Использование метода Монте-Карло для расчета ряда изомеров некоторых квантовых систем
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При изучении физико-химических процессов, происходящих в человеческом организме, важно знание о физических свойствах нейромедиаторов, которые представляют из себя квантовые системы – молекулы. Их свойства напрямую зависят от внутреннего строения, которое описывается уравнением Шредингера. Из-за большой размерности, решение такого уравнения не может быть получено конструктивно [1]. Существуют разные подходы, позволяющие преодолеть указанную неконструктивность. Отметим группу вариационных методов и подходов, начиная с классического метода самосогласованного поля Хартри-Фока [2] и последующие вариации и модернизации типа метода функционала плотности [3].
В настоящей работе излагается и применяется иной метод [4,5,6], позволяющий решать уравнение Шредингера для расчёта строения молекул любой сложности. Предлагаемый численный метод является эффективным и экономичным с точки зрения вычислений и может быть отнесен к пересечению конечно-разностных и Монте-Карло методов. Кроме того, алгоритм численного решения может быть легко распараллелен.
Метод был успешно применён к расчёту строения молекул некоторых нейромедиаторов, а именно: глицин (рис.1), дофамин. Был также получен ряд их энергетических изомеров.
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Рис 1. Пример результата расчетов одного из возможных изомеров молекулы глицина (C2H5NO2)
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