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Акцентируется внимание на более широком, чем общепринятое, понимании термина «молекулярное моделирование», на основных задачах, возникающих в этой научной области.

Рассматриваются фундаментальные проблемы, связанные с закономерностями, проявляющимися при изучении процессов, протекающих в молекулярном мире (превращения молекул), в биосфере (в том числе, определяющих как явление жизни, так и саму возможность возникновения этого феномена) и при решении технических задач (разработка нанотехнологий, создание наномашин). В частности, на базе первых принципов с позиций теории молекулярных превращений проанализирован большой спектр специфических свойств молекулярных объектов и найдены аналогии в поведении молекул и объектов на более высоких стадиях организации материи вплоть до биосферы.

Обращается внимание на общность задач, возникающих при решении этих проблем, ключевую роль молекулярных процессов как основы широкого спектра наблюдаемых явлений.

Анализируются принципы и возможность физического описания таких процессов. Показывается, что разработанная теория и развитые методы расчета молекулярных превращений позволяют описывать очень широкий круг фундаментальных процессов молекулярного и биологического мира, анализировать их, проводить модельные расчеты, максимально приближенные к реальным объектам, и решать задачи, возникающие при проектировании и построении наномолекулярных устройств.







