма распределѐнных вычислений, в которой 
«виртуальный суперкомпьютер» представлен в виде кластеров соединѐнных с 
помощью сети, слабосвязанных, гетерогенных компьютеров, работающих 
вместе для выполнения огромного количества заданий (операций, работ). Грид 
(Information Power Grid) с точки зрения сетевой организации представляет собой 
согласованную, открытую и стандартизованную среду, которая обеспечивает 
гибкое, безопасное, скоординированное разделение вычислительных ресурсов и 
ресурсов хранения информации, которые являются частью этой среды, в рамках 
одной виртуальной организации [5]. 

Например, сегодня НАСА не только проектирует и испытывает на 
компьютерных стендах в ходе вычислительных экспериментов новую технику, но 
и создает для своих нужд с помощью вычислительной химии новые 
молекулярные соединения и материалы, программируя их свойства в требуемых 
диапазонах (рис. 1а) [6]. 

Как сообщается в статье [7] система, построенная на базе алгоритмов 
искусственного интеллекта, может стать абсолютным химическим инструментом. 
Программное обеспечение способно быстро предсказать свойства молекул, 
исходя из их теоретических структур. Очевидно, что это могло бы содействовать 
химикам в компьютерном «конструировании» молекул (рис. 1б). 

 

   
а      б 

Рис. 1. Высокоточная визуализация молекулярного соединения, полученная на 
суперкомпьютере [6] – а. Природные ингибиторы протеин-протеиного взаимодействия; 

моделирование, изучение механизма ингибирования (иллюстрация Thorsten Berg / 
Bioorganic & Medical Chemistry Letters) [7] - б 
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Основной преградой для широкого использования компьютерного 
дизайна в химии является уравнение Шрѐдингера. В теории его решение могло 
бы дать численное распределение значений вероятностей нахождения 
электронов и атомов, что в свою очередь привело бы к установлению основных 
химических и физических свойств. К сожалению, сложность решения уравнения 
возрастает так быстро, что точное решение существует только для самых 
простых систем — классического атома водорода (один протон, один электрон) и 
молекулы водорода (два протона, два электрона). Это исключает возможность 
точного предсказания свойств больших молекул. Учѐные из Аргоннской 
национальной лаборатории (США) обошли уравнение Шрѐдингера, обратившись 
к теории вычислительных машин и систем. Учѐные постарались 
сфокусироваться на самом основном свойстве молекул — энергии атомизации, 
составив базу данных по 7165 молекулам с известными структурами и 
энергиями атомизации. Компьютеру позволили использовать только 1000 из них 
для идентификации структурных особенностей, на основании которых можно 
было бы предсказать энергии атомизации. Когда затем исследователи 
протестировали получившийся алгоритм на оставшихся 6165 молекулах, 
оказалось, что компьютер смог предсказать энергии атомизации с точностью до 
1% от уже известного значения [7]. 

Дальнейшее развитие компьютерных технологий позволяет проводить 
моделирование микроструктуры на разных уровнях иерархии, учитывать 
влияние легирующих элементов на прочностные и физико-механические 
свойства как материала, так и детали и самой конструкции, учитывать влияние 
различных сред (например, водородсодержащих) [8 - 11]. 

Выводы. Вычислительная химия и материаловедение будут 
развиваться, параллельно с таким направлением как информационные 
технологии и т.д. Повысить эффективность расчета свойств новых материалов 
можно благодаря грид-вычислениям. Использование перечисленных выше 
возможностей должно существенным образом способсвовать повышению 
экологической безопасности окружающей среди, так как целенаправленное 
создание материалов с заранее заданными свойствами позволит экономить 
природные ресурсы.   
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