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Ïðîãðàììà KelbgLIP [1] ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð òðåõ ïîäïðî-
ãðàìì, íåîáõîäèìûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âîäîðîäíîé ïëàçìû ñ èíòå-
ãðàëàìè ïî òðàåêòîðèÿì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî èëè ìîëåêóëÿðíîé äè-
íàìèêè. Îíà ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü êóëîíîâñêóþ ìàòðèöó ïëîòíîñòè,
ïñåâäîïîòåíöèàë Êåëüáãà, à òàêæå ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ è äåéñòâèå
ñ ó÷åòîì êóëîíîâñêîãî äàëüíîäåéñòâèÿ. Ýòî äàëüíîäåéñòâèå ó÷èòûâà-
åòñÿ ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Áëîõà äëÿ óñðåäíåííîãî ïî óãëàì
ïîòåíöèàëà Ýâàëüäà [2,3].

Ïñåâäîïîòåíöèàë Êåëüáãà äëÿ êâàçèêëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè áûë òàêæå ñêîððåêòèðîâàí íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ñ ïîìî-
ùüþ óëó÷øåííîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà Êåëüáãà [4]. Ýòî óëó÷øåíèå ïîç-
âîëÿåò ìîäåëèðîâàòü íåâûðîæäåííóþ âîäîðîäíóþ ïëàçìó â øèðîêîì
äèàïàçîíå òåìïåðàòóð.

Èòîãî, KelbgLIP ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü äèàãîíàëüíûå è íåäèà-
ãîíàëüíûå ýëåìåíòû ìàòðèöû ïëîòíîñòè, à òàêæå ñâÿçàííûå ñ íèìè
ïñåâäîïîòåíöèàëû, êîòîðûå îñòàþòñÿ êîíå÷íûìè íà ìàëûõ ðàññòîÿíè-
ÿõ, ïðåäîòâðàùàÿ êîëëàïñ ñèñòåìû. Ýòî äåëàåò âîçìîæíûì èñïîëüçî-
âàíèå ïðîãðàììû êàê â êëàññè÷åñêèõ ìåòîäàõ ìîäåëèðîâàíèÿ, òàêèõ
êàê ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, òàê è â êâàíòîâûõ ìåòîäàõ, íàïðèìåð,
ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ èíòåãðàëàìè ïî òðàåêòîðèÿì, â òîì ÷èñëå ñ
ó÷åòîì îáìåííûõ ýôôåêòîâ äëÿ ôåðìèîíîâ. Ïðîãðàììà ïîääåðæèâàåò
àòîìíûå åäèíèöû èçìåðåíèÿ.

Äàííàÿ ðàáîòà áûëà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ôîíäà ðàçâèòèÿ òåîðå-
òè÷åñêîé ôèçèêè è ìàòåìàòèêè ¾ÁÀÇÈÑ¿ (ãðàíò � 23-1-5-119-1).
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