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Àêòóàëüíîñòü òåìû. Ìåòîä äèíàìèêè ÷àñòèö � îäèí èç øèðîêî èñïîëü-

çóåìûõ ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Áóäó÷è ïðèíöèïèàëüíî äèñêðåòíûì, îí

èìååò ðÿä ïðåèìóùåñòâ, ïðîÿâëÿþùèõñÿ ïðè îïèñàíèè ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ íàðóøå-

íèåì êîíòèíóàëüíîñòè ìàòåðèàëà. ßâëÿÿñü òèïè÷íûì ìåòîäîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëè-

ðîâàíèÿ, ìåòîä äèíàìèêè ÷àñòèö ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü êà÷åñòâåííî íîâûå ðåçóëüòàòû çà

ñ÷åò íàðàùèâàíèÿ êîëè÷åñòâåííîé ñëîæíîñòè êîìïüþòåðíîé ìîäåëè. Îäíèì èç íàèáîëåå

ñóùåñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé, íàêëàäûâàåìûõ íà ïðèìåíèìîñòü ìåòîäà, äî ñèõ ïîð îñòà-

åòñÿ îãðàíè÷åííîñòü âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Îñîáåííî ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ ïðè íàëè÷èè

äàëüíîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, òàêèõ êàê ãðàâèòàöèîííûé ïîòåíöèàë.

Ãðàâèòàöèîííîå âëèÿíèå òåëà, íàõîäÿùåãîñÿ äàæå íà ñèëüíîì óäàëåíèè, ìîæåò áûòü

ñóùåñòâåííî áîëüøå âëèÿíèÿ òåë, íàõîäÿùèõñÿ â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè. Ïðè ÷èñëåí-

íîì ìîäåëèðîâàíèè ýòî âûçûâàåò íåîáõîäèìîñòü ðàñ÷åòà ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ ÷àñòèö

ñî âñåìè, ÷òî ïðèâîäèò ê àñèìïòîòè÷åñêîé ñëîæíîñòè àëãîðèòìà ðàñ÷åòà ñèë O(N2) îò-

íîñèòåëüíî ÷èñëà ÷àñòèö íà êàæäîì øàãå èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ. Îäíàêî

ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ìåòîäû ïðèáëèæåííîãî ðàñ÷åòà, ïîçâîëÿþùèå äîñòè÷ü ñëîæíîñòè

O(N). Íåêîòîðûå èç òàêèõ àëãîðèòìîâ ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ðàñ÷åòîâ áåññòîëêíîâèòåëü-

íîé äèíàìèêè ÷àñòèö ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî ãðàâèòàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Äðóãèå

ãðóïïû ìåòîäîâ áîëåå óíèâåðñàëüíû è ïîçâîëÿþò ïðîâîäèòü ðàñ÷åò ñ íàëè÷èåì áëèçêî-

äåéñòâóþùåé è äàëüíîäåéñòâóþùåé êîìïîíåíò ïîòåíöèàëà è ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèå

÷àñòèö ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ. Îäíàêî âñå ïîäîáíûå ìåòîäû î÷åíü ÷óâñòâèòåëüíû ê ïðîñòðàí-

ñòâåííîìó ðàñïðåäåëåíèþ ÷àñòèö. Ïðè âûñîêîé êîíöåíòðàöèè ÷àñòèö â íåáîëüøîì îáúåìå

ðàñ÷åòíîé îáëàñòè ýôôåêòèâíîñòü àëãîðèòìà ìîæåò ñóùåñòâåííî ïîíèçèòüñÿ.

Äàííàÿ äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå è ðåàëèçàöèè àëãîðèòìîâ ðàñ-

÷åòà ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè ÷àñòèö, ïðèìåíèìûõ ïðè ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì

ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå. Ïîäîáíûå àëãîðèòìû íåîáõîäèìû, íàïðèìåð, âî

ìíîãèõ àñòðîôèçè÷åñêèõ çàäà÷àõ, ãäå ðàññìàòðèâàåòñÿ ôîðìèðîâàíèå äîñòàòî÷íî ïëîò-

íûõ ñêîïëåíèé ÷àñòèö. Êðîìå òîãî, îíè ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ â

ëþáûõ äðóãèõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö íå îäíîðîäíî. Àëãîðèòìû ðåàëèçî-

âàíû â âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ðàñ÷åòîâ ñ ïðèìåíåíèåì êàê áëèçêîäåéñòâóþùèõ,

òàê è äàëüíîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ. Äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ âîçìîæíîñòåé ñîâðåìåííîé

êîìïüþòåðíîé òåõíèêè ðàçðàáîòàíû è ðåàëèçîâàíû ïàðàëëåëüíûå âåðñèè àëãîðèòìîâ.

Ïðàêòè÷åñêè ëþáîé ñîâðåìåííûé ïåðñîíàëüíûé êîìïüþòåð èìååò âíóòðè ñåáÿ íå îäíî, à

íåñêîëüêî âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð, ÷òî â åùå íåäàëåêîì ïðîøëîì áûëî ïðèâèëåãèåé ëèøü

ñóïåðêîìïüþòåðîâ. Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå àëãîðèòìîâ ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñ-
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ëåíèé ïðèîáðåòàåò àêòóàëüíîñòü ïðè ðàáîòå êàê ñ íàñòîëüíûìè ñèñòåìàìè, òàê è ñ êðóï-

íûìè âû÷èñëèòåëüíûìè êîìïëåêñàìè.

Ðàçðàáîòàííûå àëãîðèòìû, ðåàëèçîâàííûå â âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö, ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ äâóõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷, íà

ïðèìåðå êîòîðûõ ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ñ äàëüíîäåéñòâóþùèìè è áëèç-

êîäåéñòâóþùèìè ïîòåíöèàëàìè ñ ðàçëè÷íûì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðåäåëåíèåì ÷àñòèö.

Ïåðâàÿ çàäà÷à ñâÿçàíà ñ èññëåäîâàíèåì âëèÿíèÿ äåôåêòîâ ìàòåðèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà

íà òåïëîïðîâîäíîñòü. Òåïëîïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ ñ ìèêðîñòðóêòóðîé â íàñòî-

ÿùåå âðåìÿ ÿâëÿþòñÿ îáúåêòîì àêòèâíîãî èçó÷åíèÿ. Èññëåäîâàíèÿ â äàííîì íàïðàâëåíèè

íàõîäÿò øèðîêîå ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå â ñàìûõ ðàçíûõ îòðàñëÿõ ïðîìûøëåííîñòè,

òàêèõ êàê ñòðîèòåëüñòâî, ìåòàëëóðãèÿ, ýíåðãåòèêà è äð.

Ïîñëåäíÿÿ ÷àñòü ðàáîòû ïîñâÿùåíà çàäà÷å îá èññëåäîâàíèè ïðîöåññà ãðàâèòàöèîííî-

ãî êîëëàïñà ãàçîïûëåâîãî îáëàêà ñ ôîðìèðîâàíèåì êëàñòåðîâ � êîíäåíñèðîâàííûõ ñêîï-

ëåíèé ÷àñòèö. Ýòè èññëåäîâàíèÿ ñîïðÿæåíû ñ ðàáîòàìè â ðàìêàõ êðóïíîãî íàó÷íîãî ïðî-

åêòà ïî ðàçðàáîòêå àëüòåðíàòèâíîé ãèïîòåçû ôîðìèðîâàíèÿ ïëàíåòíîé ñèñòåìû Çåìëÿ-

Ëóíà. Îòìåòèì, ÷òî äî ñèõ ïîð â íàóêå íåò åäèíîãî ìíåíèÿ î ìåõàíèçìàõ ôîðìèðîâàíèÿ

äàííûõ ïëàíåò, ïîýòîìó èññëåäîâàíèÿ â äàííîì íàïðàâëåíèè àêòóàëüíû è ïðåäñòàâëÿþò

íàó÷íûé èíòåðåñ.

Ìåòîäèêà èññëåäîâàíèé. Ìåòîä ÷àñòèö çàêëþ÷àåòñÿ â ïðåäñòàâëåíèè

âåùåñòâà â âèäå ñîâîêóïíîñòè âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê (èëè òâåðäûõ

òåë), ïîâåäåíèå êîòîðûõ îïèñûâàåòñÿ çàêîíàìè êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè. Ñóùåñòâóþò òàê-

æå è êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå îáîáùåíèÿ ìåòîäà, îäíàêî îíè íå ðàññìàòðèâàþòñÿ â ðàìêàõ

äàííîé ðàáîòû. Ñ âû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ìåòîä ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàñ÷åò òðà-

åêòîðèé äâèæåíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé ÷àñòèö. ×èñëåííîå

èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ñïîñîáîì ðåøåíèÿ

äàííîé çàäà÷è. Íî äëÿ ðàñ÷åòà òðàåêòîðèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö íåîáõîäèìî âû÷èñëÿòü äåé-

ñòâóþùèå â ñèñòåìå ñèëû. Èõ ïðÿìîå âû÷èñëåíèå ïðèâîäèò ê àñèìïòîòè÷åñêîé ñëîæíîñòè

O(N2) îòíîñèòåëüíî ÷èñëà ÷àñòèö íà êàæäîì øàãå èíòåãðèðîâàíèÿ. Äëÿ ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè (ÌÄ) ýòà ïðîáëåìà ðåøàåòñÿ äîâîëüíî ïðîñòî ïóòåì îáðåçàíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî

ïîòåíöèàëà. Îäíàêî ïðè íàëè÷èè äàëüíîäåéñòâóþùèõ ñèëîâûõ ôàêòîðîâ, òàêèõ êàê ãðà-

âèòàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå, ïðèõîäèòñÿ èñïîëüçîâàòü àëãîðèòìû ïðèáëèæåííîãî ðàñ÷å-

òà ñèë.

Îãðàíè÷åíèå ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö âî ìíîãîì ñâÿçàíî ñ êîíå÷íîñòüþ

âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Ïðèìåíåíèå ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì ïîç-
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âîëÿåò ñóùåñòâåííî ðàçäâèíóòü ýòè ãðàíèöû. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ðàäèóñà îáðåçàíèÿ â

ÌÄ äîñòèãàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè ïîëíîå ðàñïàðàëëåëèâàíèå âû÷èñëåíèé. Ïðè íàëè÷èè äàëü-

íîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ ââèäó ñëîæíîñòè àëãîðèòìîâ ðàñ÷åòà ñèë è áîëüøîãî îáúåìà

ïåðåñûëàåìûõ äàííûõ äîáèòüñÿ ïîäîáíîé ýôôåêòèâíîñòè óæå íå óäàåòñÿ, îäíàêî è â ýòîì

ñëó÷àå öåëåñîîáðàçíî ïðèìåíåíèå ìíîãîïðîöåññîðíûõ êîìïëåêñîâ.

Öåëü ðàáîòû. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà è ðàçâèòèå àëãî-

ðèòìîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè ÷àñòèö, ñïîñîáíûõ ýôôåêòèâíî ïðè-

ìåíÿòüñÿ ïðè ðàçëè÷íîì, â òîì ÷èñëå ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì, ïðîñòðàíñòâåííîì ðàñ-

ïðåäåëåíèè ÷àñòèö, ñ èñïîëüçîâàíèåì äàëüíîäåéñòâóþùèõ è áëèçêîäåéñòâóþùèõ ïîòåí-

öèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ðàçëè÷íîé ïðèðîäû; à òàêæå â ðåàëèçàöèè äàííûõ àëãîðèòìîâ â

âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ðàñ÷åòîâ íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ

è äåìîíñòðàöèè ðàáîòû ïðîãðàìì íà ïðèìåðå ðåøåíèÿ êîíêðåòíûõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷.

Íàó÷íóþ íîâèçíó ñîñòàâëÿþò ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû ðàáîòû, âûíîñè-

ìûå íà çàùèòó.

1. Ðàçðàáîòàíà è ðåàëèçîâàíà ìîäèôèêàöèÿ àëãîðèòìà Áàðíñà-Õàòà äëÿ ó÷åòà äàëü-

íîäåéñòâóþùèõ è áëèçêîäåéñòâóþùèõ ñèë ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìåòîäîì äèíàìèêè

÷àñòèö. Ïðåèìóùåñòâîì äàííîé ìîäèôèêàöèè ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâà-

íèÿ ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì äàëüíî-

äåéñòâóþùåãî ïîòåíöèàëà, ïðè ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â

ïðîñòðàíñòâå. À èìåííî, àëãîðèòì ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ýôôåêòèâíûå âû÷èñëåíèÿ â

ñëó÷àå, êîãäà äî 30% ìàññû ñèñòåìû ñîñðåäîòî÷åíî â êîíäåíñèðîâàííûõ êëàñòåðàõ,

çàíèìàþùèõ îáúåì ìåíåå 0.01% ðàñ÷åòíîé îáëàñòè.

2. Ðàçðàáîòàíà è ðåàëèçîâàíà âåðñèÿ àëãîðèòìà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì

ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì. Àëãîðèòì îáåñïå÷èâàåò âûñîêóþ ðàâ-

íîìåðíîñòü ïðîöåññîðíîé çàãðóçêè ïðè êîíöåíòðàöèè ñóùåñòâåííîé äîëè ìàòåðèàëà

â ìàëûõ îáëàñòÿõ ðàñ÷åòíîãî ïðîñòðàíñòâà. Êîìïëåêñ ïðîãðàìì ìîæåò ïðèìåíÿòü-

ñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðîöåññîâ ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö ñ èñïîëüçîâà-

íèåì äàëüíîäåéñòâóþùèõ è áëèçêîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷òî

ïîäòâåðæäàåòñÿ åãî óñïåøíûì ïðèìåíåíèåì äëÿ ðåøåíèÿ äâóõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷

èç ðàçíûõ îáëàñòåé ôèçèêè ñ íàëè÷èåì äàëüíîäåéñòâóþùèõ è áëèçêîäåéñòâóþùèõ

ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ðàçëè÷íîé ïðèðîäû.

3. Íà ïðèìåðå çàäà÷è îá èññëåäîâàíèè âëèÿíèÿ äåôåêòîâ íà òåïëîïðîâîäíîñòü êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ïðîãðàìì äëÿ ìîëå-
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êóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ áëèçêîäåéñòâóþùèì ïîòåíöèàëîì âçàèìî-

äåéñòâèÿ. Â õîäå ðåøåíèÿ çàäà÷è ïî ðåçóëüòàòàì êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî-

ëó÷åíà ýìïèðè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè êðèñòàë-

ëè÷åñêîé ñòðóêòóðû îò ïëîòíîñòè äåôåêòîâ, ñîãëàñóþùàÿñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè.

4. Íà ïðèìåðå çàäà÷è îá èçó÷åíèè ãðàâèòàöèîííîãî êîëëàïñà ãàçîïûëåâîãî îáëàêà ñ

ïîñëåäóþùèì ôîðìèðîâàíèåì êîíäåíñèðîâàííûõ òåë ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ìîäå-

ëèðîâàíèÿ ñèñòåì ñ äàëüíîäåéñòâóþùèì ãðàâèòàöèîííûì ïîòåíöèàëîì ïðè ñóùå-

ñòâåííî íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå. Ïðîâåäåíû ðàáîòû ïî

ðàçâèòèþ ìîäåëè ãàçîïûëåâîãî äèñêà, ïðåäñòàâëåííîé â ðàáîòàõ Ý.Ì. Ãàëèìîâà è

ñîàâòîðîâ. Ïðîèçâåäåí ïåðåõîä ê òðåõìåðíîé ìîäåëè. Íàéäåíà îáëàñòü íà÷àëüíûõ

ïàðàìåòðîâ, â êîòîðîé íàèáîëåå âåðîÿòíî ôîðìèðîâàíèå äâîéíîé ñèñòåìû ïëàíåò.

Èññëåäîâàíî âëèÿíèå óãëîâîé è õàîòè÷åñêîé êîìïîíåíò ñêîðîñòåé íà ýâîëþöèþ ãà-

çîïûëåâîãî äèñêà.

Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Äîñòîâåðíîñòü ðå-

çóëüòàòîâ äîñòèãàåòñÿ èñïîëüçîâàíèåì àïðîáèðîâàííûõ ôèçè÷åñêèõ ìîäåëåé; ïðèìåíåíè-

åì ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ è âû÷èñëèòåëüíûõ ñðåäñòâ è èçâåñòíûõ ìåòîäèê ìîäåëèðîâàíèÿ;

èñïîëüçîâàíèåì òåñòîâûõ ìîäåëåé ïðè âû÷èñëåíèÿõ, äîïóñêàþùèõ òî÷íîå àíàëèòè÷åñêîå

ðåøåíèå; ñðàâíåíèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðåçóëüòàòàìè íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû. Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðà-

áîòû îïðåäåëÿåòñÿ âîçìîæíîñòüþ ýôôåêòèâíîãî ïðèìåíåíèÿ ðàçðàáîòàííûõ âû÷èñëè-

òåëüíûõ ìåòîäîâ ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ìåõàíèêè è ôèçèêè.

Àëãîðèòìû ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëåíèé, ðåàëèçîâàííûå â âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì,

ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â êîíäåíñèðîâàííîì

âåùåñòâå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëåé âûñîêîé êîëè÷åñòâåííîé ñëîæíîñòè, ÷òî ïîäòâåðæäà-

åòñÿ èõ óñïåøíûì ïðèìåíåíèåì äëÿ ðåøåíèÿ äâóõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Ðåçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü íà ñåìèíàðàõ êà-

ôåäðû �Òåîðåòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà� ÑÏáÃÏÓ, Èíñòèòóòà ïðîáëåì ìàøèíîâåäåíèÿ ÐÀÍ (Ñàíêò-

Ïåòåðáóðã), Èíñòèòóòà Ãåîõèìèè è Àíàëèòè÷åñêîé Õèìèè èì. Âåðíàäñêîãî Â.È. ÐÀÍ

(Ìîñêâà), à òàêæå íà âñåðîññèéñêèõ è ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ �Àêòóàëüíûå ïðî-

áëåìû ìåõàíèêè� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2005, 2006, 2008, 2010), �Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëè-

ðîâàíèå â ìåõàíèêå äåôîðìèðóåìûõ òåë è êîíñòðóêöèé. Ìåòîäû ãðàíè÷íûõ è êîíå÷-

íûõ ýëåìåíòîâ (BEM&FEM)� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2006, 2007), II Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-
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êîíôåðåíöèÿ �Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè è ìåõàíèêè�, ïîñâÿùåííàÿ

ïàìÿòè àêàäåìèêà À.Ô. Ñèäîðîâà (Àáðàó-Äþðñî, 2004), Âñåðîññèéñêèé ñúåçä ïî òåîðåòè-

÷åñêîé è ïðèêëàäíîé ìåõàíèêå (Íèæíèé Íîâãîðîä, 2006).

Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 5 íàó÷íûõ ðàáîò. Ñïèñîê

ïóáëèêàöèé ïðèâåäåí â êîíöå àâòîðåôåðàòà.

Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû. Ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, òðåõ ãëàâ è

çàêëþ÷åíèÿ. Ðàáîòà ñîäåðæèò 137 ñòðàíèö, â òîì ÷èñëå 39 ðèñóíêîâ, 3 òàáëèöû, ñïèñîê

ëèòåðàòóðû ñîäåðæèò 189 íàèìåíîâàíèé.

Âî ââåäåíèè äàíà îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû, îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü

ðàçðàáîòêè àëãîðèòìîâ ðàñ÷åòà ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè ÷àñòèö, îïèñàíà ìåòîäèêà

èññëåäîâàíèé. Êðàòêî ïåðå÷èñëÿþòñÿ ïðåèìóùåñòâà ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö, à òàêæå

îáñóæäàþòñÿ âîïðîñû, ñâÿçàííûå ñ îãðàíè÷åííîñòüþ åãî ïðèìåíåíèÿ èç-çà êîíå÷íîñòè

âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Â ÷àñòíîñòè, óêàçûâàåòñÿ, ÷òî ïðè íàëè÷èè äàëüíîäåéñòâóþ-

ùèõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðÿìîé ðàñ÷åò ñèë ïðè ìîäåëèðîâàíèè

ïðèâîäèò ê àñèìïòîòè÷åñêîé ñëîæíîñòè O(N2), ãäå N � ÷èñëî ÷àñòèö, íà êàæäîì øàãå èí-

òåãðèðîâàíèÿ. Îäíàêî ñóùåñòâóþò ýôôåêòèâíûå àëãîðèòìû ïðèáëèæåííîãî ðàñ÷åòà ñèë,

ïîçâîëÿþùèå ñóùåñòâåííî ïîâûñèòü ñêîðîñòü âû÷èñëåíèé è äîáèòüñÿ ëèíåéíîé àñèìïòî-

òè÷åñêîé ñëîæíîñòè âû÷èñëåíèé.

Âî ïðåäñòàâëåí ïðîâåäåí îáçîð ëèòåðàòóðû, â êîòîðîì äàíà êðàòêàÿ èñòîðèÿ ðàç-

âèòèÿ ìåòîäà äèíàìèêè ÷àñòèö ïðèìåíèòåëüíî ê îïèñàíèþ ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â êîí-

äåíñèðîâàííîì âåùåñòâå, à òàêæå èñòîðèÿ ðàçâèòèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ âû÷èñëèòåëüíûõ

àëãîðèòìîâ. Ïðèâåäåí ðÿä ðàáîò, â êîòîðûõ ðàçðàáàòûâàþòñÿ è èññëåäóþòñÿ àëãîðèòìû

ðàñ÷åòîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö. Íà îñíîâàíèè ýòèõ ëèòåðàòóðíûõ

äàííûõ äåëàåòñÿ âûâîä î òîì, ÷òî íàèáîëåå ïîäõîäÿùèìè äëÿ ðàñ÷åòà ñòîëêíîâèòåëüíîé

äèíàìèêè ÷àñòèö ïðè íàëè÷èè äàëüíîäåéñòâóþùèõ ñèë ÿâëÿþòñÿ èåðàðõè÷åñêèå ìåòîäû

âû÷èñëåíèé è, â ÷àñòíîñòè, àëãîðèòì Áàðíñà-Õàòà. Âìåñòå ñ òåì, îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ýô-

ôåêòèâíîñòü ïîäîáíûõ àëãîðèòìîâ ñèëüíî çàâèñèò îò îäíîðîäíîñòè ïðîñòðàíñòâåííîãî

ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö.

Ðàáîòîñïîñîáíîñòü ïðåäëîæåííûõ àëãîðèòìîâ â äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ïî-

êàçûâàåòñÿ íà ïðèìåðå ðåøåíèÿ äâóõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷. Â ñâÿçè ñ ýòèì âî ââåäåíèè

ïðîâåäåí êðàòêèé àíàëèç ëèòåðàòóðû â ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðåäìåòíûõ îáëàñòÿõ íàóêè. À

èìåííî, äàí îáçîð ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ èññëåäîâàíèþ òåïëîïðîâîäíîñòè â êðèñòàëëàõ ñ

äåôåêòàìè, à òàêæå ðàáîò, êàñàþùèõñÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè ãðàâèòèðóþùèõ ñèñòåì

è ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ýâîëþöèåé Ñîëíå÷íîé ñèñòåìû. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïðèâåäåííûå

5



ëèòåðàòóðíûå äàííûå ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä îá àêòóàëüíîñòè èññëåäîâàíèé â ýòèõ íà-

ïðàâëåíèÿõ.

Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà àëãîðèòìè÷åñêèì àñïåêòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòî-

äîì äèíàìèêè ÷àñòèö ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíîãîïðîöåññîðíûõ ñèñòåì. Ñ âû÷èñëèòåëüíîé

òî÷êè çðåíèÿ ìåòîä ñâîäèòñÿ ê èíòåãðèðîâàíèþ ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé

äâèæåíèÿ ÷àñòèö. Îñíîâíûå âû÷èñëèòåëüíûå ðåñóðñû ïðè ýòîì çàòðà÷èâàþòñÿ íà ðàñ÷åò

ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ. Â äàííîé ãëàâå àíàëèçèðóþòñÿ ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ðàñ÷åòà ñèë

äëÿ ñëó÷àÿ áëèçêîäåéñòâóþùèõ è äàëüíîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ; à òàêæå ïðåäëàãà-

åòñÿ ìîäèôèöèðîâàííûé àëãîðèòì ðàñ÷åòà, îñíîâàííûé íà êëàññè÷åñêîì ìåòîäå Áàðíñà-

Õàòà. Îñîáåííîñòüþ àëãîðèòìà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü åãî ýôôåêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ

ïðè ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå, êîãäà äî 30% ìàññû

ñèñòåìû ñîñðåäîòî÷åíî â ìåíåå 0.01% îò îáúåìà ðàñ÷åòíîé îáëàñòè.

Ãëàâà ñîñòîèò èç ÷åòûðåõ ïàðàãðàôîâ. Ïåðâûé ïàðàãðàô ââîäíûé. Â íåì óêàçû-

âàåòñÿ íà íåîáõîäèìîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ýôôåêòèâíûõ àëãîðèòìîâ ðàñ÷åòà ñèë ïðè ìîäå-

ëèðîâàíèè, à òàêæå ãîâîðèòñÿ î ïðåèìóùåñòâàõ ïðèìåíåíèÿ ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñ-

ëèòåëüíûõ ñèñòåì.

Â ïàðàãðàôå 1.2 îïèñûâàþòñÿ àëãîðèòìû, ïðèìåíÿþùèåñÿ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñ

èñïîëüçîâàíèåì áëèçêîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ. Îíè îñíîâàíû íà èñ-

ïîëüçîâàíèè ðàäèóñà îáðåçàíèÿ è äåëåíèè ïðîñòðàíñòâà íà ÿ÷åéêè äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñïèñ-

êîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ðàñ÷åòàõ. Óêàçûâàåòñÿ, ÷òî ýòè àëãîðèòìû ïîçâîëÿþò äîñòè÷ü

ñëîæíîñòè O(N) íà êàæäîì øàãå èíòåãðèðîâàíèÿ. Ïðîâîäèòñÿ àíàëîãèÿ ñ èåðàðõè÷åñêè-

ìè ìåòîäàìè, ðàññìàòðèâàåìûìè â ïàðàãðàôå 1.3. Êðîìå òîãî, ðàññìàòðèâàþòñÿ âîïðîñû,

ñâÿçàííûå ñ ðàñ÷åòàìè íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ, ãäå òàêæå ÿâíî

ïðîñëåæèâàåòñÿ àíàëîãèÿ ñ ðàñïàðàëëåëèâàíèåì èåðàðõè÷åñêèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ñèë.

Ïàðàãðàô 1.3 ïîñâÿùåí àëãîðèòìàì ó÷åòà äàëüíîäåéñòâóþùèõ ñèëîâûõ ôàêòîðîâ.

Â ïåðâûõ ðàçäåëàõ ïàðàãðàôà îáñóæäàåòñÿ ñïåöèôèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ñòîëêíîâèòåëüíîé

äèíàìèêè ÷àñòèö ïðè íàëè÷èè äàëüíîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðî-

âîäèòñÿ ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ñóùåñòâóþùèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà, â ÷àñòíîñòè ñåòî÷íûõ è

èåðàðõè÷åñêèõ àëãîðèòìîâ. Ñåòî÷íûå ìåòîäû îáëàäàþò áîëüøåé ýôôåêòèâíîñòüþ, íî â

êëàññè÷åñêîì âàðèàíòå íå ïîäõîäÿò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè. À

ìîäèôèêàöèè ñåòî÷íûõ ìåòîäîâ, íàïðàâëåííûå íà ó÷åò áëèçêîäåéñòâóþùèõ ñèë, ëèøàþò

èõ ãëàâíîãî ïðåèìóùåñòâà � ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ. Ìåæäó òåì, èìåííî íàëè÷èå áëèçêîäåé-

ñòâóþùåé êîìïîíåíòû â ïîòåíöèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå

äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäå.

6



Äëÿ ðàñ÷åòà ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè íàèáîëåå ïîäõîäÿùèìè ïðåäñòàâëÿþòñÿ

èåðàðõè÷åñêèå ìåòîäû. Ìåòîä Áàðíñà-Õàòà îñíîâàí íà ðàçëîæåíèè â ðÿä Òåéëîðà ïîòåíöè-

àëà ãðóïïû ÷àñòèö îòíîñèòåëüíî öåíòðà ìàññ è èåðàðõè÷åñêîé äåêîìïîçèöèè ïðîñòðàíñòâà

íà ÿ÷åéêè. Íåñêîëüêî ÷ëåíîâ ðÿäà ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü àïïðîêñèìàöèþ ïîòåíöèàëüíîãî

ïîëÿ ñîîòâåòñòâóþùåé ãðóïïû è èñïîëüçîâàòü åå äëÿ ïðèáëèæåííîãî âû÷èñëåíèÿ ñèëû,

äåéñòâóþùåé íà ïðîèçâîëüíî âçÿòóþ ÷àñòèöó, ÷òî ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü àñèìïòîòè÷åñêîé

ñëîæíîñòè àëãîðèòìà âû÷èñëåíèé O(NlogN), ãäå N � ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå. Îäíàêî

ìåòîä Áàðíñà-Õàòà ÷óâñòâèòåëåí ê îäíîðîäíîñòè ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÷à-

ñòèö, â ñâÿçè ñ ÷åì ïðè âûñîêîé êîíöåíòðàöèè ÷àñòèö â îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîì îáúåìå

ïðîñòðàíñòâà ïðîèçâîäèòåëüíîñòü ìåòîäà ñóùåñòâåííî óìåíüøàåòñÿ.

Â ðàçäåëå 1.3.4 äàííîãî ïàðàãðàôà ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ ìåòîä Áàðíñà-Õàòà, ïðè-

âîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû äðóãèõ èññëåäîâàòåëåé îòíîñèòåëüíî ïîãðåøíîñòè âû÷èñëåíèé â çàâè-

ñèìîñòè îò ðàñ÷åòíûõ ïàðàìåòðîâ ìåòîäà, òàêèõ êàê òèï êðèòåðèÿ äîïóñòèìîñòè ìóëüòè-

ïîëüíîé àïïðîêñèìàöèè èëè óãîë ðàñêðûòèÿ ÿ÷ååê. Â ðàçäåëå 1.3.5 îïèñàí ìîäèôèöèðî-

âàííûé ìåòîä Áàðíñà-Õàòà, ïîçâîëÿþùèé äîñòè÷ü ëó÷øåé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â ñëó÷àå

íåîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå. Îïðåäåëåíû ñëåäóþùèå êðèòåðèè,

âëèÿþùèå íà ñêîðîñòü âû÷èñëåíèé ïðè ðàñ÷åòå ñèë: 1) ñêîðîñòü ïîñòðîåíèÿ ñòðóêòóð

äàííûõ, 2) èñïîëüçóåìûé ðàçìåð ïàìÿòè, 3) ñêîðîñòü îáõîäà, 4) àäàïòèðîâàííîñòü ê íåîä-

íîðîäíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ÷àñòèö. Íà ýòîì îñíîâàíèè ñòðîèòñÿ ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ñî-

õðàíèòü îïòèìàëüíûé áàëàíñ ìåæäó ïðèâåäåííûìè ôàêòîðàìè.

Â ðàçäåëå 1.3.5 îïèñûâàåòñÿ ñòðóêòóðà äàííûõ � âîñüìåðè÷íîå äåðåâî ÿ÷ååê, ðàç-

âåðíóòîå â ëèíåéíûé ìàññèâ. Êîðåíü äåðåâà àññîöèèðóåòñÿ ñî âñåé ðàñ÷åòíîé îáëàñòüþ,

êîòîðàÿ ðåêóðñèâíî äåëèòñÿ íà âîñåìü ðàâíûõ ÷àñòåé. Óçëû äåðåâà � ÿ÷åéêè � ïðîíó-

ìåðîâàíû è îòñîðòèðîâàíû â ïàìÿòè òàêèì îáðàçîì, ÷òî ïîòîìêè îäíîãî óðîâíÿ ëþáîé

÷àñòèöû ëþáîãî óðîâíÿ õðàíÿòñÿ íåïðåðûâíî. Òàêàÿ íóìåðàöèÿ íà ïåðâûé âçãëÿä âû-

ãëÿäèò âåñüìà òðóäîåìêîé, íî íà ïðàêòèêå âû÷èñëåíèå íîìåðà ÿ÷åéêè ïðåâðàùàåòñÿ â

ïðîñòîé íàáîð áèòîâûõ îïåðàöèé. ×àñòèöû ñîðòèðóþòñÿ àíàëîãè÷íûì îáðàçîì. Ýòî ïîç-

âîëÿåò, íå äóáëèðóÿ íàáîð ÷àñòèö, çàäàòü èõ ñïèñîê â ÿ÷åéêàõ âñåõ óðîâíåé èåðàðõèè, ÷òî

ïîìîãàåò óñêîðèòü îáõîä äåðåâà.

Îáõîä äåðåâà îòëè÷àåòñÿ îò îáõîäà â êëàññè÷åñêîì àëãîðèòìå Áàðíñà-Õàòà. Çäåñü

ïðèìåíÿþòñÿ èäåè òàê íàçûâàåìîãî áûñòðîãî ìóëüòèïîëüíîãî ìåòîäà. Â ìåòîäå Áàðíñà-

Õàòà äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû ïðîèñõîäèò îáõîä äåðåâà, ïðè ýòîì ðåøåíèå î ðàñêðûòèè ÿ÷åéêè

ïðèíèìàåòñÿ ïðè ïîìîùè êðèòåðèÿ äîïóñòèìîñòè. Ìîæíî ïðåîáðàçîâàòü êðèòåðèé äîïó-

ñòèìîñòè òàê, ÷òîáû îí îïðåäåëÿë, âîçìîæíî ëè ðàñêðûòèå ÿ÷åéêè ïî êëàññè÷åñêîìó
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àëãîðèòìó ñðàçó äëÿ ãðóïïû ÷àñòèö. Ïîñëå ýòîãî ìíîãîêðàòíûé îáõîä äåðåâà ìîæåò áûòü

çàìåíåí îäíèì îáõîäîì, â õîäå êîòîðîãî ïðîèçâîäèòñÿ ðàñ÷åò ñðàçó âñåõ ñèë âçàèìîäåé-

ñòâèÿ â ñèñòåìå. Îáõîä íà÷èíàåòñÿ ñ ïàðû ÿ÷ååê �êîðåíü-êîðåíü�. Ïîñëå ïðèìåíåíèÿ êðè-

òåðèÿ äîïóñòèìîñòè ïðîèñõîäèò ëèáî ðàñ÷åò ñèë ÷åðåç ìóëüòèïîëüíóþ àïïðîêñèìàöèþ,

ëèáî ðàñêðûòèå íàèáîëüøåé èç ÿ÷ååê. ß÷åéêè, ñîäåðæàùèå ìàëîå ÷èñëî ÷àñòèö, íå ðàñ-

êðûâàþòñÿ. Èñïîëüçóåìàÿ ñòðóêòóðà äàííûõ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ñïèñîê ÷àñòèö ëþáîé

ÿ÷åéêè, èìåííî ýòî äàåò âîçìîæíîñòü ðåàëèçîâàòü ïîäîáíûé àëãîðèòì.

Â õîäå ìîäåëèðîâàíèÿ íåêîòîðûå ÷àñòèöû ìîãóò âûëåòàòü çà ïåðâîíà÷àëüíûå ãðàíè-

öû ðàñ÷åòíîé îáëàñòè. Óâåëè÷åíèå ðàñ÷åòíîé îáëàñòè íåãàòèâíî ñêàçûâàåòñÿ íà ïðîèçâî-

äèòåëüíîñòè, ïîýòîìó íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî âûëåòåâøèõ ÷àñòèö ìîæåò íå ó÷àñòâîâàòü â

ïîñòðîåíèè äåðåâà è ïðè ðàñ÷åòå ñèë îáðàáàòûâàòüñÿ ïî ñòàíäàðòíîìó àëãîðèòìó Áàðíñà-

Õàòà.

Â çàêëþ÷èòåëüíîé ÷àñòè ïàðàãðàôà 1.3 ðàññìàòðèâàþòñÿ àñïåêòû, ñâÿçàííûå ñ ÷èñ-

ëåííûì èíòåãðèðîâàíèåì óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö. Ïðèâîäÿòñÿ ôàêòîðû, âëèÿþùèå

íà âûáîð ÷èñëåííîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé � ñîõðàíåíèå ýíåð-

ãèè, êèíåòè÷åñêîãî ìîìåíòà è äðóãèõ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ âåëè÷èí äëÿ êîíêðåòíîé çàäà÷è,

îäíîêðàòíûé ðàñ÷åò ñèë íà êàæäîì øàãå. Ïðèâîäèòñÿ àëãîðèòì, ïîçâîëÿþùèé ïðîâîäèòü

èíòåãðèðîâàíèå ñ ïåðåìåííûì âðåìåííûì øàãîì.

Ïàðàãðàô 1.4 ïîñâÿùåí îïèñàíèþ ïàðàëëåëüíîé âåðñèè àëãîðèòìà, ïðèâåäåííîãî

â ïàðàãðàôå 1.3. Ïðèâîäÿòñÿ äâà îñíîâíûõ êðèòåðèÿ, âëèÿþùèõ íà ýôôåêòèâíîñòü ðàñ-

ïàðàëëåëèâàíèÿ � îáúåì ïåðåñûëàåìûõ äàííûõ è ðàâíîìåðíîñòü ïðîöåññîðíîé çàãðóçêè.

Îïèñûâàåòñÿ ðàçðàáîòàííûé èñõîäÿ èç ýòèõ êðèòåðèåâ àëãîðèòì ðàñïðåäåëåíèÿ íàãðóçêè,

îáåñïå÷èâàþùèé ýôôåêòèâíîñòü ïðè íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå.

Àëãîðèòì îñíîâàí íà ðàçäåëåíèè ðàñ÷åòíîé îáëàñòè ìåæäó ïðîöåññàìè. Äëÿ ýòîãî âûáèðà-

åòñÿ îïðåäåëåííûé óðîâåíü èåðàðõèè ÿ÷ååê. Çàòåì ïóñòûå ÿ÷åéêè è ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùèå

ìàëîå ÷èñëî ÷àñòèö, îáúåäèíÿþòñÿ â áîëåå êðóïíûå. Ïîñëå ýòîãî ïðîèñõîäèò ðàñïðåäå-

ëåíèå ÿ÷ååê ìåæäó ïðîöåññàìè. Ïðè ýòîì î÷åðåäíàÿ ÿ÷åéêà îòäàåòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî

ïðîöåññó, êîòîðûé óæå ñîäåðæèò ñìåæíóþ ñ äàííîé ÿ÷åéêó, ëèáî íàèìåíåå çàãðóæåííîìó

ïðîöåññó. Çàòåì ñìåæíûå ÿ÷åéêè, îòíîñÿùèåñÿ ê îäíîìó ïðîöåññó, âíîâü ïî âîçìîæíî-

ñòè îáúåäèíÿþòñÿ â áîëåå êðóïíûå. Äàííàÿ ïðîöåäóðà ïåðèîäè÷åñêè ïîâòîðÿåòñÿ â õîäå

ðàñ÷åòà ïî ìåðå òîãî, êàê èç-çà ïåðåìåùåíèÿ ÷àñòèö áàëàíñ ïðîöåññîðíîé çàãðóçêè íàðó-

øàåòñÿ.

Òàêæå â ïàðàãðàôå 1.4 îïèñûâàåòñÿ ïàðàëëåëüíàÿ ìîäèôèêàöèÿ íåïîñðåäñòâåííî

àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ ñèë. Îñíîâíîå îòëè÷èå çäåñü çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïðîöåññû
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äîëæíû ïåðåäàòü äðóã äðóãó íåîáõîäèìóþ èíôîðìàöèþ î ÷àñòèöàõ è êîýôôèöèåíòàõ

ìóëüòèïîëüíîãî ðàçëîæåíèÿ. Ýôôåêòèâíîñòü ýòîãî ïðîöåññà äîñòèãàåòñÿ, âî-ïåðâûõ, àë-

ãîðèòìîì ðàñïðåäåëåíèÿ ïðîöåññîðíîé çàãðóçêè, âî-âòîðûõ, ñîñòàâëåíèåì ïðåäâàðèòåëü-

íûõ ñïèñêîâ ðàññûëêè.

Àâòîð/ïðîåêò Ãîä Ïàðàìåòðû êîíôèãóðàöèè N ts, ñ P tp,ìêñ

Le-Zakharov 2009 ýëëèïñîèä (ìîäåëü ãàçîïûë. îáëàêà) 1M 70 1 70

Le-Zakharov 2009 ýëëèïñîèä (ìîäåëü ãàçîïûë. îáëàêà) 1M 1.37 64 88

Le-Zakharov 2009 ýëëèïñîèä (ìîäåëü ãàçîïûë. îáëàêà) 1M 0.98 128 125

Le-Zakharov 2009 ýëëèïñîèä (ìîäåëü ãàçîïûë. îáëàêà) 10M 6.7 256 172

Le-Zakharov 2009 ìîäåëü ãàçîïûë. îáëàêà, çàâåðø. ñòàäèÿ 1M 6.9 64 442

GRAPE-6 2004 2M 3 12 + 1 20

Anh & Lee 2008 ðàñïð. Ïëàììåðà 2.56M 20 32 250

Stock & Gharakhani, CPU 2008 êóá 500K 251.5 2 1006

Stock & Gharakhani, CPU+GPU 2008 êóá 500K 14.9 3 89

Li, Johnson & Krasny 2008 8 ñôåð 1M 345 1 345

Belleman, Be dorf & Zwart 2007 1M 733 1 733

Hamada & others, CPU 2009 ñôåðà 1M 635 1 635

Hamada & others, GPU 2009 ñôåðà 1M 7.94 1 8

Hamada & others, GPU 2009 ñôåðà 1M 0.13 128 17

Òàáëèöà 1: Ðåçóëüòàòû çàìåðîâ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè ìîäèôè-

öèðîâàííîãî àëãîðèòìà Áàðíñà-Õàòà â ñðàâíåíèè ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ èññëåäîâàòå-

ëåé. Çàìåðû â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû ïðîèçâîäèëèñü íà êîìïüþòåðå ÌÂÑ-100Ê â 2009

ãîäó. N � ÷èñëî ÷àñòèö, ts � âðåìÿ, çàòðà÷èâàåìîå íà îäèí øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, P �

÷èñëî âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð, tp = tsP
N

� ïðîöåññîðíîå âðåìÿ, çàòðà÷èâàåìîå íà ðàñ÷åò

ñèë äëÿ îäíîé ÷àñòèöû.

Òàêæå â ïàðàãðàôå 1.4 ïðèâåäåíû äàííûå î ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ðàçðàáîòàííûõ àë-

ãîðèòìîâ, ðåàëèçîâàííûõ â âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì äè-

íàìèêè ÷àñòèö (òàáë. 1). Ïîêàçàíî, ÷òî â äèàïàçîíå äî 106 ÷àñòèö íàáëþäàåòñÿ ïðåèìó-

ùåñòâåííî ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âû÷èñëåíèé îò ÷èñëà ÷àñòèö. Ýôôåêòèâíîñòü

ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ äëÿ êîíôèãóðàöèè èç 1 ìëí. ÷àñòèö íà 64 âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäðàõ äî-

ñòèãàåò 80%, ÷òî ÿâëÿåòñÿ õîðîøèì ïîêàçàòåëåì äëÿ ïîäîáíûõ àëãîðèòìîâ. Ìàêñèìàëü-

íàÿ êîíôèãóðàöèÿ, äëÿ êîòîðîé ïðîâîäèëèñü çàìåðû ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ñîñòàâëÿåò 107

÷àñòèö, ïðè ðàñ÷åòå íà 256 âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäðàõ 1 øàã èíòåãðèðîâàíèÿ çàíèìàåò îêî-

ëî 6.7 ñåêóíä. Çàìåðû ïðîâîäèëèñü íà êîìïüþòåðå ÌÂÑ-100Ê ÌÑÖ ÐÀÍ. Êðîìå òîãî, â

ïàðàãðàôå 1.4 ïðèâîäÿòñÿ äàííûå î ïðîèçâîäèòåëüíîñòè, îïóáëèêîâàííûå â ðÿäå ðàáîò,

ãäå â êà÷åñòâå àëãîðèòìà ðàñ÷åòà ñèë ïðèìåíÿþòñÿ èåðàðõè÷åñêèå ìåòîäû âû÷èñëåíèé

(òàáë. 1). Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïîëó÷åííàÿ â äàííîé ðàáîòå ðåàëèçàöèÿ ìîäèôèöèðîâàííî-
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ãî ìåòîäà Áàðíñà-Õàòà ïî ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïðåâîñõîäèò ìíîãèå ñîâðåìåííûå àíàëîãè,

óñòóïàÿ ëèøü ðåàëèçàöèÿì íà ñïåöèàëèçèðîâàííûõ àïïàðàòíî-ïðîãðàììíûõ êîìïëåêñàõ,

â òîì ÷èñëå ñ èñïîëüçîâàíèåì ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ.

Ïðè ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö ïðîèçâîäèòåëüíîñòü ñíèæà-

åòñÿ â 3 � 5 ðàç, ÷òî, îäíàêî, ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ýôôåêòèâíûå ðàñ÷åòû. Îòìåòèì, ÷òî â

ëèòåðàòóðå îáû÷íî íå ïðèâîäÿòñÿ äàííûå î ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ äëÿ íåîäíîðîäíîãî ðàñïðå-

äåëåíèÿ ÷àñòèö. Îäíàêî ÷óâñòâèòåëüíîñòü èåðàðõè÷åñêèõ ìåòîäîâ ê ïðîñòðàíñòâåííîìó

ðàñïðåäåëåíèþ ïðèçíàåòñÿ ìíîãèìè àâòîðàìè. Ê ïðèìåðó, â ðàáîòå Ï. Ëè, Õ. Äæîíñòî-

íà è Ð. Êðàñíîãî ãîâîðèòñÿ î óìåíüøåíèè ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ ïî÷òè â 3 ðàçà ïðîñòî ïðè

èçìåíåíèè ðàñïðåäåëåíèÿ áåç îáðàçîâàíèÿ ïëîòíûõ ñêîïëåíèé ÷àñòèö.

Ãëàâà 2 ïîñâÿùåíà ïðèìåíåíèþ ðàçðàáîòàííîãî êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ðåøå-

íèÿ ïðèêëàäíîé çàäà÷è, íà ïðèìåðå êîòîðîé äåìîíñòðèðóåòñÿ âîçìîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ

ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ.

Èññëåäóåòñÿ ïðîöåññ òåïëîïðîâîäíîñòè â ìîäåëüíîì ìàòåðèàëå Ëåííàðäà-Äæîíñà, èçó÷à-

åòñÿ âëèÿíèå äåôåêòîâ ðåøåòêè íà òåïëîïðîâîäíîñòü êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû.

Ïàðàãðàô 2.1 ñîäåðæèò ââîäíóþ èíôîðìàöèþ. Â ÷àñòíîñòè, â ïàðàãðàôå îòìå÷åíî,

÷òî âëèÿíèå ìèêðîñòðóêòóðû âåùåñòâà íà åãî òåïëîïðîâîäíîñòü ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì

ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ, è ýòî êàñàåòñÿ êàê ðåàëüíûõ, òàê è ìîäåëüíûõ ìàòåðèàëîâ.

Â ïàðàãðàôå 2.2 îïèñàíà ìåòîäèêà ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ðàññìàòðèâàåòñÿ áåñ-

êîíå÷íûé ñòåðæåíü, íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðû â êîòîðîì èìååò âèä ñèíóñî-

èäû:

T |t=0 = T1 + T2 sin kx, k = 2π/L, (1)

ãäå T1 � ýòî ñðåäíåå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû, T2 � àìïëèòóäà òåìïåðàòóðíûõ îòêëîíåíèé,

à L � ïðîñòðàíñòâåííûé ïåðèîä òåìïåðàòóðíûõ îòêëîíåíèé. Êëàññè÷åñêîå óðàâíåíèå òåï-

ëîïðîâîäíîñòè

Ṫ − βT ′′ = 0, (2)

ãäå β � ýòî êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè, ñ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè â ôîðìå (1)

èìååò ïðîñòîå àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå

T = T1 + T2 e
−βk2t sin kx. (3)

Â ÌÄ ýêñïåðèìåíòå ðîëü ñòåðæíÿ âûïîëíÿåò ïðÿìîóãîëüíûé îáðàçåö ìàòåðèàëà. Ìàòå-

ðèàë ïðåäñòàâëåí íàáîðîì ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ â óçëàõ ïëîòíîóïàêîâàííîé êðèñòàë-

ëè÷åñêîé ðåøåòêè è âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷åðåç ìîäèôèöèðîâàííûé ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-

Äæîíñà. Íà îáðàçåö íàëîæåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Òåìïåðàòóðà ñ÷èòàåòñÿ
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ïðîïîðöèîíàëüíîé ñðåäíåé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè äâèæåíèÿ ÷àñòèö, äëÿ òðåõìåðíîãî ñëó-

÷àÿ ýòà çàâèñèìîñòü èìååò âèä

T =
2

3k̃

〈
mv2

2

〉
, (4)

ãäå k̃ � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, ïîä 〈...〉 ïîäðàçóìåâàåòñÿ óñðåäíåííîå çíà÷åíèå ïî íåêî-

òîðîìó íàáîðó ÷àñòèö.

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ðàññìàòðèâàåòñÿ èíòåãðàë

J (t) =

∫ L

0

(T (x, t)− T1)2 dx. (5)

Îí ìîæåò áûòü ëåãêî âû÷èñëåí â ïðîöåññå êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ñ äðóãîé ñòî-

ðîíû, äëÿ ðåøåíèÿ â ôîðìå (3) ýòîò èíòåãðàë ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå

J (t) =
T 2
2L

2
e−2βk

2t. (6)

Èç âûðàæåíèÿ (6) ñëåäóåò ôîðìóëà äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòà β ÷åðåç äâà èçâåñòíûõ

çíà÷åíèÿ èíòåãðàëà J

β =
1

2k2 (t2 − t1)
ln
J (t1)

J (t2)
, (7)

ãäå t1 è t2 � äâà ïðîèçâîëüíî âûáðàííûõ ìîìåíòà âðåìåíè.

Â ïàðàãðàôå 2.3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Èññëåäóåò-

ñÿ çàâèñèìîñòü òåïëîïðîâîäíîñòè îò ïëîòíîñòè äåôåêòîâ ðåøåòêè. Â êà÷åñòâå äåôåêòîâ

ðàññìàòðèâàþòñÿ ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûå âàêàíñèè. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïåðè-

ìåíòîâ (ðèñ. 1) äëÿ äâóõìåðíîãî è òðåõìåðíîãî ìîíîêðèñòàëëà ïîçâîëèëè ïîëó÷èòü ýìïè-

ðè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè β îò ïëîòíîñòè äåôåêòîâ

ðåøåòêè:

β = A

(
1
√
p
− 1
√
p0

)
, (8)

ãäå A � ðàçìåðíûé êîýôôèöèåíò, p0 � êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïëîòíîñòè äåôåêòîâ, ïðè

êîòîðîì òåïëîïðîâîäíîñòü îáðàùàåòñÿ â íîëü.

Â ðàçäåëå 2.4 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà ïî ìîäåëèðîâàíèþ

òåïëîïðîâîäíîñòè â ìàòåðèàëå Ëåííàðäà-Äæîíñà ñ àòîìàìè ðàçëè÷íîé ìàññû. Ïî àíàëî-

ãèè ñ çàâèñèìîñòüþ (8) ïîñòðîåíà ýìïèðè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü â ôîðìå

β =
A
√
p
+

B√
1− p

+ C, (9)

ãäå A, B è C � ðàçìåðíûå êîýôôèöèåíòû, êîòîðàÿ ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè àïïðîê-

ñèìèðóåò ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà.

Ðàçäåë 2.5 ïîñâÿùåí ñðàâíåíèþ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ àíàëèòè÷åñêèìè ìîäåëÿ-

ìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ðÿäà äðóãèõ èññëåäîâàòåëåé. Â ÷àñòíîñòè, ïðèâîäÿòñÿ
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Ðèñ. 1: Èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè β â çàâèñèìîñòè îò âåëè-

÷èíû 1/
√
p, ãäå p � ïëîòíîñòü äåôåêòîâ ðåøåòêè. Ìàðêåðàìè îòìå÷åíû ðåçóëüòàòû

÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà. Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè èçîáðàæåíû çàâèñèìîñòè â ôîðìå (8).

ìîäåëè Õàññåëüìàíà-Äæîíñà, Âîëøà, Ìàêñâåëëà-Ýóêåíà, Ëîåáà. Óêàçûâàåòñÿ, ÷òî âñå ýòè

ìîäåëè ïîäòâåðæäàþò ñèëüíîå âëèÿíèå äåôåêòîâ ìàòåðèàëà, òàêèõ êàê ïîðèñòîñòü, íàëè-

÷èå ïðèìåñåé èëè äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, íà òåïëîïðîâîäíîñòü. Ïðè ýòîì ñ

ðîñòîì ïëîòíîñòè äåôåêòîâ òåïëîïðîâîäíîñòü ñóùåñòâåííî óìåíüøàåòñÿ, ÷òî òàêæå ïîä-

òâåðæäàåòñÿ ðÿäîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ðåçóëüòàòû, ïî-

ëó÷åííûå â äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå, íàõîäÿòñÿ â ïîëíîì ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèìè

âûâîäàìè. Êðîìå òîãî, â ðàçäåëå 2.4 ïðèâîäÿòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå Ò. Ýíòîíè,

Â. Áàíõîëüçåðà è äð. î âëèÿíèè íà òåïëîïðîâîäíîñòü íàëè÷èÿ èçîòîïîâ C13 â ìîíîêðè-

ñòàëëå àëìàçà. Íà ðèñ. 2 îíè îòìå÷åíû ïðÿìîóãîëüíûìè ìàðêåðàìè, ñïëîøíîé ëèíèåé

èçîáðàæåíà ýìïèðè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü (9) â ôîðìå

K = K0

(
1
√
p
+

1√
1− p

)
, (10)

ãäå K � êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè, p � îòíîøåíèå ÷èñëà èçîòîïîâ C13 ê îáùåìó

÷èñëó àòîìîâ, K0 = 2.45 Âò/(ñì ·Ê) � ðàçìåðíûé ïàðàìåòð.

Ðàçäåë 2.6 çàêëþ÷èòåëüíûé äëÿ äàííîé ãëàâû è ñîäåðæèò âûâîäû îá óñïåøíîì

èñïîëüçîâàíèè êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïî ðåçóëü-

òàòàì êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà óäàëîñü èçìåðèòü êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîä-

íîñòè ïðè ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòè äåôåêòîâ è íà ýòîé îñíîâå ïîñòðîèòü ýìïèðè÷åñêèå çàâè-

ñèìîñòè â âèäå ïðîñòûõ àíàëèòè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ äâóõ òèïîâ äåôåêòîâ.

Ãëàâà 3 ïîñâÿùåíà ìîäåëèðîâàíèþ ôîðìèðîâàíèÿ ïëàíåòíîé ñèñòåìû â ðåçóëü-

òàòå ãðàâèòàöèîííîãî êîëëàïñà ïûëåâîãî îáëàêà. Ïàðàãðàô 3.1 ÿâëÿåòñÿ ââîäíûì. Â

íåì, â ÷àñòíîñòè, îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ðàáîòû â äàííîì íàïðàâëåíèè ñâÿçàíû ñ ïðîåêòîì

ïî ðàçðàáîòêå àëüòåðíàòèâíîé ãèïîòåçû îäíîâðåìåííîãî ôîðìèðîâàíèÿ ñèñòåìû Çåìëÿ-
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Ðèñ. 2: Èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè K â çàâèñèìîñòè îò îòíîøåíèÿ

èçîòîïîâ C13 ê îáùåìó ÷èñëó àòîìîâ â ìîíîêðèñòàëëå àëìàçà. Ïðÿìîóãîëüíûìè ìàðêå-

ðàìè îòìå÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Ñïëîøíîé ëèíèåé èçîáðàæåí ãðàôèê ýìïè-

ðè÷åñêîé çàâèñèìîñòè äëÿ êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè â ôîðìå (10).

Ëóíà, ïðîâîäèìûì â ðàìêàõ ïðîãðàììû ïðåçèäèóìà ÐÀÍ. Ìîäåëü ðîòàöèîííîãî êîëëàï-

ñà ãàçîïûëåâîãî îáëàêà (ðàçâèòàÿ â ðàáîòàõ Ý.Ì. Ãàëèìîâà è äð.) ìîäèôèöèðîâàíà äëÿ

òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ. Íà ïðèìåðå äàííîé çàäà÷è äåìîíñòðèðóåòñÿ âîçìîæíîñòü ìîäåëèðî-

âàíèÿ ñèñòåì ñ íàëè÷èåì äàëüíîäåéñòâóþùåãî ãðàâèòàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàêæå

ïîêàçûâàåòñÿ ðàáîòîñïîñîáíîñòü àëãîðèòìà â óñëîâèÿõ íåîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÷à-

ñòèö, êîãäà äî 30% ìàññû ñèñòåìû ñîñðåäîòî÷åíî â îáúåìå ìåíåå 0.01%, à èíîãäà è ìåíåå

0.0001% îò îáúåìà ðàñ÷åòíîé îáëàñòè.

Â ïàðàãðàôå 3.2 ïðèâîäèòñÿ êðàòêàÿ èñòîðè÷åñêàÿ ñïðàâêà î ñïîðàõ â íàó÷íîì ñî-

îáùåñòâå îòíîñèòåëüíî âîïðîñà âîçíèêíîâåíèÿ Ëóíû. Òàì æå îïèñûâàåòñÿ ïðåäëîæåííàÿ

ðàíåå äâóõìåðíàÿ ìîäåëü ðîòàöèîííîãî êîëëàïñà ãàçîïûëåâîãî îáëàêà. Â êîíöå ïàðàãðàôà

îïðåäåëÿþòñÿ íà÷àëüíûå óñëîâèÿ äëÿ àíàëîãè÷íîé òðåõìåðíîé ìîäåëè.

Ðèñ. 3: Ïðèìåð ðàñ÷åòà � ôîðìèðîâàíèå ñèñòåìû äâóõ òåë â ðåçóëüòàòå ãðàâèòàöèîí-

íîãî êîëëàïñà ïûëåâîãî îáëàêà.

Â ïàðàãðàôå 3.3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Íà ðèñ. 3

ïðèâåäåí ïðèìåð òèïè÷íîãî ðàñ÷åòà ñ ôîðìèðîâàíèåì ñèñòåìû äâóõ òåë. Â õîäå ÷èñëåí-
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íûõ ýêñïåðèìåíòîâ êà÷åñòâåííî èçó÷åíî âëèÿíèå îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè � íà÷àëü-

íîé óãëîâîé ñêîðîñòè âðàùåíèÿ îáëàêà, õàîòè÷åñêîé êîìïîíåíòû ñêîðîñòåé, êîýôôèöèåí-

òà äèññèïàöèè íà ïîâåäåíèå ñèñòåìû. Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíà äèàãðàììà çàâèñèìîñòè ÷èñëà

îáðàçóþùèõñÿ òåë îò íà÷àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ñêîðîñòåé. Íà ãðàôèêàõ îò÷åòëèâî âèäíà

îáëàñòü çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ, â êîòîðîé ôîðìèðîâàíèå äâîéíîé ñèñòåìû ïëàíåò ÿâëÿåòñÿ

íàèáîëåå âåðîÿòíûì. Â êîíöå ïàðàãðàôà ïðèâîäèòñÿ ñâîäíàÿ òàáëèöà, â êîòîðîé îòðàæå-

íû îáùèå òåíäåíöèè â ïîâåäåíèè ñèñòåìû ïðè èçìåíåíèè íà÷àëüíûõ óñëîâèé.

Ðèñ. 4: Çàâèñèìîñòü ÷èñëà êëàñòåðîâ îò íà÷àëüíîé óãëîâîé ñêîðîñòè âðàùåíèÿ îáëàêà

ω0 è ìàêñèìàëüíîé íà÷àëüíîé õàîòè÷åñêîé ñêîðîñòè vrand (ñòàòèñòè÷åñêèå ðåçóëüòà-

òû áîëåå 400 òðåõìåðíûõ ðàñ÷åòîâ ñ 20000 ÷àñòèö); ωs =
√

3π
4
γM
R3

0
� óãëîâàÿ ñêîðîñòü

òâåðäîòåëüíîãî âðàùåíèÿ ïëîñêîé ñèñòåìû, M � ìàññà ñèñòåìû, R0 � íà÷àëüíûé ðà-

äèóñ îáëàêà, vs = ωsR0.

Ïàðàãðàô 3.4 çàêëþ÷èòåëüíûé äëÿ äàííîé ãëàâû. Â íåì, â ÷àñòíîñòè, îòìå÷àåòñÿ,

÷òî óäàëîñü äîáèòüñÿ âûñîêîé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ðàñ÷åòîâ ïðè èñïîëüçîâàíèè ìîäåëè

ñ ñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì ÷àñòèö, à òàêæå ïðîâåñòè ìíîãî÷èñëåííûå

ñåðèè êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ ÷èñëîì ÷àñòèö äî 2 × 105 è åäèíè÷íûå ðàñ÷åòû ñ

íåñêîëüêèìè ìèëëèîíàìè ÷àñòèö.

Â çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.

1. Ðàçðàáîòàí àëãîðèòì ïðèáëèæåííûõ âû÷èñëåíèé äàëüíîäåéñòâóþùèõ ñèë ïðè ìîäå-

ëèðîâàíèè ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö, îñíîâàííûé íà êëàññè÷åñêèõ èåðàðõè÷åñêèõ

ìåòîäàõ âû÷èñëåíèé � àëãîðèòìå Áàðíñà-Õàòà è áûñòðîì ìóëüòèïîëüíîì ìåòîäå.

Ïðåèìóùåñòâîì àëãîðèòìà ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿ ýôôåêòèâíîñòü âû÷èñëåíèé ïðè ñó-
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ùåñòâåííî íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö, êîãäà äî 30% ìàññû ñèñòåìû ñî-

ñðåäîòî÷åíî â íåáîëüøîì îáúåìå ïðîñòðàíñòâà (ìåíåå 0.01% îò îáúåìà ðàñ÷åòíîé

îáëàñòè). Ðàçðàáîòàíà ïàðàëëåëüíàÿ âåðñèÿ äàííîãî àëãîðèòìà äëÿ ðàñ÷åòîâ íà ìíî-

ãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ.

2. Àëãîðèòìû ðåàëèçîâàíû â âèäå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ðàñ÷åòîâ íà ÏÊ è ìíî-

ãîïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ. Ïðîãðàììíûå ìîäóëè ïîäõîäÿò äëÿ ðåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ

ïðèêëàäíûõ çàäà÷ ìåòîäîì äèíàìèêè ÷àñòèö è, â ÷àñòíîñòè, ìåòîäîì ÌÄ. Â êà÷åñòâå

ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîãóò âûñòóïàòü ðàçëè÷íûå ìåæìîëåêóëÿðíûå ïîòåí-

öèàëû, ýëåêòðîìàãíèòíîå è ãðàâèòàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå, à òàêæå äðóãèå âèäû

âçàèìîäåéñòâèÿ ðàçëè÷íîé ïðèðîäû. Êîìïëåêñ ïðîãðàìì áûë îïðîáîâàí íà ðåøå-

íèè äâóõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷ ñ íàëè÷èåì äàëüíîäåéñòâóþùèõ è áëèçêîäåéñòâóþùèõ

ïîòåíöèàëîâ, à èìåííî, íà çàäà÷å îá èññëåäîâàíèè âëèÿíèÿ äåôåêòîâ íà òåïëîïðî-

âîäíîñòü ìàòåðèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà è íà çàäà÷å î ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà ôîð-

ìèðîâàíèÿ ñèñòåìû Çåìëÿ-Ëóíà â ðåçóëüòàòå ãðàâèòàöèîííîãî êîëëàïñà ïûëåâîãî

äèñêà.

3. Çàäà÷à îá èññëåäîâàíèè âëèÿíèÿ äåôåêòîâ íà òåïëîïðîâîäíîñòü êðèñòàëëè÷åñêîé

ñòðóêòóðû ïîêàçàëà âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ÌÄ ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèì ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ. Â õîäå èññëåäîâàíèé

áûëè ïîëó÷åíû ýìïèðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè âëèÿíèÿ ïëîòíîñòè äåôåêòîâ íà êîýôôè-

öèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè äëÿ ðàçëè÷íûõ âèäîâ äåôåêòîâ, êîòîðûå ñîãëàñóþò-

ñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

4. Áûëî ïðîâåäåíî äåòàëüíîå òðåõìåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ãðàâèòàöèîííîãî êîëëàïñà

ïûëåâîãî îáëàêà, ÷òî ïîêàçàëî âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ êîìïëåêñà ïðîãðàìì

ïðè íàëè÷èè äàëüíîäåéñòâóþùåãî ãðàâèòàöèîííîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ è

ïðè íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå. Íà îñíîâå ñóùåñòâóþùåé

ìîäåëè áûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ íà ýâîëþöèþ

ñèñòåìû. Â ÷àñòíîñòè, áûëî èññëåäîâàíî âëèÿíèå êîýôôèöèåíòà äèññèïàöèè, íà÷àëü-

íûõ âðàùàòåëüíîé è õàîòè÷åñêîé êîìïîíåíò ñêîðîñòåé ÷àñòèö. Âñëåäñòâèå ïåðåõîäà

ê òðåõìåðíîé ìîäåëè áûëî èçìåíåíî íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ñêîðîñòåé è êîîðäèíàò

÷àñòèö âäîëü îñè àêñèàëüíîé ñèììåòðèè îáëàêà. Áûëà íàéäåíà îáëàñòü ïàðàìåòðîâ,

â êîòîðîé íàèáîëåå âåðîÿòíûì ÿâëÿåòñÿ ôîðìèðîâàíèå äâîéíîé ïëàíåòíîé ñèñòåìû.
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