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摘要  综述了分子动力学模拟技术的发展，介绍了分子动力学的基本原理、有关的有限差分技术、势函数的发
展、初始条件和边界条件的选取、平衡态系综及其调控、感兴趣量的提取、分子动力学的特别用途以及与其他计
算方法的结合. 最后还指出了分子动力学模拟方法本身进一步研究的方向. 
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