生物，化学与材料科学中界面问题的多尺度建模与模拟

在生命科学，化学科学或者材料科学中的许多应用中，都会自然的出现界面问题。如细胞在化学，温度，电磁场等的梯度场作用下的运动(cell motility)，可以处理为细胞膜的界面运动；水，油和表面活性剂构成的乳化或者微乳化(microemulsion)，可以处理为水油界面的演化问题；在晶体材料中，晶粒边界或者位错线的运动，也可以在连续化后，简化为相应曲面或者曲线的界面运动。

界面运动经常可以建模为体能量(bulk energy)和界面能量(surface energy)的竞争。其数学建模和模型的数学性质在数学上引起了很多研究，如相应的Ginzburg-Laudau模型，Allen-Cahn方程和Cahn-Hilliard方程，以及更一般的反应-扩散模型和界面动力学方程(interface dynamics)的研究。

在以上这些问题中，界面的运动与分子尺度的物理模型是耦合的，因此亟需用多尺度模型来描述这些现象，建立分子尺度上的物理模型和信息与宏观界面运动之间的关联。利用Monte Carlo，分子动力学，分子力学等手段模拟分子尺度的物理现象，并且与宏观的微分方程，变分等数学模型相耦合，以期获得物理现象更精准的预测。
