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Àííîòàöèÿ

Ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé âûÿâèòü, äëÿ êàêèõ çàäà÷ íóæíû ñóïåð-

êîìïüþòåðû ýêñàôëîïñíîãî êëàññà. Âîçìîæíîñòè ïîäõîäà ðàññìîòðåíû íà ïðèìåðàõ

àêòóàëüíûõ çàäà÷ ìåõàíèêè, ôèçèêè, õèìèè è áèîëîãèè, äëÿ ðåøåíèÿ êîòîðûõ íåîáõî-

äèìî àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå íà ñîâðåìåííûõ è ñîçäàâàåìûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ

ñóïåðêîìïüþòåðàõ. Ïîêàçàíî ïðåèìóùåñòâî òîðîèäàëüíîé òîïîëîãèè.

1 Ââåäåíèå

Ðàçâèòèå ñóïåðêîìïüþòåðíûõ òåõíîëîãèé â ÑØÀ è äðóãèõ ïåðåäîâûõ ñòðàíàõ âñòàëî íà
ïóòü ðàäèêàëüíîãî íàðàùèâàíèÿ ÷èñëà âû÷èñëèòåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Ñåðèÿ ñèñòåì IBM
BlueGene/L [1] áûëà ñ ñàìîãî íà÷àëà çàäóìàíà äëÿ ðàçâèòèÿ òåõíîëîãèè ìàññîâîãî ïàðàë-
ëåëèçìà. Â 2006 ãîäó, êîãäà ñèñòåìû IBM BlueGene ïðîøëè íà÷àëüíóþ àïðîáàöèþ è ïî-
ÿâèëèñü ñóïåðêîìïüþòåðû Cray XT3/4, äëÿ ðàçâèòèÿ àëãîðèòìîâ ïàðàëëåëüíîãî ðåøåíèÿ
ìàòåìàòè÷åñêèõ çàäà÷ íà ýòèõ íîâûõ ñèñòåìàõ Äåïàðòàìåíò ýíåðãåòèêè ÑØÀ (DOE) ðàñ-
øèðèë óæå ñóùåñòâîâàâøóþ ðàíåå ïðîãðàììó Innovative and Novel Computational Impact
on Theory and Experiment (INCITE) [2]. Òàê â 2012 ãîäó íà 60 ïðîåêòîâ (òàá. 1) áûëî âûäå-
ëåíî 1672 ìèëëèîíà ïðîöåññîð-÷àñîâ íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ IBM BlueGene/P è Cray XT5.
Ïîêàçàòåëüíûì ÿâëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî â ïðîãðàììå INCITE ó÷àñòâóþò ñèñòåìû òîëüêî ñ

Òàáëèöà 1: ×èñëî ïðîåêòîâ, ïîëó÷èâøèõ êîìïüþòåðíîå âðåìÿ íà ñèñòåìàõ IBÌ BlueGene
L/P/Q è Cray XT3/4/5/XK7 ïî ïðîãðàììå INCITE â 2006�2014 ãã.
Ãîä 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014

×èñëî ïðîåêòîâ 15 45 58 66 70 57 60 61 59

òîðîèäàëüíîé òîïîëîãèåé.
Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 1, òåìàòèêà ïðîåêòîâ INCITE îõâàòûâàåò ïðàêòè÷åñêè âñå îáëà-

ñòè íàóêè è òåõíèêè. Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, â êàêèõ îáëàñòÿõ ñóïåðêîìïüþòåðû íàèáîëåå
âîñòðåáîâàíû. Íà ðèñóíêå ïîêàçàíî (à) ÷èñëî ïðîåêòîâ ïî êàæäîé òåìàòèêå è (á) âûäå-
ëåííîå íà êàæäóþ òåìàòèêó âû÷èñëèòåëüíîå âðåìÿ â ìèëëèîíàõ ïðîöåññîðî-÷àñîâ. Èñõîäÿ
èç äîñòóïíîãî êðàòêîãî îïèñàíèÿ, âñå ïðîåêòû ñ íåêîòîðîé äîëåé óñëîâíîñòè ðàçäåëåíû
íà ñëåäóþùèå òåìàòèêè: àòîìèñòè÷åñêèå ìîäåëè (Ab initio � ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöè-
ïîâ è MD � ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà), ìîäåëè â ðàìêàõ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä (CFD),
àñòðîôèçè÷åñêèå ìîäåëè (Astrophys), ôèçèêà ïëàçìû (Plasma), êâàíòîâàÿ õðîìîäèíàìèêà
(QCD), ôèçèêà ÿäðà (Nuclear), computer science (CS). Àòîìèñòè÷åñêèå ìîäåëè (Ab initio è
MD) îõâàòûâàþò î÷åíü øèðîêèå ïðèëîæåíèÿ îò ìåõàíèêè óäàðíî-âîëíîâîãî ðàçðóøåíèÿ
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Ðèñ. 1: Äåëåíèå ïðîåêòîâ INCITE 2014 ã. ïî òåìàòèêàì

äî õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è ñèñòåì áèîìîëåêóë. Â ïðîãðàììó INCITE ïðèíèìàþòñÿ ïðî-
åêòû ñ ìåæäóíàðîäíûì ó÷àñòèåì, äàæå áåç ïàðòíåðà èç ÑØÀ. Îáÿçàòåëüíûì óñëîâèåì
ïîëó÷åíèÿ ðàñ÷åòíîãî âðåìåíè ïî ïðîãðàììå INCITE ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ìàññîâîãî
ïàðàëëåëèçìà. Ïðè ýòîì çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ îäíîâðåìåííûì çàïóñêîì áîëüøîãî ÷èñëà
îäíîòèïíûõ çàäà÷ (òðèâèàëüíûé ïàðàëëåëèçì äëÿ íàáîðà ñòàòèñòèêè), ðàññìàòðèâàþòñÿ,
îäíàêî íå ÿâëÿþòñÿ ïðèîðèòåòíûìè [2]. Îò àëãîðèòìà ðåøåíèÿ ïðèêëàäíîé çàäà÷è òðåáó-
åòñÿ äåìîíñòðèðîâàòü ïàðàëëåëüíóþ ýôôåêòèâíîñòü íà âû÷èñëèòåëüíîì ïîëå ïîðÿäêà 20%
èñïîëüçóåìîé ìàøèíû. Â 2011 ãîäó ýòî ñîîòâåòñòâîâàëî ðàçìåðó âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ ïî-
ðÿäêà 20 òûñÿ÷ ÿäåð, à â 2013�14 ãã. � 200 òûñÿ÷ ÿäåð! Êàê äëÿ çàäà÷ êðóïíîìàñøòàáíîãî
ñóïåðêîìïüþòåðíîãî ôèçèêî -ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, òàê è äëÿ çàäà÷ îáðàáîòêè
áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ âòîðîé âàæíåéøåé òåõíè÷åñêîé çàäà÷åé íà ïóòè â ¾ýðó ýêcàôëîï-
ñà¿ ÿâëÿåòñÿ îðãàíèçàöèÿ ïàðàëëåëüíîãî ââîäà-âûâîäà ñ ñîòåí òûñÿ÷ è ìèëëèîíîâ ÿäåð.

Ýòè öèôðû äåìîíñòðèðóþò ïåðåõîä ê íîâîé ýðå èñïîëüçîâàíèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòî-
äîâ â íàóêå è òåõíèêå. Âìåñòå ñ òåì ó÷åíûå íå âñåãäà ïðåäñòàâëÿþò ñåáå, êàê íàäî âûáèðàòü
ñóïåðêîìïüþòåð äëÿ çàäà÷è, êîòîðîé îíè çàíèìàþòñÿ. Òåì áîëåå íåÿñíûì îñòà¼òñÿ âîïðîñ
îá àðõèòåêòóðå òðåáóåìîãî êîìïüþòåðà. Ýòèì âîïðîñàì ïîñâÿùåíà íàñòîÿùàÿ ðàáîòà. Ðàñ-
ñìàòðèâàåòñÿ ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé âûÿâèòü, äëÿ êàêèõ çàäà÷ íóæíû ñóïåðêîìïüþòåðû
ýêñàôëîïñíîãî êëàññà. Èìåþòñÿ â âèäó çàäà÷è, äëÿ ðåøåíèÿ êîòîðûõ òðåáóåòñÿ çàãðóç-
êà âñåãî èëè çíà÷èòåëüíîé ÷àñòè ñóïåðêîìïüþòåðà, ò.å. ñîòåí òûñÿ÷ èëè äàæå ìèëëèîíîâ
âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð åäèíîâðåìåííî ïîä îäíó çàäà÷ó.

Â ðàçäåëàõ 2-10 àíàëèç âåä¼òñÿ íà ïðèìåðàõ èç îáëàñòè ìíîãîìàñøòàáíîãî àòîìèñòè÷å-
ñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ � ïðîðûâíîãî íàïðàâëåíèÿ ñîâðåìåííîé íàóêè, êàê ñëåäóåò èç ðèñ. 1.
Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ Íüþòîíà è Øð¼äèíãåðà, ñîñòàâëÿþùèå îñíîâó àòîìèñòè÷åñêîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ íà ìèêðî- è íàíîóðîâíÿõ, äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíû. Ðàçâèâàÿ ðàçëè÷íûå
ïîäõîäû ê èõ ÷èñëåííîìó ðåøåíèþ è èõ âêëþ÷åíèþ â ìíîãîìàñøòàáíîå ìîäåëèðîâàíèå,
ó÷¼íûå ñîçäàþò àïïàðàò, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî ìîæíî, îïèðàÿñü íà ïðîãðåññ ëó÷øèõ ñóïåð-
êîìïüþòåðîâ, ðåøàòü íîâûå çàäà÷è ïðåäñêàçàòåëüíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìíîãîìàñøòàáíûõ
ïðîöåññîâ â ôèçèêå, õèìèè, áèîëîãèè è äðóãèõ åñòåñòâåííûõ íàóêàõ.

Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî ìíîãîìàñøòàáíûì ìîäåëÿì è ïðåäñêàçàòåëüíîìó ìîäåëè-
ðîâàíèþ ñâîéñòâ è ïðîöåññîâ. Ðàññìîòðåíû ïðîáëåìû: (à) êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî îïèñà-
íèÿ íà íàíîóðîâíå è ïðèìåíåíèÿ êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) íà ìèêðî-
óðîâíå, (á) óñòàíîâëåíèÿ âçàèìîñâÿçè ìîäåëèðîâàíèÿ íà íàíî- è ìèêðîóðîâíÿõ è èõ ñâÿçè
ñ êèíåòè÷åñêèì îïèñàíèåì è ìåõàíèêîé ñïëîøíûõ ñðåä íà ìàêðîóðîâíå, â îñîáåííîñòè, â
ñèëüíî íåðàâíîâåñíûõ ñðåäàõ.

Íàðÿäó ñ îáùåé ìåòîäîëîãèåé (ðàçäåëû 2 è 4), ðàññìîòðåíû å¼ ïðèìåíåíèÿ ê òàêèì âî-
ïðîñàì, êàê ìîäèôèêàöèÿ ïîâåðõíîñòè ïðè îáëó÷åíèè ìåòàëëà ñóáïèêîñåêóíäíûìè ëàçåð-
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Ðèñ. 2: Ñõåìà, ïîÿñíÿþùàÿ ïàðàëëåëèçàöèþ íà îñíîâå äåêîìïîçèöèè ïî ïðîñòðàíñòâó â
ìåòîäå ÌÄ (êîðîòêîäåéñòâóþùèå ïîòåíöèàëû)

íûìè èìïóëüñàìè(ðàçäåë 3), ðàäèàöèîííî-èíäóöèðîâàííûå ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ â îáëó-
÷¼ííîì òîïëèâå ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ íîâîãî ïîêîëåíèÿ íà áûñòðûõ íåéòðîíàõ(5), êèíåòèêà
ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â ìåòàñòàáèëüíûõ æèäêîñòÿõ: êðèñòàëëèçàöèÿ ïðè ïåðåîõëàæäåíèè è
âñêèïàíèå ïðè ïåðåãðåâå äëÿ ðàñïëàâîâ ìåòàëëîâ è âîäû (6), äåôîðìàöèÿ ìàòåðèàëîâ(7),
ñâîéñòâà è ñòðóêòóðà ñóïðàìîëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé âêëþ÷åíèÿ �� ãàçîâûõ ãèäðàòîâ (8),
ìíîãîìàñøòàáíûå ìîäåëè äëÿ ïîëèìåðîâ è íàíîêîìïîçèòíûõ ìàòåðèàëîâ íà èõ îñíîâå, îá-
ëàäàþùèå âûñîêîé ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòüþ (9), áèîìîëåêóëû (10). Ðàññìîòðåííûé
ïîäõîä îáîáùàåòñÿ íà çàäà÷è ìåõàíèêè ñïëîøíîé ñðåäû â ðàçäåëàõ 11 è 12.2.

Â ðàçäåëå 12 ñðàâíèâàþòñÿ ýôôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ äëÿ òîïîëîãèé òîðà è
òîëñòîãî äåðåâà äëÿ òð¼õ êëàññîâ çàäà÷. Íàðÿäó ñ êëàññè÷åñêîé ÌÄ è êâàíòîâûì ìîäå-
ëèðîâàíèåì, ðàññìîòðåíû ÷èñëåííûå ðåøåíèÿ íà ñåòêàõ â çàäà÷àõ ìåõàíèêè ñïëîøíîé
ñðåäû. Â çàêëþ÷åíèè äàþòñÿ îòâåòû íà âîïðîñû, çà÷åì è êàêèå íóæíû ñóïåðêîìïüþòåðû
ýêñàôëîïñíîãî êëàññà â íàó÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ. Èõ ðàçâèòèå ïðåäâàðèòåëüíî àíàëèçèðî-
âàëîñü â [3], ãäå òàêæå çàòðîíóòû òðåáîâàíèÿ ê àðõèòåêòóðå ñóïåðêîìïüþòåðîâ ñ òî÷êè
çðåíèÿ ìàñøòàáèðóåìîñòè çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

2 Ïàðàëëåëèçì â êëàññè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ
(ÌÄ) ðàñ÷¼òàõ

2.1 Ëîêàëüíîñòü îáìåíîâ äàííûìè

ÌÄ ðàñ÷¼òû ïðîâîäÿòñÿ äëÿ ìèëëèîíîâ è ìèëëèàðäîâ ÷àñòèö [4]. Äëÿ ðàñïàðàëëåëèâà-
íèÿ ðàñ÷¼òíûé îáúåì ðàçäåëÿåòñÿ íà ïîäîáëàñòè (domain decomposition), êàæäàÿ èç êî-
òîðûõ ¾ïîðó÷àåòñÿ¿ îäíîìó ÿäðó, ïðèìåð îäíîìåðíîãî ðàçäåëåíèÿ ïðèâåä¼í íà ðèñ. 2.
Îãðàíè÷åíèå ìàñøòàáèðóåìîñòè àëãîðèòìîâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè îïðåäåëÿåòñÿ ìåæ-
ïðîöåññîðíûì îáìåíîì äàííûìè, ÷òî ñõåìàòè÷íî ïðîèëëþñòðèðîâàíî äëÿ äåêîìïîçèöèè
ïî ïðîñòðàíñòâó â îäíîìåðíîì ñëó÷àå íà ðèñ. 2 è äâóìåðíîì�íà ðèñ. 3. Â çàâèñèìîñòè îò
ãåîìåòðèè ñèñòåìû çàäà÷à ðàçäåëÿåòñÿ íà îòäåëüíûå ïðîñòðàíñòâåííûå îáëàñòè, îáú¼ìû
êîòîðûõ ñ÷èòàþòñÿ íà ðàçíûõ ïðîöåññîðàõ. Íà ãðàíèöå îáëàñòåé ïðîöåññîðû îáìåíèâàþò-
ñÿ äàííûìè äëÿ ðàñ÷¼òà ñèë. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ëîêàëüíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ îáåñïå÷èâàåò
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Ðèñ. 3: Ñõåìàòè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå ëîêàëüíîñòè îáìåíîâ äàííûìè äëÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû
ïðè àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè. Ñèñòåìà ðàçáèòà íà Ì ÿ÷ååê (íå ïóòàòü ñ ïåðèîäè÷å-
ñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè), ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå N = N1+N2+N3+. . .+NM .

âûñîêóþ ïàðàëëåëüíóþ ýôôåêòèâíîñòü äàííîãî ïîäõîäà.

2.2 Ìàñøòàáèðóåìîñòü

Ïðè ôèêñèðîâàííîì ÷èñëå ÷àñòèö óâåëè÷åíèå ÷èñëà ïîäîáëàñòåé, ò.å. óâåëè÷åíèå ÷èñëà
èñïîëüçóåìûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð è óìåíüøåíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö íà êàæäîå ÿäðî âíà÷àëå
äà¼ò ëèíåéíîå óñêîðåíèå ðàñ÷¼òîâ, à ïîòîì ïðîõîäèò ÷åðåç ìàêñèìóì (ðèñ. 4, ñëåâà), êîãäà
ìåæúÿäåðíûé îáìåí ñòàíîâèòñÿ çàòðàòíûì ïî âðåìåíè. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ êàæäîãî ÷èñëà
âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð ñóùåñòâóåò ÷èñëî ÷àñòèö, îïòèìàëüíîå äëÿ ðàñ÷¼òîâ. Ïðè óâåëè÷å-
íèè ÷èñëà ÿäåð ìîæíî ïðîâîäèòü ðàñ÷¼òû äëÿ áîëüøåãî ÷èñëî ÷àñòèö (ðèñ. 4, ñïðàâà) è, ñî-
îòâåòñòâåííî, ðàñøèðÿåòñÿ êðóã ÿâëåíèé è ïðîöåññîâ, äîñòóïíûõ äëÿ èññëåäîâàíèÿ. Òàêîé
ïîäõîä ïðåäëîæåí â [5], ãäå îí ïðîèëëþñòðèðîâàí íà ïðèìåðå ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè è
ðàçðóøåíèÿ ïðè âûñîêîñêîðîñòíîì äåôîðìèðîâàíèè. Íàáîð äðóãèõ ïðèìåðîâ ïðèâåä¼í â
äàííîé ðàáîòå. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ñèñòåì ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìè ïîòåíöèàëàìè òèïà ÅÀÌ
âðåìÿ ðàñ÷¼òà ïðîïîðöèîíàëüíî N , ïîýòîìó ñîîòâåòñòâóþùåå óâåëè÷åíèå M ïðèâîäèò ê
òîìó, ÷òî âðåìÿ ðàñ÷¼òà îñòà¼òñÿ íåèçìåííûì ñ ðîñòîì N .

3 Ëàçåðíîå íàíîñòðóêòóðèðîâàíèå ïîâåðõíîñòè ìàòåðèàëà

Ðàññìîòðèì ýòó ñòðàòåãèþ íà ïðèìåðå ìîäåëèðîâàíèÿ ëàçåðíîãî íàíîñòðóêòóðèðîâàíèÿ
ïîâåðõíîñòè ìàòåðèàëà. Òàêîé ïðîöåññ èìååò ìíîæåñòâî ïîòåíöèàëüíûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ
ïðèìåíåíèé â ìèêðîîáðàáîòêå è ñîçäàíèè ïîâåðõíîñòíûõ íàíîñòðóêòóð. Â òî æå âðåìÿ
ìåõàíèçì íàíîñòðóêòóðèðîâàíèÿ ëàçåðíûì èìïóëüñîì îñòà¼òñÿ íå âïîëíå ÿñíûì.

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ ñòàëî ïîÿâëÿòüñÿ çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, àê-
öåíòèðóþùèõ âíèìàíèå íà îáú¼ìíîì õàðàêòåðå ïðîöåññà ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè ïðè
ëàçåðíîì îáëó÷åíèè [7, 8, 9, 10, 11]. Îäíàêî ðàñ÷¼òû, ïðîâîäèìûå ðàçíûìè àâòîðàìè, îñòà-
þòñÿ èëè ïîëíîñòüþ îäíîìåðíûìè (ãèäðîäèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå) èëè êâàçèîäíîìåð-
íûìè (àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå), êîãäà òîëüêî íàïðàâëåíèå âãëóáü ìàòåðèàëà èìååò
ìèêðîííûé ðàçìåð, à äâà äðóãèõ íàïðàâëåíèÿ èìåþò ðàçìåðû â íåñêîëüêî íàíîìåòðîâ
è ñøèâàþòñÿ ÷åðåç ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ [12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20].
Ïîýòîìó öåëåñîîáðàçíûì ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîä ê ïîëíîìàñøòàáíîìó îáú¼ìíîìó àòîìèñòè÷å-
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Ðèñ. 4: Ñëåâà�çàâèñèìîñòü óñêîðåíèÿ îò ÷èñëà ÿäåð äëÿ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ ñèñòåì ñ
ïîòåíöèàëîì Ëåííàðä-Äæîíñà (óêàçàíî ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå). Ñïðàâà�îïòèìàëüíîå
ñîîòíîøåíèå ÷èñëà àòîìîâ è ÿäåð. Òî÷êàìè ïîêàçàíû ðàñ÷¼òû ñ ýôôåêòèâíîñòüþ 80%.
Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ�îãðàíè÷åíèå ïî îïåðàòèâíîé ïàìÿòè. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåä¼í ðàñ÷¼ò
íà ñóïåðêîìïüþòåðå IBM BlueGene/L [5].

ñêîìó ìîäåëèðîâàíèþ ïðîöåññà ìîäèôèêàöèè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ëîãè÷åñêèì ðàçâèòèåì ìîäåëè,
íî òðåáóåò äîñòàòî÷íî áîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ìåíåå çà-
òðàòíîå ãèäðîäèíàìè÷åñêîå (ÃÄ) ìîäåëèðîâàíèå òàêæå ìîæåò áûòü ðàçâèòî äî îáú¼ìíîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ, íî äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî áóäåò ðåøèòü ðÿä ïðèíöèïèàëüíûõ çàäà÷ è, â
÷àñòíîñòè, íàó÷èòüñÿ êîððåêòíî ìîäåëèðîâàòü ãèäðîäèíàìèêó ïîâåðõíîñòíûõ âîëí. Îä-
íàêî äàæå ïðè ñîçäàíèè òð¼õìåðíîé ÃÄ-ìîäåëè, òî÷íîñòü å¼ áóäåò çíà÷èòåëüíî óñòóïàòü
àòîìèñòè÷åñêîìó ìîäåëèðîâàíèþ, òàê êàê ïðè ëàçåðíîì íàíîñòðóêòóðèðîâàíèè áîëüøóþ
ðîëü èãðàþò òàêèå ïðîöåññà êàê ïëàâëåíèå, ðàçðóøåíèå è íóêëåàöèÿ, ò.å. ïðîöåññû, ó÷¼ò
êîòîðûõ â ÃÄ-ïîäõîäå âûçûâàåò îñîáóþ òðóäíîñòü. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â àòîìèñòè÷åñêîì
ìîäåëèðîâàíèå âñå ýòè ïðîöåññû îïèñûâàþòñÿ áåç ïðèâëå÷åíèÿ êàêèõ-ëèáî äîïîëíèòåëü-
íûõ ïðèáëèæåíèé.

Â ïîäàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè ëàçåðíûì
èìïóëüñîì, îñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé èìïóëüñà ÿâëÿåòñÿ ïîãëîùåííûé ôëþåíñ ýíåðãèè,
óñðåäí¼ííûé ïî îñâåùåííîé ïîâåðõíîñòè. Îäíàêî â íåêîòîðûõ ðàáîòàõ [21, 22] óêàçûâàåòñÿ
íà òîò ôàêò, ÷òî áîëåå óäîáíûìè âåëè÷èíàìè äëÿ àíàëèçà ÿâëÿþòñÿ ïîëíàÿ ïîãëîùåííàÿ
ýíåðãèÿ èìïóëüñà Eabs è ïîãëîùåííûé ôëþåíñ â öåíòðå ëàçåðíîãî ïÿòíà F0. Êðîìå òîãî,
ñðàâíåíèå òåîðèè è ýêñïåðèìåíòà ñëåäóåò ïðîâîäèòü ñ ó÷åòîì ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ïî
âñåé îñâåùåííîé ïîâåðõíîñòè. Åñëè ïðèíÿòü, ÷òî ðàñïðåäåëíèå ôëþåíñà F (r) èìååò ãàóñ-
ñîâó ôîðìó, òî ñâÿçü ìåæäó Eabs è F0 ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Eabs =

+∞∫
0

F (r)·2πrdr =
+∞∫
0

F0 exp[−r2/R2]·2πrdr = F0πR
2, (1)

ãäå R � ïàðàìåòð ðàñïðåäåëåíèÿ Ãàóññà. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî â ôîðìóëå 1 âåëè÷èíà R
íå ñîîòâåòñòâóåò ðàäèóñó ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè èëè êàêîé-ëèáî âåëè÷èíå ñâÿçàííîé ñ
ïðîöåññàìè íà ïîâåðõíîñòè, à ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêîé òîëüêî ëàçåðíîãî èìïóëüñà.

Îñòàíîâèìñÿ áîëåå äåòàëüíî íà ìîäåëè, èñïîëüçóåìîé â àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè
äëÿ îïèñàíèÿ ëàçåðíîãî íàíîñòðóêòóèðîâàíèÿ. Ïðè âçàèìîäåéñòâèè êîðîòêîãî ëàçåðíîãî
èìïóëüñà ñ âåùåñòâîì ïðîèñõîäèò ñèëüíûé íàãðåâ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ýëåêòðîííîé ïîäñè-
ñòåìû. Õàðàêòåðíîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè è èîíàìè ñîèç-
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Ðèñ. 5: (a) Ñîïîñòàâëåíèå ÷èñëà âû÷èñëèòåëüíûõ ÿ÷ååêM è òðåáóåìîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ
N ñ ðàçëè÷íûìè ïðèáëèæåíèÿìè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ëàçåðíîé ìîäèôèêàöèè
ïîâåðõíîñòè: 1�êâàçèîäíîìåðíûé ðàñ÷¼ò; 2�êâàçèîäíîìåðíûé ðàñ÷¼ò ñ ó÷¼òîì îñîáåííî-
ñòåé íóêëåàöèè; 3�êâàçèäâóìåðíûé ðàñ÷¼ò ëàçåðíîé àáëÿöèè; 4�êâàçèäâóìåðíûé ðàñ÷¼ò
ïðîöåññà ìîäèôèêàöèè âñëåäñòâèå ïëàâëåíèÿ; 5�ïðÿìîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà â óñëîâè-
ÿõ ýêñïåðèìåíòà (ïðîôèëü âçÿò èç ðàáîòû [17]). (á) Çàâèñèìîñòü ãëóáèíû ðàñïëàâà/àáëÿöèè
îò ôëþåíñà F0 äëÿ àëþìèíèÿ: 1� ãëóáèíà ìîäèôèêàöèè èç ýêñïåðèìåíòàëüíîé ÷àñòè ðà-
áîòû [22]; 2� ãëóáèíà àáëÿöèè èç ÃÄ-ðàñ÷åòà [13]; 3 è 4�ãëóáèíà ðàñïëàâà è àáëÿöèè èç
ÃÄ-ðàñ÷åòà [12]; 5 è 6�ãëóáèíà ðàñïëàâà è àáëÿöèè èç ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèÿ [22]. (â) Ñôîð-
ìèðîâàâøèåñÿ íàíîïîëîñòè èç ðàáîòû [10]. (ã) Çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ðàäèóñà çîíû ìîäè-
ôèêàöèè îò ýíåðãèè èìïóëüñà èç ðàáîò [17, 22]: ëèíèè�ðàñ÷åò ïî ôîðìóëå 2; ñèìâîëû�
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [17, 22]; 1 è 2�ðåçóëüòàòû äëÿ àëþìèíèÿ è çîëîòà, ñîîòâåò-
ñòâåííî. (ä) Çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ðàäèóñà çîíû ðàñïóõàíèÿ/àáëÿöèè îò ýíåðãèè èìïóëüñà
äëÿ àëþìèíèÿ èç ðàáîòû [7]: ëèíèÿ�ðàñ÷åò ïî ôîðìóëå 3; ñèìâîëû�ýêñïåðèìåíòàëüíûå
äàííûå [7].

ìåðèìî ñî âðåìåíåì ñàìîé ìîäèôèêàöèè âåùåñòâà è âðåìåíàìè êèíåòè÷åñêèõ ïðîöåññîâ
ïðîèñõîäÿùèõ ïðè ýòîì (òåïëîïåðåíîñ, ôàçîâûå ïåðåõîäû, âîçíèêíîâåíèå óäàðíûõ âîëí
è ò.ä.) Òàêèì îáðàçîì íà÷àëüíàÿ ñòàäèÿ ÿâëÿåòñÿ äâóõòåìïåðàòóðíîé, êîãäà òåìïåðàòó-
ðà ýëåêòðîíîâ íà ïîðÿäîê ïðåâûøàåò òåìïåðàòóðó èîíîâ. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà
ëàçåðíîé ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè â öèêëå ðàáîò [14, 16, 17, 20] àâòîðàìè ðàçâèâàåò-
ñÿ àòîìèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü äâóõòåìïåðàòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ. Â äàííîé ìîäåëè èñïîëüçóåòñÿ
ïðèáëèæåíèå ñïëîøíîé ñðåäû äëÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå
ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ èîííîé ïîäñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, ñîâìåñòíî ðåøàåòñÿ ñèñòåìà óðàâ-
íåíèé Íüþòîíà äëÿ èîíîâ è êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè äëÿ ýëåêòðîííîé
ïîäñèñòåìû. Îäíîé èç îñîáåííîñòåé ðàçâèâàåìîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ ó÷¼ò âëèÿíèÿ ýëåêòðîí-
íîãî äàâëåíèÿ íà äèíàìèêó èîíîâ.

Íà ðèñ. 5à ðàçëè÷íûå ïðèáëèæåíèÿ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ìîäèôè-
êàöèè ïîâåðõíîñòè ñõåìàòè÷íî ñîïîñòàâëåíû ñ ÷èñëîì âû÷èñëèòåëüíûõ ÿ÷ååê (ôàêòè÷åñêè
ñ ÷èñëîì âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð), òðåáóåìûõ äëÿ èõ ðåàëèçàöèè. Ïðèáëèæåíèåì, òðåáóåìûì
ìåíüøå âñåãî âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ, ÿâëÿåòñÿ êâàçèîäíîìåðíûé ðàñ÷¼ò, êîãäà âû÷èñ-
ëèòåëüíàÿ ÿ÷åéêà èìååò ðàçìåð îêîëî ìèêðîìåòðà òîëüêî â îäíîì íàïðàâëåíèè (âãëóáü
âåùåñòâà), à äâà äðóãèõ íàïðàâëåíèÿ èìåþò ðàçìåðû â íåñêîëüêî íàíîìåòðîâ è ñøèâàþò-

6



ñÿ ÷åðåç ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Èìåííî íà òàêîì òèïå çàäà÷ îòðàáàòûâàåòñÿ è
òåñòèðóåòñÿ òåîðåòè÷åñêàÿ îñíîâà ìîäåëè. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî íåîáõîäèìîñòü ìèêðîííîãî
ðàçìåðà â íàïðàâëåíèè âãëóáü âåùåñòâà îáóñëîâëåíà óäàðíî-âîëíîâîé ïðèðîäîé ëàçåðíîé
àáëÿöèè âåùåñòâà è òåì, ÷òî ôàçîâûå è ñòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿ ïðîèñõîäÿò â ïîâåðõ-
íîñòíîì ñëîå òîëùèíîé â íåñêîëüêî ñîòåí íàíîìåòðîâ.

Âòîðûì ïî âû÷èñëèòåëüíûì çàòðàòàì ïðèáëèæåíèåì ÿâëÿåòñÿ òàêæå êâàçèîäíîìåðíûé
ðàñ÷¼ò, íî óæå ñ ðàçìåðàìè â íåñêîëüêî äåñÿòêîì íàíîìåòðîâ ïî äâóì äðóãèì íàïðàâëåíè-
ÿì. Îñíîâíûì ïðåèìóùåñòâîì òàêîãî âèäà ðàñ÷¼òà ïåðåä ïåðâûì, ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü
áîëåå êîððåêòíî îïèñûâàòü ïðîöåññ íóêëåàöèè ïîëîñòåé ïðè ëàçåðíîé àáëÿöèè. Â òàêîì
ïðèáëèæåíèè ìîæíî èññëåäîâàòü áîëåå äåòàëüíî ìåõàíèçì ðàçðóøåíèÿ âåùåñòâà. Íà ðè-
ñóíêå 5á ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ãëóáèíû ðàñïëàâà/àáëÿöèè îò ôëþåíñà F0 äëÿ àëþìèíèÿ
ïðè îáëó÷åíèè ôåìòîñåêóíäíûì èìïóëüñîì, ïîëó÷åííûå â ðàçíûõ ðàáîòàõ. Âñå ðàññ÷èòàí-
íûå çàâèñèìîñòè âû÷èñëåíû â îäíîìåðíîì ïðèáëèæåíèè (ÃÄ-ìîäåëü) èëè êâàçèîäíîìåð-
íîì ïðèáëèæåíèè (ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèå).

Òðåòüèì ïðèáëèæåíèåì ÿâëÿåòñÿ êâàçèäâóìåðíûé ðàñ÷¼ò, êîãäà îäíî èç íàïðàâëåíèé
âäîëü îáëó÷àåìîé ïîâåðõíîñòè èìååò ðàçìåð â íåñêîëüêî ñîòåí íàíîìåòðîâ. Òàêîå ïðèáëè-
æåíèå ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü ïðîôèëü ýíåðãîâêëàäà ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Ñòîèò îòìåòèòü,
÷òî â ïåðâûõ äâóõ ïðèáëèæåíèÿõ ïîäðàçóìåâàëîñü, ÷òî îáëó÷åíèå ïðîèñõîäèò ïî âñåé ïî-
âåðõíîñòè ñ îäèíàêîâîé èíòåíñèâíîñòüþ, ÷òî êîíå÷íî íå ñîîòâåòñòâóåò äåéñòâèòåëüíîñòè.
Êâàçèäâóìåðíîå ïðèáëèæåíèå ïîçâîëÿåò ââåñòè ðàñïðåäåëåíèå ôëþåíñà ïî ïîâåðõíîñòè
F (r), íî â äâóõìåðíîé ãåîìåòðèè. È õîòÿ ðåàëüíûé äèàìåòð ëàçåðíîãî ïÿòíà â ýêñïåðè-
ìåíòå ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî ìèêðîìåòðîâ, îäíàêî óæå òàêîå ïðèáëèæåíèå ÿâëÿåòñÿ ñóùå-
ñòâåííûì äîñòèæåíèåì ïî ñðàâíåíèþ ñ ïåðâûìè äâóìÿ. Äëÿ íåïîñðåäñòâåííîãî ñðàâíåíèÿ
ñ ýêñïåðèìåíòîì íóæíî èñïîëüçîâàòü ðàçìåðíûé àíàëèç è òåîðèþ ïîäîáèÿ, ÷òîáû ýêñòðà-
ïîëèðîâàòü ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ äî ðåàëüíîãî ðàçìåðà ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè
ïî ïîâåðõíîñòè.

×åòâ¼ðòîå ïðèáëèæåíèå ÿâëÿåòñÿ òàêæå êâàçèäâóìåðíûì, íî óæå ñ ìèêðîííûì ðàçìå-
ðîì â äâóõ íàïðàâëåíèÿõ. Òàêàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò ðàññìîòðåòü ëàçåðíîå íàíîñòðóêòóðè-
ðîâàíèå çà ñ÷¼ò ïëàâëåíèÿ âåùåñòâà. Ïî ðåçóëüòàòàì ïðîâåä¼ííûõ ðàñ÷¼òîâ áûëî óñòàíîâ-
ëåíî, ÷òî ïðè íåáîëüøèõ ýíåðãîâêëàäàõ ìîäèôèêàöèÿ ïîâåðõíîñòè ìîæåò ïðîèñõîäèòü íå
òîëüêî çà ñ÷¼ò ëàçåðíîé àáëÿöèè, íî è çà ñ÷¼ò ïëàâëåíèÿ è ðàñïëåñêèâàíèÿ ìåòàëëà (ïðÿ-
ìàÿ àíàëîãèÿ ñ êàïèëëÿðíûìè âîëíàìè íà ïîâåðõíîñòè). Äàííûé ïðîöåññ õîðîøî äåìîí-
ñòðèðóåò, ÷òî ïðè ïåðåõîäå ê ìîäåëèðîâàíèþ íà áîëüøèõ ìàñøòàáàõ ñóùåñòâóåò âîçìîæ-
íîñòü îáíàðóæèòü íîâûå êîëëåêòèâíûå ÿâëåíèÿ àòîìîâ, íåäîñòóïíûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
íà ìåíüøèõ ìàñøòàáàõ. Âûïîëíåííûå ðàñ÷¼òû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ íåäàâíèìè ýêñïå-
ðèìåíòàìè (ñì. íàïðèìåð [9, 17]), ãäå îáíàðóæåíà ìîäèôèêàöèÿ ïîâåðõíîñòè ïðè íèçêèõ
ýíåðãîâêëàäàõ â îòñóòñòâèè àáëÿöèè. Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðîöåññ ìîäèôèêàöèè ïîâåðõ-
íîñòè ïðè èñïîëüçîâàíèè ðåíòãåíîâñêèõ èìïóëüñîâ [9, 17] ìîæåò ñóùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ
îò ñëó÷àÿ, êîãäà èñïîëüçóþòñÿ îïòè÷åñêèå èìïóëüñû [7, 10, 11]. Ýòî îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî
ïðè ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè âñëåäñòâèå ïëàâëåíèÿ áîëüøóþ ðîëü èãðàþò ëîêàëüíûå ãðà-
äèåíòû òåìïåðàòóðû/äàâëåíèÿ âäîëü ïîâåðõíîñòè, êîòîðûå äëÿ ðåíòãåíîâñêèõ èìïóëüñîâ
çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì äëÿ îïòè÷åñêèõ.

Ðèñóíîê 5â èëþñòðèðóåò äðóãîå èíòåðåñíîå ÿâëåíèå, êîòîðîå âîçìîæíî ñìîäåëèðîâàòü â
êâàçèäâóõìåðíîì ïðèáëèæåíèè, � ôîðìèðîâàíèå íàíîïîëîñòåé ïðè ðàñïóõàíèè âåùåñòâà,
êàê ïåðâàÿ ñòàäèÿ àáëÿöèè. Ðèñóíîê âçÿò èç ðàáîòû [10] è ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëü-
íûì íàáëþäåíèÿì. Ìåõàíèçì ýòîãî ÿâëåíèÿ ïîêà èññëåäîâàí íå ïîëíîñòüþ è îïèñûâàåòñÿ
â îñíîâíîì íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ôàêòîâ [7, 10].

Ìîäåëèðîâàíèå â òðåòüåì è ÷åòâåðòîì ïðèáëèæåíèÿõ ïîäòâåðäèëî âûñêàçàííóþ ðà-
íåå ãèïîòåçó, ÷òî ðàçìåð çîíû íàíîñòðóêòóðèðîâàíèÿ (ò.å. îáëàñòè ïîâåðõíîñòíîé ìîäè-
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ôèêàöèè ñ ãëóáèíîé îò íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ) îïðåäåëÿåòñÿ ïëàâëåíèåì. Òàêèì îáðàçîì
ìîæíî ñôîðìóëèðîâàòü êðèòåðèé, ïîçâîëÿþùèé ðàññ÷èòàòü äèàìåòð çîíû ìîäèôèêàöèè
âî âñåì äèàïàçîíå ýíåðãîâêëàäîâ. Ãðàíèöà çîíû ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè, îáëó÷àåìîé
ëàçåðíûì èìïóëüñîì, îïðåäåëÿåòñÿ òîé òî÷êîé ïðîñòðàíñòâà, ãäå ëîêàëüíûé ïîãëîùåííûé
ôëþåíñ ñîîòâåòñòâóåò ïîðîãîâîìó ôëþåíñó ïëàâëåíèÿ. Êðîìå òîãî, àíàëîãè÷íûì îáðà-
çîì ìîæíî ïîëó÷èòü îöåíêó ðàçìåðà îáëàñòè àáëÿöèè (èëè ðàñïóõàíèÿ, êàê ïåðâîãî ýòàïà
àáëÿöèè[7, 9, 10]), êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò òî÷êå íà ïîâåðõíîñòè, ãäå ïîãëîùåííûé ôëþåíñ
ðàâåí ïîðîãîâîìó ôëþåíñó äëÿ àáëÿöèè. Äàííûå êðèòåðèè äëÿ ðàäèóñà íàíîñòðóêòóèðî-
âàíèÿ rm è ðàäèóñà àáëÿöèè/ðàñïóõàíèÿ ra ìîæíî çàïèñàòü â ñëåäóþùåì âèäå:

r2m = R2 ln(F0/Fmelt) = R2 ln(αE/πR2Fmelt), (2)

r2a = R2 ln(F0/Fabl) = R2 ln(αE/πR2Fabl), (3)

ãäå α � êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ, E � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ èìïóëüñà (Eabs = αE). Íà ðèñóí-
êàõ 5ã è 5ä ïîêàçàíû çàâèñèîñòè rm(E) è ra(E) äëÿ àëþìèíèÿ, ðàññ÷èòàííûå èç ôîðìóë 2
è 3 ñ ó÷åòîì õàðàêòåðèñòèê èìïóëüñîâ â ðàáîòàõ [7, 17, 22]. Ñòîèò îòìåòü, ÷òî âõîäÿùèå â
ôîðìóëû ïîðîãîâûå ôëþåíñû ïëàâëåíèÿ è àáëÿöèè Fmelt è Fabl ìîæíî ðàññ÷èòàòü â êâà-
çèîäíîìåðíîì ðàñ÷åòå, îäíàêî ñïðàâåäëèâîñòü ñàìèõ ôîðìóë ìîæíî ïðîâåðèòü òîëüêî â
äâóõ- èëè òðåõìåðíûõ ðàñ÷åòàõ.

Ïÿòîå ïðèáëèæåíèå ïîäðàçóìåâàåò ïðîâåäåíèå ïîëíîñòüþ òð¼õìåðíîãî ðàñ÷¼òà, íà ìàñ-
øòàáàõ ñîïîñòàâèìûõ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ôîðìóëû 2 è 3 äàþò âîçìîæíîñòü îöåíèòü òðåáó-
åìûå ðàçìåðû ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåì äëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññà ìîäèôèêàöèè
ïîâåðõíîñòè. Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî âñå îñòàëüíûå ïðèáëèæåíèÿ ìîãóò äàòü ìíîãî ïîëåçíîé
èíôîðìàöèè î ïðîöåññå ëàçåðíîãî íàíîñòðóêòóðèðîâàíèÿ, ïîëíîñòüþ îïèñàòü äèíàìèêó
ýòîãî ïðîöåññà âîçìîæíî òîëüêî â ïîëíîìàñøòàáíîì ðàñ÷¼òå ñ ìèêðîííûìè ðàçìåðàìè âî
âñåõ íàïðàâëåíèÿõ. Äàííûé òèï ðàñ÷¼òà ïîêà íå áûë ïðîâåä¼í, îäíàêî ïðîãðåññ â âû÷èñ-
ëèòåëüíûõ ðåñóðñàõ, êîòîðûé íàáëþäàåòñÿ â ïîñëåäíèå ãîäû, ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î ïðèí-
öèïèàëüíîé âîçìîæíîñòè òàêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [22, 23, 24]. Ïðîâåäåíèå òàêîãî ðàñ÷¼òà
ïîçâîëèò íàïðÿìóþ ñðàâíèòü ýêñïåðèìåíò è àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, îïèðàþùåå-
ñÿ òîëüêî íà òåîðèþ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Òàêîå ñðàâíåíèå âàæíî è ñàìî ïî ñåáå, è êàê
âîçìîæíîñòü äîêàçàòü èëè îïðîâåðãíóòü âñå ïðåäïîëîæåíèÿ è ãèïîòåçû, êîòîðûé áûëè
âûäâèíóòû ïðè ìîäåëèðîâàíèè íà ìåíüøèõ ìàñøòàáàõ. Êðîìå òîãî, òîëüêî â ýòîì ïðè-
áëèæåíèè âîçìîæíî îïèñàòü îáðàçîâàíèå ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð, ôîðìèðóþùèõñÿ ïðè
âçàèìîäåéñòâèè ëàçåðíîãî èìïóëüñà ñ ïîâåðõíîñòüþ [8, 11].

4 Ñòðàòåãèÿ ðàçâèòèÿ ÌÄ modeling&simulation

4.1 Îñíîâàíèÿ ÌÄ modeling & simulation

Çàäà÷è, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 5 , òðåáóþò ïðèâëå÷åíèÿ íåñêîëüêèõ ñîñòàâëÿþùèõ äëÿ
ñâîåãî ðåøåíèÿ, ïîìèìî îáÿçàòåëüíîãî ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì.

Ñòàíäàðòíûé äëÿ àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðû òåðìèí ¾modeling & simulation¿ îáû÷íî
ïåðåâîäèòñÿ íà ðóññêèé êàê ¾ìîäåëèðîâàíèå¿, ÷òî èñêàæàåò ñìûñë òåðìèíà.

Simulation îçíà÷àåò ïðîâåäåíèå âû÷èñëåíèé. Âûÿâëåíèå, àíàëèç è ðåøåíèå ïðîáëåì,
âîçíèêàþùèõ ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÿäåð M , âêëþ÷àÿ îïòèìàëüíûé âûáîð ñóïåðêîìïüþ-
òåðà, îòíîñÿòñÿ ê îáëàñòè Computer Science. Áóäåì çàòðàãèâàòü ýòè ïðîáëåìû íèæå.

Íî ïðåæäå ÷åì íà÷àòü ðàñ÷¼òû, íàäî ïðîâåñòè modeling, ò.å. ñôîðìóëèðîâàòü ïîñòàíîâ-
êó çàäà÷è è ñîçäàòü ìîäåëü âåùåñòâà, êîòîðàÿ áóäåò çàòåì èçó÷àòüñÿ ÷èñëåííî. Ê ìîäåëè
îòíîñÿòñÿ óðàâíåíèÿ, êîòîðûå å¼ îïèñûâàþò, ïîòåíöèàëû ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,
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âûáîð ÷èñëà ÷àñòèö N , íà÷àëüíûå è ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ è ò.ï. Ýòî âîïðîñû òåîðåòè÷åñêîé
ôèçèêè, êàê è ïîñòðîåíèå ìíîãîìàñøòàáíûõ ìîäåëåé, ïîçâîëèâøèõ áû âûéòè çà ïðåäåëû
âðåìåííûõ è ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáîâ, äîñòóïíûõ àòîìèñòè÷åñêîìó ìîäåëèðîâàíèþ.
Ìíîãèå èç ýòèõ âîïðîñîâ ñïåöèôè÷íû è ðàññìàòðèâàþòñÿ äëÿ êàæäîãî èç ïðèìåðîâ.

Ñïîñîáû îöåíêè çíà÷åíèÿ N äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíû. Âûáîð åãî îïðåäåëÿåòñÿ ìàñ-
øòàáàìè ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ êîððå-ëÿöèé, õàðàêòåðíûõ äëÿ ïîñòàâëåííîé çà-
äà÷è. Â ñèñòåìå ñóùåñòâóåò èåðàðõèÿ êîððåëÿöèé rc1 < rc2 < rc3 < . . ., êîòîðîé ñîîòâåò-
ñòâóåò èåðàðõèÿ N1 < N2 < N3 < . . . , ãäå Ni = nr3ci. Çäåñü n êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö, rc
îáëàñòü ðàññòîÿíèé, êîòîðàÿ èññëåäóåòñÿ. Èíûìè ñëîâàìè, ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî, âûáèðàÿ
òî èëè èíîå çíà÷åíèå N, ìû òåì ñàìûì îáðûâàåì ðÿä êîððåëÿöèé, êîòîðûå ìîæíî áóäåò
èññëåäîâàòü â äàííîì ÌÄ-ðàñ÷¼òå. Âûáèðàÿ N = nL3, ìû òàêæå îãðàíè÷èâàåì äëèíû âîëí
λ < L ðàâíîâåñíûõ ôëóêòóàöèé, ò.å. ôèêñèðóåì äèàïàçîí âîëíîâûõ âåêòîðîâ, äëÿ êîòîðî-
ãî ìîæíî áóäåò ðàññ÷èòàòü äèñïåðñèþ êîëåáàíèé ïëîòíîñòè: ôîíîíîâ â êîíäåíñèðîâàííûõ
ñðåäàõ, ïëàçìåííûõ âîëí â íåèäåàëüíîé ïëàçìå, êîëåáàíèé áèîìîëåêóë è ò.ï. Ïîäîáíûì æå
îáðàçîì âûáîð N îãðàíè÷èâàåò îáëàñòü èññëåäóåìûõ õàðàêòåðèñòèê òàêèõ êîîïåðàòèâíûõ
ÿâëåíèé, êàê íóêëåàöèÿ, îáðàçîâàíèå äèñëîêàöèé è òðåùèí è äð.

Ñóùåñòâóåò òàêæå èåðàðõèÿ âðåì¼í êîððåëÿöèé τc1 < τc2 < τc3 < . . . Âûáîð L îáðûâàåò
ýòîò ðÿä, â ÷àñòíîñòè, äâóìÿ íåðàâåíñòâàìè: 6Dτci < L2, ãäå D�êîýôôèöèåíò äèôôóçèè,
asτci < L, ãäå as�ñêîðîñòü çâóêà.

Ñâîè âàðèàíòû òðåáîâàíèé âîçíèêàþò ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïîâåðõíîñòåé, ôàçîâûõ ðàâ-
íîâåñèé è ò.ï. Òàê, âûáîð N íà ðèñ. 5 îçíà÷àåò ïðåäåëüíûå ãîðèçîíòàëüíûå è âåðòèêàëüíûå
ðàçìåðû ïîëîñòåé, êîòîðûå ìîæíî èññëåäîâàòü. Ïðè ïåðåõîäå ê èññëåäîâàíèþ ðåëàêñàöè-
îííûõ ïðîöåññîâ ñëåäóåò ó÷èòûâàòü âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ ïðîñòðàí-
ñòâåííûõ è âðåìåííûõ õàðàêòåðíûõ ìàñøòàáîâ è ñîîòâåòñòâóþùèõ òðåáîâàíèé íà âûáîð
N .

Îáùèé âûâîä çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âûáîð ðàçìåðà ñèñòåìû (÷èñëà ÷àñòèö) îãðàíè÷è-
âàåò ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ rc, τc, λ, õàðàêòåðíûõ íåîäíîðîäíîñòåé è ò.ï., è, òàêèì îáðàçîì,
îãðàíè÷èâàåòñÿ êðóã ÿâëåíèé è ïðîöåññîâ, êîòîðûå ìîæíî èññëåäîâàòü. È, íàîáîðîò, òðå-
áîâàíèÿ íà âûáîð ÷èñëà ÷àñòèö îïðåäåëÿþòñÿ ðàññìàòðèâàåìûì ôèçè÷åñêèì ÿâëåíèåì è
ñòðóêòóðîé.

Ôèçè÷åñêè îáîñíîâàííûé âûáîð ÷èñëà ÷àñòèö â ñî÷åòàíèè ñ òåñòèðîâàíèåì ýôôåêòèâíî-
ñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ (ñì. âûøå) ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü îïòèìàëüíîå ñîîòíîøåíèå ¾êîëè-
÷åñòâî ÷àñòèö�÷èñëî âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð¿ è âûïîëíèòü èññëåäîâàíèå âûáðàííîãî ñâîé-
ñòâà, ÿâëåíèÿ è ïðîöåññà èìåííî â ðàìêàõ ýòîãî ñîîòíîøåíèÿ. Åñòåñòâåííî, ñèñòåìó ìîæíî
èññëåäîâàòü è ïðè ìåíüøåì ÷èñëå ÿäåð. Ñîîòâåòñòâåííî óâåëè÷èòñÿ âðåìÿ ðàñ÷¼òà.

4.2 Ìíîãîìàñøòàáíûå ïîäõîäû

Ïåðåõîä ê êèíåòè÷åñêèì ïîäõîäàì, ìåõàíèêå ñïëîøíûõ ñðåä è äð. ïîçâîëÿåò âûéòè çà
ïðåäåëû âðåìåííûõ è ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáîâ, äîñòóïíûõ àòîìèñòè÷åñêîìó ìîäå-
ëèðîâàíèþ. Ïðè ýòîì âîçíèêàþò òåîðåòèêî-ôèçè÷åñêèå ïðîáëåìû ñâÿçè ìåæäó ìîäåëÿìè
íà ðàçíûõ ìàñøòàáàõ. Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü âçàèìîñâÿçàííûõ ïîäõîäîâ âûñòðàèâàåòñÿ îò
êâàíòîâûõ íàíîìàñøòàáîâ äî ìàêðîìàñøòàáîâ äëÿ ðåøåíèÿ êîíêðåòíûõ çàäà÷ (ðèñ. 6).
Âîçìîæíî, ïåðâûé ïðèìåð òàêîãî ïîäõîäà, âêëþ÷èâøèé êèíåòèêó è êëàññè÷åñêóþ ÌÄ äàí
â [6].
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Ðèñ. 6: Ñòóïåíè ìíîãîìàñøòàáíîãî ïîäõîäà è èõ âçàèìîñâÿçè.

5 Ðàäèàöèîííûå ïîâðåæäåíèÿ â ÿäåðíûõ òîïëèâàõ

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàáëþäàåòñÿ ðîñò èíòåðåñà ê îáîñíîâàíèþ ýôôåêòèâíîñòè è áåçîïàñ-
íîñòè àòîìíîé ýíåðãåòèêè. Â ÷àñòíîñòè, ýòî ïðèâåëî ê òîìó, ÷òî ïåðåä ðàäèàöèîííûì ìà-
òåðèàëîâåäåíèåì áûëà ïîñòàâëåíà çàäà÷à î ñîçäàíèè ìåòîäèêè òî÷íîãî ïðîãíîçèðîâàíèÿ
ïîâåäåíèÿ ÿäåðíîãî òîïëèâà â óñëîâèÿõ ýêñïëóàòàöèè. Äàííàÿ çàäà÷à äîïóñêàåò íåñêîëü-
êî ïîäõîäîâ ê å¼ ðåøåíèþ, íî íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ìíîãîìàñøòàáíûé
ïîäõîä, êîãäà ìåòîäàìè ìîäåëèðîâàíèÿ è òåîðåòè÷åñêîé ôèçèêè ñîâìåñòíî ðåøàþòñÿ ïîä-
çàäà÷è íà ðàçëè÷íûõ âðåìåííûõ è ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáàõ [25, 26]. Êîîïåðàöèÿ òàêèõ
ìåòîäîâ (êâàíòîâûå ðàñ÷åòû, àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, ìåòîä
êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé è ïðèáëèæåíèå ñïëîøíîé ñðåäû) ìîæåò ïîçâîëèòü ïðåäñêàçû-
âàòü/îáúÿñíèòü ïîâåäåíèå ÿäåðíûõ ìàòåðèàëîâ ïðàêòè÷åñêè áåç ïðèâëå÷åíèÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ, êîòîðûå â ýòîì ñëó÷àå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ âåðèôèêàöèè âñåé
ìîäåëè. Íà äàííûé ìîìåíò òàêàÿ ìíîãîìàñøòàáíàÿ ìîäåëü òîëüêî ðàçðàáàòûâàåòñÿ, îäíà-
êî å¼ ðàçâèòèå óæå ïðèâåëî ê ñóùåñòâåííûì äîñòèæåíèÿì â ìåòîäàõ ðàñ÷åòà ðàäèàöèîííûõ
ïîâðåæäåíèé íà ðàçëè÷íûõ ìàñøòàáàõ.

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ðèñóíîê 7 èëëþñòðèðóåò äâà ïîäõîäà ê óâåëè÷åíèþ ìàñøòàáà ïðè
ìîäåëèðîâàíèè çàäà÷ ðàäèàöèîííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ. Íà ðèñóíêå 7à ïîêàçàíî, êàêèå
çàäà÷è âîçìîæíî ðåøèòü â ðàìêàõ îäíîãî òîëüêî àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ðèñóí-
êè 7á-ä äåìîíñòðèðóþò ìíîãîìàñøòàáíûé ïîäõîä, êàê ñîâîêóïíîñòü ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé,
ãäå âûõîäíûå ïàðàìåòðû íà îäíîì óðîâíå ÿâëÿþòñÿ âõîäíûìè ïàðàìåòðàìè äëÿ ìîäåëåé
áîëåå âûñîêîãî óðîâíÿ. Â ðàäèàöèîííîì ìàòåðèàëîâåäåíèå îáà ïîäõîäà ê óâåëè÷åíèþ ìàñ-
øòàáà àêòèâíî ðàçâèâàþòñÿ è äîïîëíÿþò/êîððåêòèðóþò äðóã äðóãà.

Ïðè îòñóòñòâèè íåîáõîäèìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èçó÷åíèå ìåõàíèçìîâ è âû-
÷èñëåíèå ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëåé îáðàçîâàíèÿ è íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ
äåôåêòîâ, ïî-âèäèìîìó, âîçìîæíî ëèøü â ðàìêàõ ìåòîäîâ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-
íèÿ: ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, Ìîíòå-Êàðëî è ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Äëÿ
óòî÷íåíèÿ ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì êîëè÷åñòâåííûõ õàðàêòåðèñòèê ìîæíî èñïîëüçîâàòü
äàííûå ñðàâíèòåëüíî ìàëîìàñøòàáíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, èíòåðïðåòàöèÿ êîòîðûõ ÷ðåçâû÷àé-
íî ñëîæíà ïðè îòñóòñòâèè ïðåäñòàâëåíèé î ìåõàíèçìàõ ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé. Íàïðèìåð,
òàêîâû ýêñïåðèìåíòû ïî îòæèãó äåôåêòîâ ïîñëå îáëó÷åíèÿ è èçìåðåíèþ êîýôôèöèåíòîâ
ñàìîäèôôóçèè èîíîâ. Âñå ýòî óâåëè÷èâàåò ïðåäñêàçàòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü ìåõàíèñòè÷åñêèõ
ìîäåëåé è ðàñøèðÿåò îáëàñòü èõ ïðèìåíèìîñòè çà ðàìêè íåáîëüøîãî êîëè÷åñòâà ýêñïåðè-
ìåíòîâ, íà áàçå êîòîðûõ ýòè ìîäåëè ðàçðàáàòûâàëèñü.

Îñîáóþ ðîëü â àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè ðàäèàöèîííûõ ïîâðåæäåíèé èãðàþò
ìåæàòîìíûå ïîòåíöèàëû. Â ðÿäå ðàáîò ïîêàçàíî, ÷òî áîëüøèíñòâî ïîòåíöèàëîâ íåêîð-
ðåêòíî îïèñûâàþò ïîâåäåíèå ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â âåùåñòâå [27]. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ

10



Ðèñ. 7: (a)Ïåðñïåêòèâà ðàñøèðåíèÿ êðóãà äîñòóïíûõ ïðîöåññîâ ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÿäåð
M â àòîìèñòè÷åñêèõ ðàñ÷¼òàõ ðàäèàöèîííûõ ïîâðåæäåíèé: 1 � ÌÄ è DFT ðàñ÷¼òû ýíåðãèé
îáðàçîâàíèÿ è ìèãðàöèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ; 2�âçàèìîäåéñòâèå òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ äðóã ñ
äðóãîì è êëàñòåðàìè, äèñëîêàöèîííûìè ïåòëÿìè; 3�ãåíåðàöèÿ äåôåêòîâ â ñòîëêíîâèòåëü-
íûõ êàñêàäàõ; 4� ðàñ÷¼òû ïîäâèæíîñòè äèñëîêàöèîííûõ ïåòåëü è ïîð, èõ âçàèìîäåéñòâèé;
5�ôîðìèðîâàíèå äåôåêòîâ ïðè ïðîë¼òå îñêîëêîâ äåëåíèÿ â îáú¼ìå è íà ïîâåðõíîñòè ìàòå-
ðèàëà (íà äàííûé ìîìåíò òàêèå ðàñ÷¼òû åù¼ íå ïðîâåäåíû). Ôðàãìåíòû ìîäåëèðîâàíèÿ è
ýêñïåðèìåíò âçÿòû èç ðàáîò àâòîðîâ [25, 26, 27, 28, 29, 30, 31].(á) Çàâèñèìîñòü êîýôôèöè-
åíòîâ äèôôóçèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â óðàíîâîé ïîäðåø¼òêè UO2 îò òåìïåðàòóðû: 1 è 3 �
DU SIA è DU vac, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [32]; 2, 4 è 5 � DU SIA,
DUO divac è DUU divac, ðàññ÷èòàíûå ÌÄ â [30]. (â) Ñðàâíåíèå èçìåðåííûõ (ìàðêåðû) è ðàñ-
ñ÷èòàííûõ (êðèâûå) âûõîäîâ ãàçà ïðè ðàçëè÷íûõ âðåìåíàõ âûäåðæêè â ýêñïåðèìåíòàõ ñ
ïåðåõîäíûìè ðåæèìàìè ñ ïîâûøåíèåì ìîùíîñòè (èç ðàáîòû [26]). (ã) Ðàçìåð ïåðèîäè÷å-
ñêîé ñòðóêòóðû äèñëîêàöèé îò êîíöåíòðàöèè äèñëîêàöèé â UO2: ëèíèÿ � ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà
äèñëîêàöèîííîé äèíàìèêîé [34]; çàøòðèõîâàííàÿ îáëàñòü � îöåíêè èç ýêñïåðèìåíòàëüíîé
ðàáîòû [33]. (ä) Ñôîðìèðîâàâøèåñÿ ãàçîâûå ïóçûðè â UO2 [35]

.

òåì, ÷òî áîëüøèíñòâî ïîòåíöèàëîâ (â ïåðâóþ î÷åðåäü ýòî îòíîñèòüñÿ ê ïîëóýìïèðè÷åñêèì
ïîòåíöèàëàì) ñîçäàþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàâíîâåñíûõ õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâà: ïîñòî-
ÿííàÿ ðåøåòêè, óïðóãèå êîíñòàíòû, êîýôôèöèåíò Ãðþíàéñåíà è äð. Îäíàêî âñå ýòè õà-
ðàêòåðèñòèêè îïèñûâàþò âåùåñòâî â óñëîâèÿõ áëèçêèõ ê íîðìàëüíûì, êîãäà ìåæàòîìíûå
ðàññòîÿíèÿ íå ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ðàâíîâåñíûõ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû ìåæàòîìíûå ðàñ-
ñòîÿíèÿ â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè ê äåôåêòàì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè çíà÷èòåëüíî
ìåíüøå ðàâíîâåñíîãî. Ïîýòîìó ïðè ñîçäàíèè ïîòåíöèàëîâ äëÿ çàäà÷ ðàäèàöèîííîãî ìàòå-
ðèàëîâåäåíèÿ îñîáîå âíèìàíèå íóæíî óäåëÿòü îïèñàíèþ ìåæàòîìíûõ ñèë íà ìàëûõ ðàñ-
ñòîÿíèÿõ ìåæäó àòîìàìè. Îäíèì èç íàèáîëëåå óñïåøíûõ ñïîñîáîâ ñîçäàíèÿ ìåæàòîìíûõ
ïîòåíöèàëîâ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ñîãëàñîâàíèÿ ïî ñèëàì (¾force-matching¿) [27, 28, 29]. Èäåÿ
ìåòîäà çàêëþ÷àåòñÿ â êîíñòðóèðîâàíèè ïîòåíöèàëà, îñíîâûâàÿñü òîëüêî íà ðàñ÷åòàõ èç
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò íàèìåíüøåìó ìàñøòàáó íà ðèñóíêå 7à (ñòîèò
îòìåòèòü, ÷òî êâàíòîâûå ðàñ÷åòû ìîãóò áûòü î÷åíü çàòðàòíûå, îäíàêî äëÿ ñîçäàíèå ïîòåí-
öèàëà íóæíî ïðîâîäèòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî íåáîëüøèõ êâàíòîâûõ ðàñ÷åòîâ ñ ñèñòåìàìè
ïîðÿäêà 100 àòîìîâ).

Àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü òàêèå ñëîæíûå ïðîöåññû, êàê
ñòîëêíîâèòåëüíûå êàñêàäû, ïîäâèæíîñòü è âçàèìîäåéñòâèå äèñëîêàöèîííûõ ïåòåëü, ôîð-
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ìèðîâàíèå ðàäèîöèîííûõ òðåêîâ îñêîëêîâ äåëåíèÿ (óðîâíè 2�5 íà ðèñ. 7à). Ñóùåñòâóåò
áîëüøàÿ îáëàñòü çàäà÷, êîòîðûå âîçìîæíî ðåøèòü òîëüêî òàêèìè ìåòîäàìè. Îäíàêî çàäà-
÷à îïèñàíèÿ ÿäåðíîãî ìàòåðèàëà íà âðåìåíàõ è ìàñøòàáàõ ýêñïëóàòàöèè òðåáóåò ïðèâëå÷å-
íèÿ ïðèáëèæåííûõ ìîäåëåé áîëåå âûñîêîãî óðîâíÿ. Ðàññìîòðèì ýòî íà ïðèìåðå äèîêñèäà
óðàíà (UO2).

Ðàñ÷¼ò ìåõàíèçìîâ è êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç
áàçîâûõ ïðîöåññîâ ðàäèàöèîííîãî ïîâðåæäåíèÿ, äîñòóïíûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ â ðàìêàõ
êëàññè÷åñêîé ÌÄ. Íà ðèñóíêå 7á ïîêàçàíû çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè òî÷å÷-
íûõ äåôåêòîâ (êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ìåæäîóçëèÿ DU SIA, äèôôóçèè äèâàêàíñèè U-O
DUO divac, äèôôóçèè äèâàêàíñèè U-U DUU divac)â UO2 îò òåìïåðàòóðû èç ðàáîòû [30]. Âèä-
íî, ÷òî ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ äîñòóïíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [32]
è îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì Àððåíèóñà:

D = D0 exp(−Em/kT ), (4)

ãäå Em � ýíåðãèÿ ìèãðàöèè. Íå âñå êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ìîãóò áûòü íàéäåíû èç
àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è ïîýòîìó ÌÄ ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì ìåòîäîì èõ
ïîëó÷åíèÿ.

Ðàññ÷èòàííûå êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè, ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ, ðàäèóñû ðåêîìáèíàöèè,
êîýôôèöèåíòû ôîíîííîãî òðåíèÿ è äðóãèå ðàññ÷èòàííûå õàðàêòåðèñòèêè èñïîëüçóþòñÿ â
êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ [26] è â äèñëîêàöèîííîé äèíàìèêå [34]. Îáå ýòè ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ
ìåíåå òî÷íûìè ÷åì ÌÄ, îäíàêî ñïîñîáíû îïèñûâàòü ïîâåäåíèå âåùåñòâà íà ìàêðîóðîâíå.
Íà ðèñóíêàõ 7 â-ã ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýòèõ ìîäåëåé â ñðàâíåíèè ñ äîñòóïíûìè
ýêñïåðèìåíòàìè. Äàííûå ìîäåëè óæå ñïîñîáíû îïèñûâàòü òàêèå ïðîöåññû êàê íàêîïëåíèå
è ñòðóêòóðèðîâàíèå äèñëîêàöèé, îáðàçîâàíèå ãàçîâûõ ïóçûðåé èç ïðîäóêòîâ äåëåíèÿ (ðè-
ñóíêàõ 7ä), ðàñïóõàíèå è îõðóï÷èâàíèå âåùåñòâà è äð. Âñå ýòè ïðîöåññû èìåþò áîëüøîå
çíà÷åíèå â ÿäåðíîé èíæåíåðèè.

Âàæíî òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ñåé÷àñ â ÿäåðíîé ýíåðãåòèêå íàáëþäàåòñÿ íà÷àëî ðåâîëþ-
öèè ñâÿçàííîé ñ ïåðåõîäîì îò ðåàêòîðîâ íà òåïëîâûõ íåéòðîíîâ ê ðåàêòîðàì íà áûñòðûõ
íåéòðîíàõ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðîèñõîäèò ââåäåíèå â ýêñïëóàòàöèþ íîâûõ âèäîâ ÿäåðíûõ
òîïëèâ è êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ, ðàäèîöèîííûå ñâîéñòâà êîòîðûõ åùå äîñòàòî÷íî
ïëîõî èñëåäîâàíû. Â ñâÿçè ñ ýòèì ðàçâèòèå îïèñàííûõ âûøå ìåòîäîâ äëÿ íîâûõ âåùåñòâ
(îò ñîçäàíèÿ ïîòåíöèàëîâ äî ñîñòàâëåíèÿ íîâûõ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé) ÿâëÿåòñÿ êðàéíå
àêòóàëüíîé çàäà÷åé.

6 Íóêëåàöèÿ è êèíåòèêà ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ

Ðàçðóøåíèå ìàòåðèàëîâ ïðè èíòåíñèâíûõ èìïóëüñíûõ âîçäåéñòâèÿõ ïðîòåêàåò ÷åðåç îá-
ðàçîâàíèå è ðàñïàä ìåòàñòàáèëüíûõ ôàçîâûõ ñîñòîÿíèé � íàïðèìåð, ïåðåãðåòîé èëè ïå-
ðåîõëàæä¼ííîé æèäêîñòè, ðàñòÿíóòîãî êðèñòàëëà èëè æèäêîñòè. Ðàñïàä òàêèõ ñîñòîÿíèé
ïðîèñõîäèò ÷åðåç îáðàçîâàíèå çàðîäûøåé íîâîé ôàçû�íóêëåàöèþ. Â áîëüøèíñòâå ìîäåëåé
ðàñïàäà ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ èñïîëüçóåòñÿ êëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿ íóêëåàöèè (ÊÒÍ),
ðàçðàáîòàííàÿ â 1920�1950-å ãã. â ïðåäïîëîæåíèè ñëàáîãî îòëè÷èÿ ñâîéñòâ çàðîäûøà îò
ñâîéñòâ îáú¼ìíîé ñðåäû. Â ðÿäå ðàáîò óêàçûâàåòñÿ íà òî, ÷òî ýòî ïðåäïîëîæåíèå ìîæåò íå
âûïîëíÿòüñÿ [37, 36, 38], âñëåäñòâèå ÷åãî ÊÒÍ èíîãäà äà¼ò êàòàñòðîôè÷åñêîå (5�10 ïîðÿä-
êîâ âåëè÷èíû) íåñîîòâåòñòâèå ðåçóëüòàòàì ýêñïåðèìåíòîâ èëè ïðÿìîãî àòîìèñòè÷åñêîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ìåòîä ÌÄ ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ÷àñòîòó íóêëåàöèè, íå ïðèâëåêàÿ äîïîëíèòåëüíûõ ñâå-
äåíèé î ñòðóêòóðå è ñâîéñòâàõ çàðîäûøà, ïîñêîëüêó îíè ïîëó÷àþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè çà ñ÷¼ò
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Ðèñ. 8: à) Ðàñøèðåíèå êðóãà äîñòóïíûõ ÿâëåíèé ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÿäåð äëÿ ðàñ÷¼-
òîâ íóêëåàöèè ïîëîñòåé â ðàñòÿíóòîé æèäêîñòè. 1�7: ñì. òåêñò. Âðåçêà ñâåðõó ñïðàâà:
ôàçîâàÿ äèàãðàììà Ëåííàðä-Äæîíñîâñêîé æèäêîñòè. Çàøòðèõîâàííàÿ îáëàñòü�çîíà ñó-
ùåñòâîâàíèÿ ìåòàñòàáèëüíîé (ïåðåãðåòîé) æèäêîñòè ìåæäó êðèâîé èñïàðåíèÿ (ñïëîøíàÿ
ëèíèÿ) è ñïèíîäàëüþ (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ). Âðåçêà ñëåâà ñâåðõó: ïðèìåðû ìíîãîìàñøòàáíî-
ãî ìîäåëèðîâàíèÿ. á) Ñðåäíèé ðàçìåð çåðíà ïðè ìîäåëèðîâàíèè êðèñòàëëèçàöèè ðàñïëàâà
òàíòàëà â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà ñèñòåìû [39] â) Ëèíèè ïîñòîÿííîé ÷àñòîòû íóêëåàöèè
J = 1017±1 ñì−3ñ−1 â ïåðåñûùåííûõ ïàðàõ àðãîíà. Ðîìáû�ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòà-
òû [40], êðóæêè�ïðÿìîå ÌÄ ìîäåëèðîâàíèå [41]. ã) Ðàñïðåäåëåíèÿ ïîëîñòåé ïî ðàçìåðàì
ïðè îòêîëå â æèäêîì ãåêñàíå, ðàññ÷èòàííûå â ïðÿìîì ÌÄ ìîäåëèðîâàíèè (ñèíèé) è ïî
ìîäåëè ¾íóêëåàöèÿ è ðîñò¿ (êðàñíûé) [36]. ä) Ãèäðîäèíàìè÷åñêèé ðàñ÷åò ïðîôèëÿ ïëîò-
íîñòè â æèäêîì àëþìèíèè ïðè óäàðíî-âîëíîâîì âîçäåéñòâèè ñ ó÷åòîì çàðîæäåíèÿ è ðîñòà
ïîëîñòåé â ìåòàñòàáèëüíîé ôàçå [50].

ïðÿìîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ â àòîìíîé ñèñòåìå. Òàêèì îáðàçîì, íà îñíîâå ÌÄ
ðàñ÷¼òîâ âîçìîæíî ïðîâîäèòü îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ ðàçëè÷íûõ òåîðèé íóêëåàöèè, îïðå-
äåëÿòü ãðàíèöû èõ ïðèìåíèìîñòè, à òàêæå èññëåäîâàòü êèíåòèêó çàðîäûøåîáðàçîâàíèÿ â
òåõ ïðîöåññàõ, äëÿ îïèñàíèÿ êîòîðûõ íå ñîçäàíî íàä¼æíîé òåîðèè.

ÌÄ ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà â ìåòàñòàáèëüíîé ôàçå ðàññìîòðèì íà ïðèìåðå
ñïîíòàííîãî âñêèïàíèÿ æèäêîñòè ïðè ïåðåãðåâå èëè ðàñòÿæåíèè. ßâëåíèÿ, äîñòóïíûå äëÿ
ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðàçëè÷íûì ÷èñëîì ÷àñòèö, ïîêàçàíû íà ðèñ. 8 è ñîïîñòàâëåíû ñ ÷èñëîì
âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð, íåîáõîäèìûõ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è. Âûáîð ðàçìåðà ñèñòåìû â ÌÄ ìî-
äåëèðîâàíèè îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðíûìè âðåìåííûìè è ïðîñòðàíñòâåííûìè ìàñøòàáàìè
ðåøàåìîé çàäà÷è [43]. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäà â êà÷åñòâå ïðîñòðàíñòâåííûõ
ìàñøòàáîâ ìîãóò âûñòóïàòü

à) ðàçìåð çàðîäûøà íîâîé ôàçû;
á) îáëàñòü âëèÿíèÿ ðàñòóùåãî çàðîäûøà íà îêðóæàþùåå âåùåñòâî;
â) ðàññòîÿíèå ìåæäó çàðîäûøàìè.
Â êà÷åñòâå õàðàêòåðíûõ âðåìåí îáû÷íî ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ âðåìÿ îæèäàíèÿ ïåðâîãî

çàðîäûøà è âðåìÿ, íåîáõîäèìîå íà ïîëíîå ïðîòåêàíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà (ïåðåõîäà âñåé
ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû â óñòîé÷èâóþ ôàçó).

Íàèìåíåå òðóäî¼ìêîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ íàáëþäåíèå íóêëåàöèè åäèíè÷íîé ïîëîñòè â çà-
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äàííîì îáú¼ìå (1 íà ðèñ. 8à). Ïðîñòðàíñòâåííûé ìàñøòàá çàäà÷è îïðåäåëÿåòñÿ ðàçìåðîì
êðèòè÷åñêîãî çàðîäûøà ïðè çàäàííîé ñòåïåíè ìåòàñòàáèëüíîñòè, à âðåìåííîé � âðåìåíåì
îæèäàíèÿ êðèòè÷åñêîãî çàðîäûøà. Ñëîæíîñòü çàäà÷è, òàêèì îáðàçîì, ðàñò¼ò ïðè äâèæå-
íèè îò ãðàíèöû óñòîé÷èâîñòè ôàçû ê êðèâîé ðàâíîâåñèÿ â ñèëó ðîñòà ðàçìåðà êðèòè÷åñêîãî
çàðîäûøà è ðåçêîãî óâåëè÷åíèÿ âðåìåíè æèçíè ìåòàñòàáèëüíîé ôàçû [36, 42, 43, 44].

Âòîðîé ýòàï ìîäåëèðîâàíèÿ�ðàñ÷¼ò ÷àñòîòû íóêëåàöèè. Îíà ÿâëÿåòñÿ äèíàìè÷åñêîé
õàðàêòåðèñòèêîé ñèñòåìû, è äëÿ å¼ ðàñ÷¼òà òðåáóåòñÿ óñðåäíåíèå âðåìåíè îæèäàíèÿ çà-
ðîäûøà ïî àíñàìáëþ ÌÄ çàïóñêîâ äëÿ ñèñòåì, íàõîäÿùèõñÿ â îäíîì è òîì æå òåðìîäè-
íàìè÷åñêîì ñîñòîÿíèè (2 íà ðèñ. 8à). Ýòà çàäà÷à äîïóñêàåò äâà ñïîñîáà ðàñïàðàëëåëèâà-
íèÿ [42, 43, 44]. Âî-ïåðâûõ, êàæäûé èç ðàñ÷¼òîâ â àíñàìáëå ìîæåò áûòü ðàñïàðàëëåëåí
ïðè ïîìîùè äåêîìïîçèöèè ïî ïðîñòðàíñòâó. Âî-âòîðûõ, äëÿ ðàñ÷¼òîâ ñðåäíèõ âåëè÷èí
ïî àíñàìáëþ ìîæíî ïðèìåíèòü ¾äåêîìïîçèöèþ ïî àíñàìáëþ¿, ò.å. ïàðàëëåëüíûé ðàñ÷¼ò
íåñêîëüêèõ íåçàâèñèìûõ ÌÄ òðàåêòîðèé íà ðàçëè÷íûõ óçëàõ ìíîãîÿäåðíîé ñèñòåìû. Îò-
ìåòèì, ÷òî â ñèëó íåçàâèñèìîñòè ÌÄ òðàåêòîðèé â àíñàìáëå ïðè âòîðîì âèäå ðàñïàðàë-
ëåëèâàíèÿ äîñòèãàåòñÿ èäåàëüíàÿ ìàñøòàáèðóåìîñòü èç-çà îòñóòñòâèÿ ìåæïðîöåññîðíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ.

Òðåòüåé ïî âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ðîñòà çàðîäûøà
íîâîé ôàçû (3 íà ðèñ. 8à). Ïðîñòðàíñòâåííûé ìàñøòàá çäåñü îïðåäåëÿåòñÿ âëèÿíèåì ðîñòà
ïîëîñòè íà ïàðàìåòðû ñðåäû. Äèíàìèêà ðîñòà ïîëîñòè â æèäêîñòè â êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå
ñ ðåáðîì L ìîæåò áûòü èññëåäîâàíà ëèøü íà âðåìåíàõ, ìåíüøèõ tmax = L/cs, ãäå cs�
ñêîðîñòü çâóêà â æèäêîñòè, ò.ê. çàòåì íà ðîñò ïîëîñòè ñóùåñòâåííî âëèÿþò âûáðàííûå
ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ.

Ïåðåõîä íà áîëåå êðóïíûå ìàñøòàáû ðàñ÷åòîâ ïîçâîëÿåò ðàñøèðèòü äèàïàçîí äîñòóï-
íûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòåïåíåé ìåòàñòàáèëüíîñòè çà ñ÷åò ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè îæèäà-
íèÿ ïåðâîãî çàðîäûøà ïðè óâåëè÷åíèè îáúåìà ñèñòåìû, à òàêæå íàáëþäàòü êà÷åñòâåííûå
èçìåíåíèÿ êèíåòèêè çàðîäûøåîáðàçîâàíèÿ ñ óìåíüøåíèåì ñòåïåíè ìåòàñòàáèëüíîñòè. Ê
ïðèìåðó, ïðè âûñîêèõ ñòåïåíÿõ ìåòàñòàáèëüíîñòè ôàçîâûé ïåðåõîä ïðîòåêàåò êàê êîëëåê-
òèâíûé ïðîöåññ, îõâàòûâàþùèé âåñü îáú¼ì âåùåñòâà, â òî âðåìÿ êàê ïðè óìåðåííûõ ñòå-
ïåíÿõ ìåòàñòàáèëüíîñòè ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ê ¾êëàññè÷åñêîé¿ íóêëåàöèè ñ îáðàçîâàíèåì
êîìïàêòíîãî çàðîäûøà [45, 46, 47].

Îñîáåííîñòü ïðÿìûõ ÌÄ ðàñ÷åòîâ ñîñòîèò â òîì, ÷òî îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ëþ-
áûõ íåîäíîðîäíîñòåé (çàðîäûøè íîâîé ôàçû, äåôåêòû êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ïðèìåñè
è ò. ä.) ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé îãðàíè÷åíà ñíèçó âåëè÷èíîé
Cmin = 1/VMD, ãäå VMD � îáú¼ì ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïîýòîìó íà ýòàïå ðîñòà íîâîé
ôàçû, ãäå âàæíî âçàèìíîå âëèÿíèå çàðîäûøåé, ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ ðàçìåðíûé ýôôåêò.
×åòâ¼ðòûé ìàñøòàáíûé óðîâåíü ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó ê ðåæèìó, â êîòîðîì êîíöåíòðà-
öèÿ çàðîäûøåé îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêàìè ôèçè÷åñêîãî ïðîöåññà, à íå ëèìèòèðóåò-
ñÿ îáú¼ìîì ðàñ÷åòíîé îáëàñòè. Îí äîñòèãàåòñÿ, êîãäà õàðàêòåðíûé ðàçìåð ÌÄ ÿ÷åéêè
ïðåâûøàåò ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó çàðîäûøàìè íîâîé ôàçû. Òîãäà ïðîèñõîäèò îäíî-
âðåìåííîå çàðîæäåíèå è ðîñò ìíîæåñòâà (102 − 103) ïîëîñòåé â îáú¼ìå ðàñ÷¼òíîé ÿ÷åéêè
(4 íà ðèñ. 8à). Òàêèå ðàñ÷¼òû ïîçâîëÿþò, ê ïðèìåðó, ðàññ÷èòàòü ïðåäåëüíî äîñòèæèìîå
íàïðÿæåíèå â ìèêðîîáú¼ìå æèäêîñòè ïðè åãî îäíîðîäíîì íàãðóæåíèè [36].

Íà ðèñ. 8á ïîêàçàíî, êàê ìåíÿåòñÿ ñðåäíèé ðàçìåð êðèñòàëëè÷åñêîãî çåðíà ïðè ÌÄ
ìîäåëèðîâàíèè êðèñòàëëèçàöèè ðàñïëàâà òàíòàëà [39]. Îí èëëþñòðèðóåò âëèÿíèå ãðàíèö
ðàñ÷åòíîé îáëàñòè íà íàáëþäàåìóþ â ðàñ÷åòàõ êèíåòèêó ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Ïðè ðàçìåðå
ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû ìåíåå 10 ìëí. àòîìîâ ñóùåñòâåííûì îêàçûâàåòñÿ ðàçìåðíûé ýô-
ôåêò: ñðåäíåå ÷èñëî ÷àñòèö â êðèñòàëëè÷åñêîì çåðíå îêàçûâàåòñÿ ïðÿìî ïðîïîðöèîíàëüíî
îáùåìó ÷èñëó ÷àñòèö â ñèñòåìå. Ïðè áîëüøåì ðàçìåðå ñèñòåìû ðàçìåðíûé ýôôåêò èñ÷åçà-
åò, è ëèøü â ýòîì ñëó÷àå ïðîòåêàíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà ìîæíî ñ÷èòàòü ñîîòâåòñòâóþùèì
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ìàêðîñêîïè÷åñêè áîëüøîìó îáúåìó.
Ïÿòûé ìàñøòàáíûé óðîâåíü ìîæåò áûòü äîñòèãíóò íà ìîùíåéøèõ íà äàííûé ìîìåíò

ñóïåðêîìïüþòåðàõ. Ïðÿìîå ÌÄ ìîäåëèðîâàíèå îáú¼ìà 1 ìêì3 è áîëåå óæå ïîçâîëÿåò èññëå-
äîâàòü ñ àòîìíûì ðàçðåøåíèåì ïðîöåññû â ñèñòåìå ñ íåîäíîðîäíî ðàñïðåäåë¼ííûìè òåðìî-
äèíàìè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè: ýôôåêòû ïðîõîæäåíèÿ óäàðíîé âîëíû, å¼ îòðàæåíèÿ
îò ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè è ôîðìèðîâàíèÿ îòêîëüíîé ïëàñòèíû (5 íà ðèñ. 8à). Ðåçóëüòàòû
ðàñ÷åòîâ ñ 109 è áîëåå àòîìîâ â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ìîãóò áûòü íåïîñðåäñòâåííî ñîïî-
ñòàâëåíû ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ê ïðèìåðó, â ðàáîòå [41] ðåçóëüòàòû ÌÄ ðàñ÷åòîâ íàïðÿìóþ
ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èçìåðåíèÿìè ÷àñòîòû íóêëåàöèè â ïåðåñûùåííûõ
ïàðàõ àðãîíà â ñîïëå Ëàâàëÿ [40] (ðèñ. 8â). Îòìåòèì, ÷òî ïîäîáíûå ðàñ÷¼òû ïðåäúÿâëÿþò
âûñîêèå òðåáîâàíèÿ íå òîëüêî ê âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå, íî è ê äèñêîâîìó õðàíèëèùó:
îáú¼ì âûõîäíûõ äàííûõ òàêîãî ðàñ÷¼òà ñîñòàâëÿåò äî äåñÿòêîâ è äàæå ñîòåí òåðàáàéò.

Äëÿ ïåðåõîäà ê êèíåòèêå ôàçîâîãî ïåðåõîäà íà ìåçî- è ìàêðî-ìàñøòàáàõ ïî äàííûì
ÌÄ ðàñ÷¼òîâ ñòðîÿòñÿ êèíåòè÷åñêèå ìîäåëè ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Íà îñíîâå ðàññ÷èòàííûõ
÷àñòîò íóêëåàöèè è ñêîðîñòè ðîñòà çàðîäûøåé ñòðîÿòñÿ àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè
ýòèõ ñêîðîñòåé îò äàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðû. Íà îñíîâå ýòèõ çàâèñèìîñòåé ñ ïîìîùüþ êè-
íåòè÷åñêîé ìîäåëè òèïà ¾íóêëåàöèÿ è ðîñò¿ (NAG�¾nucleation and growth¿) ðàññ÷èòûâà-
åòñÿ ñóììàðíûé îáú¼ì ïîëîñòåé è èõ ðàñïðåäåëåíèå ïî ðàçìåðàì â ïðîèçâîëüíûé ìîìåíò
âðåìåíè ïðè çàäàííîé èñòîðèè íàãðóæåíèÿ [36, 49]. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü îò-
êîëüíóþ ïðî÷íîñòü�ïðåäåë äîñòèãàåìûõ â æèäêîñòè íàïðÿæåíèé,�à òàêæå âðåìÿ æèçíè
æèäêîñòè äî ðàçðûâà. Íà ðèñ. 8ã ïîêàçàí ïðèìåð ðàñ÷åòà îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè æèäêîãî
ãåêñàíà ïî ðåçóëüòàòàì ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ è ñîïîñòàâëåíèå ìîäåëè NAG ñ ýêñïåðèìåíòîì
è ïðÿìûì ÌÄ ìîäåëèðîâàíèåì. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîêàçàí ðàñ÷åò ìèíèìàëüíî âîçìîæíîé
îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè ïî øèðîêî èñïîëüçóåìîìó êðèòåðèþ Ãðýäè [48].

Ââåäåíèå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ôàçîâîãî ïåðåõîäà â ðàñ÷¼ò ìåòîäîì ìåõàíèêè ñïëîøíîé
ñðåäû ïîçâîëÿåò áîëåå òî÷íî ðàññ÷èòûâàòü ðåçóëüòàò èìïóëüñíûõ ìåõàíè÷åñêèõ è òåïëî-
âûõ âîçäåéñòâèé íà âåùåñòâî, â ÷àñòíîñòè, ðàññ÷èòûâàòü ñêîðîñòü ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè è
ïðîôèëè äàâëåíèÿ â îáðàçöàõ ïðè óäàðíî-âîëíîâîì âîçäåéñòâèè, ïðåäñêàçàòü ìèêðîñòðóê-
òóðó îòêîëüíîé ïëàñòèíû, âîçäåéñòâèå ñõëîïûâàíèÿ ïîëîñòåé (êàâèòàöèè) íà íàõîäÿùèåñÿ
â æèäêîñòè òåëà. Â [50] ïðèâåäåíû ïåðâûå ðåçóëüòàòû ïîäîáíîãî ðàñ÷¼òà äëÿ îòêîëà â
æèäêîì àëþìèíèè (ðèñ. 8ä). Â [51] ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðåêîðäíîãî ãèäðîäèíàìè÷åñêî-
ãî ðàñ÷¼òà ñõëîïûâàíèÿ 15000 êàâèòàöèîííûõ ïîëîñòåé â âîäå. Îòìåòèì, ÷òî ïàðàìåòðû
íóêëåàöèè è ðîñòà çàðîäûøåé äëÿ ìîäåëè ôàçîâîãî ïåðåõîäà, à òàêæå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ
è êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà äëÿ ìîäåëè ñïëîøíîé ñðåäû ìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíû ìåòîäàìè
êëàññè÷åñêîé èëè êâàíòîâîé ÌÄ [36, 49, 52]. Òàêèì îáðàçîì, âîçìîæíî ïîñòðîåíèå ìîäåëåé
ïîâåäåíèÿ âåùåñòâà ïðè èìïóëüñíîì âîçäåéñòâèè áåç íåîáõîäèìîñòè ââåäåíèÿ ñâîáîäíûõ
ïàðàìåòðîâ.

Ïîñòðîåíèå ìíîãîìàñøòàáíûõ ìîäåëåé äëÿ äðóãèõ òèïîâ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïðîâîäèò-
ñÿ ïî òîé æå îáùåé ñõåìå. Ïðè ýòîì ìîãóò âîçíèêàòü íåêîòîðûå îñîáåííîñòè, ñâÿçàííûå ñî
ñïåöèôèêîé äàííîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Òàê, êèíåòèêà ðîñòà êðèñòàëëè÷åñêîãî çàðîäûøà
ñëîæíåå, ÷åì äëÿ ïîëîñòè â æèäêîñòè, èç-çà àñèììåòðèè ñêîðîñòè ðîñòà âäîëü ðàçëè÷íûõ
êðèñòàëëè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé. Òàêæå ïðè âûñîêîñêîðîñòíîì îõëàæäåíèè æèäêîñòåé ìî-
æåò ïðîèñõîäèòü êàê êðèñòàëëèçàöèÿ, òàê è ïåðåõîä â ñòåêëî, â êîòîðîì íå ïðîèñõîäèò
äàëüíåéøåãî ôîðìèðîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ çàðîäûøåé. Ýòè ýôôåêòû èññëåäóþòñÿ îò-
äåëüíî ïðè ïîìîùè ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ è òàêæå äîëæíû áûòü âêëþ÷åíû â êèíåòè÷åñêóþ
ìîäåëü
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7 Äåôîðìàöèÿ ìàòåðèàëîâ

Äåôîðìàöèÿ ìàòåðèàëîâ - ýòî îäèí èç ñàìûõ ðàñïðîñòðàíåííûõ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîöåñ-
ñîâ, ñ êîòîðûì ìû ñòàëêèâàåìñÿ â îáûäåííûõ óñëîâèÿõ, íàïðèìåð, çàáèâàÿ ãâîçäè. Íåñìîò-
ðÿ íà ðàñïðîñòðàíåííîñòü ÿâëåíèÿ, ìíîãèå ìîäåëè, îïèñûâàþùèå äåôîðìàöèþ, îñòàþòñÿ
ôåíîìåíîëîãè÷åñêèìè èëè ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêèìè, îïèðàÿñü íà ìíîæåñòâî ïðîâåäåí-
íûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Íåäîñòàòîê òàêèõ ìîäåëåé â òîì, ÷òî îíè õîðîøî ïðåäñêàçûâàþò ïîâå-
äåíèå ìàòåðèàëà â óñëîâèÿõ, áëèçêèõ ê îáëàñòè èõ ïîäáîðà, íî ìîãóò äàâàòü ñóùåñòâåííûå
îøèáêè â ñâîéñòâàõ ìàòåðèàëà çà ýòîé îáëàñòüþ. Ïðè÷èíà çàêëþ÷àåòñÿ â îòñóòñòâèè àäåê-
âàòíîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè, ëåæàùåé â îñíîâå ìîäåëåé.

Â ïîñëåäíèå ãîäû øèðîêî ðàçâèâàþòñÿ ìíîãîìàñøòàáíûå ïîäõîäû, â îñíîâå êîòîðûõ
ëåæèò ïîñòðîåíèå ìíîãîìàñøòàáíîé ìîäåëè ïîâåäåíèÿ ìàòåðèàëà ñ àòîìíîãî óðîâíÿ. Òà-
êîé ïîäõîä óñïåøíî ïðèìåíÿåòñÿ è äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëåé äåôîðìàöèè ìàòåðèàëà. Ñóòü
åãî ñîñòîèò â ïîñòðîåíèè ìèêðîñêîïè÷åñêîé ìîäåëè äåôîðìàöèè ìàòåðèàëà íà îñíîâå àòî-
ìèñòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, êîòîðàÿ çàòåì èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà äåôîðìàöèé íà ìàêðîñêî-
ïè÷åñêîì óðîâíå.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì ìîäåëè ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ
[53, 54, 55, 56, 57, 58, 59, 60, 61, 62, 63]. Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ â òàêèõ ñèñòåìàõ ÿâëÿþòñÿ
äèñëîêàöèè - îñíîâíûå ïåðåíîñ÷èêè ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè. Â êà÷åñòâå ìèêðîñêîïè-
÷åñêîé ìîäåëè èñïîëüçóþò äèñëîêàöèîííóþ äèíàìèêó, îïèñûâàþùóþ ïîâåäåíèÿ àíñàìáëÿ
äèñëîêàöèé â öåëîì. Äëÿ çàìûêàíèÿ óðàâíåíèé íåîáõîäèìû êîíñòàíòû, õàðàêòåðèçóþùèå
ïîâåäåíèå îòäåëüíûõ äèñëîêàöèé. Òàêèå êîíñòàíòû ïîëó÷àþò ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè. Ðàññìîòðèì ðàçëè÷íûå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ìîäåëè, õàðàêòåðè-
çóþùèåñÿ ðàçëè÷íûì óðîâíåì âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè, îò áîëåå ïðîñòûõ ê ñëîæíûì.
Êîíå÷íî, íåâîçìîæíî îòîáðàçèòü ïîëíóþ êàðòèíó âñåõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷å-
òîâ, ïîýòîìó áóäóò âûäåëåíû îñíîâíûå ìîäåëè, êà÷åñòâåííî îòëè÷àþùèå äðóã îò äðóãà.

Ïåðâûì óðîâíåì ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðà ìîíîêðèñòàë-
ëà, ïîäâåðãàþùàÿñÿ äåôîðìàöèè ñäâèãà. Òàêàÿ ìîäåëè íå òðåáóåò áîëüøèõ ðàçìåðîâ ðàñ-
÷åòíûõ ÿ÷ååê è ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ïðîöåññû çàðîæäåíèÿ äèñëîêàöèé â îáúåìå ïðè
ñäâèãîâîé äåôîðìàöèè [64, 65] (1 íà ðèñ.9). Ýòîò ïðîöåññ èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü â
óñëîâèÿõ î÷åíü êîðîòêèõ èìïóëüñîâ, êîãäà äðóãèõ ïðîöåññîâ çàðîæäåíèÿ è ðàçìíîæåíèÿ
íåäîñòàòî÷íî äëÿ îáåñïå÷åíèÿ äîñòàòî÷íîé ñêîðîñòè ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèè. Ñ èñïîëü-
çîâàíèåì ïîäîáíûõ ìîäåëåé èññëåäóþòñÿ ïðîöåññû çàðîæäåíèÿ äåôåêòîâ ñ ïîâåðõíîñòè
[66], ÿâëÿþùèåñÿ àêòóàëüíûìè äëÿ äåôîðìàöèè òîíêèõ êàïèëÿðîâ.

Âòîðûì óðîâíåì ÿâëÿåòñÿ ìîäåëè ïîâåäåíèÿ îäèíî÷íîé äèñëîêàöèè ïîä äåéñòâèåì ïðè-
ëîæåííûõ íàïðÿæåíèé [67, 68, 69, 74, 76] (2 íà ðèñ.9). Òàêèå ðàñ÷åòû òðåáóþò çíà÷èòåëüíî
áîëüøèõ ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåì, ïîñêîëüêó èç-çà äàëüíîäåéñòâóþùåãî óïðóãîãî ïîëÿ äèñ-
ëîêàöèè îíà áóäåò ÷óâñòâîâàòü ñàìà ñåáÿ â ìàëåíüêîé ñèñòåìå. Èëè íåîáõîäèìî ó÷åñòü
áîëåå-ìåíåå ðåàëèñòè÷íóþ ñòðóêòóðó ìàòåðèàëà. Ìîäåëèðîâàíèå äâèæåíèÿ äèñëîêàöèè
ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü èõ ïîäâèæíîñòü â ìàòåðèàëàõ ïðè ðàçëè÷íûõ óðîâíÿõ íàïðÿæå-
íèé è òåìïåðàòóðàõ. Äëÿ âåðèôèêàöèè ðàñ÷åòîâ ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ñ èìåþùèìè
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [77, 78] (á) íà ðèñ.9). Ñ ïîìîùüþ òàêèõ ðàñ÷åòîâ óäàëîñü
÷èñëåííî îáúÿñíèòü ¾àíîìàëüíóþ¿ çàâèñèìîñòü ïðåäåëà òåêó÷åñòè îò òåìïåðàòóðû [79, 80],
íàáëþäàþùóþñÿ â ýêñïåðèìåíòå [81, 82].

Òðåòüèì óðîâíåì ÿâëÿåòñÿ ó÷åò âíóòðåííåé ìèêðîñòðóêòóðû ìàòåðèàëîâ (3, 4 íà ðèñ.9).
Ïî÷òè âñå êîíñòðóêöèîííûå ìàòåðèàëû íå ÿâëÿþòñÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèìè - îíè îáëàäà-
þò çåðåííîé è äèñëîêàöèîííîé ñòðóêòóðîé, à òàêæå â íèõ ââîäÿò ñïåöèàëüíûå óïðî÷íÿ-
þùèå äîáàâêè. Ó÷åò òàêîé ñëîæíîé ìèêðîñòðóêòóðû íàêëàäûâàåò åñòåñòâåííûå îãðàíè-
÷åíèÿ íà ðàçìåðû ðàñ÷åòíûõ ìîäåëåé, ñâÿçàííûå ñ ðàçìåðàìè êðèñòàëëèòîâ [71, 72] èëè
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Ðèñ. 9: à) Ðàñøèðåíèå êðóãà äîñòóïíûõ ÿâëåíèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ èññëåäîâàíèÿ äåôîðìà-
öèè ìàòåðèàëîâ, ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà ÿäåð. 1�5: ñì. òåêñò. á) Êîýôôèöèåíòà òîðìîæåíèÿ
äèñëîêàöèé â àëþìèíèè îò òåìïåðàòóðû: 1-4 � ÌÄ ðàñ÷åòû [74, 76]; 5,6 � ýêñïåðèìåíò
[77, 78]. â) Îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè àëþìèíèÿ îò ñêîðîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ: 1 � ýêñïåðèìåíò
[85], 2 � ÌÄ ðàñ÷åò [86]. ã) Ïðåäåë òåêó÷åñòè îò ðàçìåðà çåðíà íàíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåäè:
1 � ýêñïåðèìåíò [70]; 2,3 � ÌÄ ðàñ÷åòû [71, 72]. ä) Ïëîòíîñòü äèñëîêàöèé â àëþìèíèè îò
äàâëåíèÿ â óäàðíîé âîëíå: 1 � ýêñïåðèìåíò [87], 2 � ÌÄ ðàñ÷åò [88].

êîíöåíòðàöèåé è ðàçìåðàìè óïðî÷íÿþùèõ âûäåëåíèé [73, 83, 75, 84, 63]. Ïðèìåðîì èñïîëü-
çîâàíèÿ òàêèõ ìîäåëåé ÿâëÿþòñÿ ðàñ÷åòû îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè ìàòåðèàëà ñ äèñëîêàöèÿìè
(â) íà ðèñ.9), è ïðåäåëà òåêó÷åñòè íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ (ã) íà ðèñ.9).

Ïîñëåäíèì ïóíêòîì èäóò ïðÿìûå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû (5 íà ðèñ.9). Ïðÿ-
ìûå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ÿâëÿþòñÿ îñíîâíûì ñïîñîáîì ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâ-
ëåíèÿ â öåëîì, âêëþ÷àÿ âñå êîíòðîëèðóþùèå ïðîöåññû. Íî, õîòÿ âû÷èñëèòåëüíûå ìîùíî-
ñòè ñ êàæäûì ãîäîì âîçðàñòàþò, õàðàêòåðíûå ìàñøòàáû ïðîñòðàíñòâà è âðåìåíè â òàêèõ
ðàñ÷åòàõ îñòàþòñÿ íåáîëüøèìè. Âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ ñ ïîìîùüþ òàêèõ ðàñ÷åòîâ óäàåòñÿ
óõâàòèòü êà÷åñòâåííî êàðòèíó ÿâëåíèÿ, êîððåëèðîâàííîñòü ïðîòåêàþùèõ âìåñòå ÿâëåíèé.
Íàïðèìåð, â ðàñ÷åòàõ ïî çàðîæäåíèþ äèñëîêàöèé â óñëîâèÿõ óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ
[88, 89, 90] (ä) íà ðèñ.9). Â ïîñëåäíèå ãîäû äåëàþòñÿ ïîïûòêè ó÷åñòü òàêæå ìèêðîñòðóêòóðó
ìàòåðèàëà [91, 92].

Òàêèì îáðàçîì, óâåëè÷åíèå ñóïåðêîìïüþòåðíûõ ìîùíîñòåé ïðèâîäèò ê ðàñøèðåíèþ
êðóãà ðåøàåìûõ çàäà÷, ïðè ýòîì çà÷àñòóþ ê êà÷åñòâåííî äðóãèì ÿâëåíèÿì. Òàê ìîäåëè-
ðîâàíèå äåôîðìàöèè ìàòåðèàëîâ íà÷èíàëîñü ñ ðàññìîòðåíèÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòå-
ðèàëîâ íåáîëüøèõ ðàçìåðîâ íà âðåìåíàõ ïîðÿäêà ïèêîñåêóíä, òîãäà êàê ñåé÷àñ äîñòóïíû
ðàñ÷åòû ìàòåðèàëîâ ñ ìèêðîñòðóêòóðîé è â ñëîæíûõ äåôîðìàöèîííûõ ïðîöåññàõ.

8 Ñóïðàìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû

Ãàçîâûå ãèäðàòû�íåñòåõèîìåòðè÷åñêèå êðèñòàëëè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, âíåøíå íàïîìèíàþ-
ùèå ë¼ä. Îíè ñîñòîÿò èç ìîëåêóë âîäû, îáðàçóþùèõ êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåø¼òêó, è ìîëåêóë
ãàçà, çàêëþ÷¼ííûõ â å¼ ïîëîñòÿõ. Äàííûå ñîåäèíåíèÿ, êàê ïðàâèëî, óñòîé÷èâû ïðè ïîâû-
øåííûõ äàâëåíèÿõ è íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ãàçîâûå ãèäðàòû ôîðìèðóþò ðàçëè÷íûå òèïû
ñòðóêòóð, ÷òî îïðåäåëÿåòñÿ ãëàâíûì îáðàçîì ðàçìåðîì ìîëåêóë âêëþ÷åíèÿ. Ãàçîâûå ãèä-
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Ðèñ. 10: Ðàñøèðåíèå êðóãà äîñòóïíûõ ÿâëåíèé ïðè ìîäåëèðîâàíèè ãàçîâûõ ãèäðàòîâ.

ðàòû àêòèâíî èçó÷àþòñÿ â ïîñëåäíèå ãîäû èç-çà èõ ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, à òàêæå
ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ñðåäñòâî òðàíñïîðòèðîâêè ãàçà íà áîëüøèå ðàññòîÿíèÿ. Ìåòîäû êîì-
ïüþòåðíîãî ïîçâîëÿþò èññëåäîâàòü ñâîéñòâà òàêèõ ñèñòåì â øèðîêîì äèàïàçîíå âðåì¼í,
íåäîñòóïíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.

Êâàíòîâûé óðîâåíü èñïîëüçóåòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ ðàñ÷¼òà ýíåðãèé âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ìîëåêóë è ñîçäàíèÿ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò
èñïîëüçîâàòüñÿ íàïðÿìóþ ëèáî â òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ìîäåëÿõ, ëèáî â ìåòîäàõ ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè è Ìîíòå-Êàðëî. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ìîäåëè îñíîâàíû íà óðàâíåíèÿõ
ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè, çàïèñàííûõ ñ òåìè èëè èíûìè óïðîùåíèÿìè, è ïîçâîëÿþò ïîëó-
÷àòü ôàçîâûå äèàãðàììû ðàçëè÷íûõ ãàçîâûõ ãèäðàòîâ è èõ ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ. Òàêîé
ñïîñîá äà¼ò ïðåäñêàçàíèÿ, äîñòàòî÷íûå äëÿ èíæåíåðíîé òî÷íîñòè, îäíàêî íå ïîäõîäèò äëÿ
èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ íà ìèêðîóðîâíå. Äëÿ ýòèõ öåëåé ëó÷øå ïîäõîäÿò ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè è Ìîíòå-Êàðëî. Îíè èñïîëüçóþòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ óñòîé÷èâîñòè ñòðóêòóð, íóêëå-
àöèè è ãèäðàòîîáðàçîâàíèÿ, ïðîöåññîâ èíãèáèðîâàíèÿ, ïîâåðõíîñòíûõ, ñïåêòðàëüíûõ (ïî-
ëó÷åíèå êîëåáàòåëüíûõ ñïåêòðîâ) è òðàíñïîðòíûõ (äèôôóçèÿ, òåïëîïðîâîäíîñòü) ñâîéñòâ.
Òî÷íîñòü òàêèõ ìåòîäîâ çàâèñèò îò âûáðàííîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ è òðåáóåò äî-
ïîëíèòåëüíîé âåðèôèêàöèè. Â ðàáîòàõ àâòîðîâ [93, 94] ïðèâåäåíû ïðèìåðû èñïîëüçîâàíèÿ
ýòèõ ìåòîäîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôàçîâîé äèàãðàììû è ïðîöåññîâ íóêëåàöèè â ãèäðàòàõ
ìåòàíà, à òàêæå îïðåäåëåíèÿ ñòàáèëüíîñòè íîâûõ ñòðóêòóð ãèäðàòîâ âîäîðîäà.

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ãàçîâûõ ãèäðàòîâ ïðåèìóùåñòâåííî èñïîëüçóþòñÿ äàëüíîäåéñòâó-
þùèå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷òî ñèëüíî ñíèæàåò ïðîñòðàíñòâåííûå è âðåìåííûå
ðàçìåð ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû. Îáû÷íûé ðàçìåð ðàñ÷¼òíîé ÿ÷åéêè íå ïðåâûøàåò äåñÿòêîâ
òûñÿ÷ àòîìîâ, ÷òî ìîæåò ïðèâîäèòü ê ïîÿâëåíèþ ðàçìåðíûõ ýôôåêòîâ è çàòðóäíÿåò ïðÿ-
ìîå ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ñâÿçàíî ñ ðàñïðîñòðàíåíèåì ñóïåð-
êîìïüþòåðîâ òèïà Blue Gene ñ òîðîèäàëüíîé àðõèòåêòóðîé, ÷òî ïîçâîëèò óæå â áëèæàéøåé
ïåðñïåêòèâå âûâåñòè ðàñ÷¼òû íà óðîâåíü ìèëëèîíîâ àòîìîâ. Âîçìîæíîñòü ýôôåêòèâíîãî
ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ÌÄ ðàñ÷¼òîâ ãàçîâûõ ãèäðàòîâ íà Blue Gene ïðîäåìîíñòðèðîâàíà â
ñòàòüå [95]. Äàëüíåéøèé ïåðåõîä íà ýêñàôëîïñíûé óðîâåíü ñóïåðêîìïüþòåðîâ ïîçâîëèò
ìîäåëèðîâàòü ìèêðîêðèñòàëëû ñ ÿðêî âûðàæåííûìè ðàçìåðíûìè ýôôåêòàìè. Âîçìîæíàÿ
òàêîãî ïåðåõîäà è ïåðñïåêòèâà äàëüíåéøåãî ðàçâèòèÿ ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 10.

9 Ïîëèìåðû

Â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå â èíäóñòðèè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ íàáëþäàåòñÿ çàìåòíûé
ðîñò èíòåðåñà ê ñôåðå ïîëèìåðíûõ íàíîêîìïîçèòîâ. Â ïåðâóþ î÷åðåäü ýòî îáóñëîâëåíî èõ
íåîáû÷íûìè ìåõàíè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ïðè ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøîé ïëîòíîñòè è âûñîêîé
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êîððîçèéíîé ñòîéêîñòè. Â êà÷åñòâå íàïîëíèòåëÿ â ïîëèìåðíîé ìàòðèöå ìîãóò âûñòóïàòü
óãëåðîäíûå âîëîêíà, íàíîòðóáêè, ôóëëåðåíû èëè èíûå íàíî÷àñòèöû.

Ñâîéñòâà ïîëèìåðíûõ íàíîêîìïîçèòîâ ñóùåñòâåííûì è íå âïîëíå î÷åâèäíûì îáðàçîì
çàâèñÿò îò öåëîãî ðÿäà ïàðàìåòðîâ: òèïà, êîíöåíòðàöèè, îðèåíòàöèè, óïðóãèõ ñâîéñòâ íà-
ïîëíèòåëÿ, ïëàñòè÷åñêèõ è òåðìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñàìîé ïîëèìåðíîé ìàòðèöû. Îïèñàíèå
ïîäîáíîé ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêîé çàäà÷è íà ìèêðîóðîâíå ñ èñïîëüçîâàíèåì ñóãóáî ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ êðàéíå çàòðóäíèòåëüíî è ïîêà âî ìíîãîì íîñèò ýìïèðè÷åñêèé õàðàê-
òåð. Â òî æå âðåìÿ ïðåäñêàçàòåëüíûå âîçìîæíîñòè ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
äîñòàòî÷íî äàâíî äîñòèãëè óðîâíÿ, ïîçâîëÿþùåãî êàê èçó÷àòü ïðèðîäó õèìè÷åñêèõ ïðîöåñ-
ñîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íà àòîìàðíîì óðîâíå, òàê è ïðîèçâîäèòü êà÷åñòâåííóþ è êîëè÷åñòâåí-
íóþ îöåíêó ìàêðîïàðàìåòðîâ íàíîêîìïîçèòíûõ ìàòåðèàëîâ. Åñëè â ïåðâîì ñëó÷àå ðå÷ü
èä¼ò î êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ è êëàññè÷åñêèõ ïîëíîàòîìíûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ
ðàñ÷¼òàõ, òî âòîðàÿ ñèòóàöèÿ òðåáóåò ïðèâëå÷åíèÿ ìåòîäîâ, ïîçâîëÿþùèõ âûéòè çà ïðî-
ñòðàíñòâåííûå (è âðåìåííûå) ìàñøòàáû, õàðàêòåðíûå äëÿ òèïè÷íûõ ÌÄ ðàñ÷¼òîâ. Íà
ïîìîùü â ýòîì ñëó÷àå ïðèõîäÿò ìåòîäû îãðóáë¼ííîé (ò.í. coarse-grained) ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè.

Â îãðóáë¼ííîé ìîäåëè ñîñòàâíûå ÷àñòè ïîëèìåðîâ è ïîëèìåðíûõ êîìïîçèòîâ ïðåäñòàâ-
ëÿþòñÿ â óïðîù¼ííîé ãåîìåòðèè. Îñíîâíîé èäååé ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ îáúåäèíåíèå íåñêîëüêèõ
ìàëåíüêèõ ÷àñòèö (ãðóïï àòîìîâ) â îäèí áîëüøîé áëîê (ñóïåð-àòîì) è èñïîëüçîâàíèå îáùèõ
ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ è ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, îñíîâàííûõ íà ïðîñòûõ ñîîáðàæåíè-
ÿõ ãèáðèäèçàöèè. Ïðè òàêîì óïðîùåíèè ôóíêöèîíàëüíîé ôîðìû îïèñàíèÿ ìåæàòîìíûõ
âçàèìîäåéñòâèé âàæíî ñëåäèòü çà ñîõðàíåíèåì ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ.

Äëÿ ñëîæíûõ ïîëèìåðíûõ ñèñòåì íå ñóùåñòâóåò óíèâåðñàëüíîãî àëãîðèòìà çàäàíèÿ
ñòðóêòóðû ñóïåð-àòîìà (ò.í. mapping). Äëÿ êàæäîé êîíêðåòíîé çàäà÷è ìåòîäèêà îãðóáëå-
íèÿ àòîìàðíîé ñòðóêòóðû (îïðåäåëåíèå ãðóïï àòîìîâ, êîòîðûå â äàëüíåéøåì ñôîðìèðóþò
ñóïåð-àòîìû), êàê ïðàâèëî, âûÿâëÿåòñÿ ïóò¼ì ðàññìîòðåíèÿ íåñêîëüêèõ íàèáîëåå óìåñò-
íûõ âàðèàíòîâ. Îò âûáîðà âàðèàíòà îãðóáëåíèÿ íàïðÿìóþ çàâèñèò îïèñàòåëüíàÿ ñïîñîá-
íîñòü ñîçäàâàåìîé óïðîù¼ííîé ìîäåëè.

Ñâÿçü ìàñøòàáîâ ïîìèìî ñîõðàíåíèÿ õàðàêòåðà ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé îáåñ-
ïå÷èâàåòñÿ ïåðåäà÷åé ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà ìåæäó óðîâíÿìè. Öåííîñòü ïîäîá-
íîãî ïîñëåäîâàòåëüíîãî ñ ôèçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ïîäõîäà îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî îñíî-
âàííûå íà íåì ìíîãîóðîâíåâûå ìîäåëè ìîãóò èìåòü íå òîëüêî îïèñàòåëüíóþ, íî è ïðî-
ãíîñòè÷åñêóþ ñèëó, ÷òî ÷ðåçâû÷àéíî âàæíî äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è î ñîçäàíèè ìàòåðèàëà ñ
çàäàííûìè ñâîéñòâàìè è äëÿ ðàçðàáîòêè åãî ñîñòàâà in silico (ðèñ. 11). Ïðåäñòàâëåííóþ
íà èëëþñòðàöèè èåðàðõèþ ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ íåîáõîäèìî ïðîñëåæèâàòü, íà÷èíàÿ ñ
àòîìèñòè÷åñêîãî óðîâíÿ êëàññè÷åñêèõ è êâàíòîâûõ ìîäåëåé ìåæàòîìíîãî è ìåæìîëåêó-
ëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ò.ê. òîëüêî â ýòîì ñëó÷àå ñîçäàâàåìûå ìíîãîìàñøòàáíûå ìîäåëè
áóäóò ñïîñîáíû ó÷èòûâàòü íþàíñû èçìåíåíèÿ ñâîéñòâ ìàòåðèàëà ïðè èçìåíåíèè äåòàëåé
åãî àòîìàðíîé ñòðóêòóðû. Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé ïðè ïåðåõîäå
ê îãðóáë¼ííîé ñèñòåìå è ïðîâåðêè å¼ ìàñøòàáèðóåìîñòè áûë ïðîâåä¼í ðÿä ðàñ÷¼òîâ ñ ìî-
äåëüþ ïîëèýòèëåíîâîé ìàòðèöû, íàñ÷èòûâàâøåé 30000 àòîìîâ. Íà ðèñ. 12 ïðåäñòàâëåíà
çàâèñèìîñòü ðåàëüíîãî âû÷èñëèòåëüíîãî âðåìåíè, òðåáóåìîãî íà ðàñ÷¼ò òðàåêòîðèè äëè-
òåëüíîñòüþ â îäíó ïèêîñåêóíäó (Òïñ), îò âåëè÷èíû çàäåéñòâîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðå-
ñóðñîâ. Ðàñ÷¼ò ïðîèçâîäèëñÿ â ïàêåòå LAMMPS ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà AIREBO [96]
äëÿ ïîëíîàòîìíîé ìîäåëè è ñèëîâîãî ïîëÿ DREIDING [97] äëÿ îãðóáë¼ííîé. Ñèëîâûå êîí-
ñòàíòû ïîñëåäíåãî ïðåäâàðèòåëüíî âû÷èñëÿëèñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäèêè ñîãëàñîâàíèÿ ïî ñè-
ëå (force-matching method) íà îñíîâå ïîâåäåíèÿ ïîëíîàòîìíîé ìîäåëè. Â êà÷åñòâå ñóïåð-
àòîìîâ ðàññìàòðèâàëèñü CH2 ãðóïïû.

Îñíîâíûìè ôàêòîðàìè, îáåñïå÷èâàþùèìè óñêîðåíèå ðàñ÷¼òà ñ îãðóáë¼ííîé ìîäåëüþ íà
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Ðèñ. 11: Ïðèíöèïèàëüíàÿ ñõåìà ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëèìåðíûõ êîìïîçèòîâ

Ðèñ. 12: Çàâèñèìîñòü âû÷èñëèòåëüíîãî âðåìåíè, òðåáóåìîãî íà ðàñ÷¼ò òðàåêòîðèè äëèòåëü-
íîñòüþ â îäíó ïèêîñåêóíäó (Òïñ), îò âåëè÷èíû çàäåéñòâîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ.
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ôîíå ïîëíîàòîìíîãî âàðèàíòà, ÿâëÿþòñÿ óìåíüøåíèå ÷èñëà àòîìîâ â ñèñòåìå è ïåðåõîä ê
áîëåå ïðîñòûì ôîðìàì ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ. Â äàííîì ñëó÷àå ïåðåõîä ê îãðóáë¼ííîé
ìîäåëè îáåñïå÷èë óñêîðåíèå ðàñ÷¼òà áîëåå ÷åì â 30 ðàç.

Êîíöåíòðàöèè íàïîëíèòåëÿ â íàíîêîìïîçèòàõ íåâåëèêè, èõ ìàññîâûå äîëè, êàê ïðàâè-
ëî, íå ïðåâûøàþò 4-5%. Ïîìèìî òîãî, ÷òî ñàìè íàíîâêëþ÷åíèÿ â êîíòåêñòå ìåòîäà ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿþòñÿ äîñòàòî÷íî êðóïíûìè îáúåêòàìè, ñîäåðæàùèìè îò íåñêîëüêèõ
äåñÿòêîâ òûñÿ÷ àòîìîâ, äëÿ ðàñ÷¼òà ìàêðîïàðàìåòðîâ ìàòåðèàëà òðåáóåòñÿ çàäåéñòâîâàòü
â ìîäåëè ñóùåñòâåííîå èõ êîëè÷åñòâî. Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à àíàëèçà ñâîéñòâ ïîëèìåð-
íûõ íàíîêîìïîçèòîâ ïðåäïîëàãàåò ïðîâåäåíèå ðàñ÷¼òîâ ñî ñâåðõêðóïíûìè ñèñòåìàìè, îò-
ðàæàþùèõ ïðè ýòîì òîíêîñòè âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëèìåðà ñ íàíîâêëþ÷åíèåì íà àòîìàðíîì
óðîâíå. Ìíîãîìàñøòàáíûé ïîäõîä â ïîäîáíûõ çàäà÷àõ ïîòåíöèàëüíî ïîçâîëÿåò âûéòè ê ñè-
ñòåìàì ñ ãåîìåòðè÷åñêèìè ðàçìåðàìè ïîðÿäêà äåñÿòêîâ ìèêðîìåòðîâ. Îáùåìèðîâûå òåí-
äåíöèè ê óâåëè÷åíèþ ìîùíîñòåé è ðàçâèòèþ âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòåðîâ äîëæíû âíåñòè
ñóùåñòâåííûé âêëàä â çàäà÷ó èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ ïîëèìåðíûõ ñèñòåì.

10 Áèîëîãèÿ

Ïðèêëàäíóþ íàïðàâëåííîñòü ïðîåêòîâ INCITE ìîæíî ïðîèëëþñòðèðîâàòü ðàáîòîé 2011-
2012 ãã., ïîñâÿùåííîé ìîäåëèðîâàíèþ êðîâîòîêà â àðòåðèÿõ ãîëîâíîãî ìîçãà [98]. Åäèíàÿ
ìíîãîìàñøòàáíàÿ ìîäåëü îáúåäèíÿåò ãèäðîäèíàìè÷åñêîå îïèñàíèå òå÷åíèÿ êðîâè â ðàìêàõ
ìîäåëè Íàâüå-Ñòîêñà è äåòàëüíîå îïèñàíèå õîëåñòåðèíîâûõ ÷àñòèö ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè (ñì. ÐÈÑ. 8).

Äëÿ ðåøåíèÿ îäíîé çàäà÷è â ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ îò 20 äî 300 òûñ. ÿäåð. Ðàññìàòðèâà-
åòñÿ ñòðóêòóðà ó÷àñòêà ñèñòåìû àðòåðèé. Ñòðóêòóðà ïîäðàçäåëÿåòñÿ íà îáëàñòè, êàæäàÿ
èç êîòîðûõ ðàññ÷èòûâàåòñÿ íà âû÷èñëèòåëüíîì ïîëå ïîðÿäêà 5�70 òûñ. ÿäåð. ÒÀÁËÈÖÀ
7 ïîêàçûâàåò âîçìîæíîñòü âûñîêîé ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè ðàñ÷åòîâ äàííîé ìîäåëè
íà ðàçìåðàõ âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ äî 200�300 òûñ. ÿäåð.

Èññëåäîâàíèå, âûïîëíåííîå â ïðèâåäåííîé ðàáîòå [98], ñîñòîèò èç ñëåäóþùèõ ÷àñòåé:

• ñâÿçü êîíòèíóàëüíîãî è äèñêðåòíîãî àëãîðèòìîâ ñ ðàçíûìè âðåìåííûìè øàãàìè;

• îáìåí äàííûìè â ïðîöåññå ðàñ÷åòà ìåæäó ÷àñòÿìè ñèñòåìû è ìåæäó êîíòèíóàëüíûì
è äèñêðåòíûì óðîâíÿìè;

• îïòèìèçàöèÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ñ ó÷åòîì ñïåöèôèêè ñèñòåì IBM BlueGene/P è Cray
XT5;

• àíàëèç ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè íà îáåèõ ñèñòåìàõ.

Ïðèìåð ðàáîòû [98] ïîêàçûâàåò íåòðèâèàëüíîñòü ñàìîãî ïðîöåññà èñïîëüçîâàíèÿ íîâûõ
ñóïåðêîìïüþòåðíûõ âîçìîæíîñòåé, íà÷èíàÿ ñ ïðîöåññà çàäàíèÿ íà÷àëüíûõ óñëîâèé è çà-
êàí÷èâàÿ îáðàáîòêîé áîëüøèõ ìàññèâîâ âûõîäíûõ äàííûõ. Ðåøåíèå ïîäîáíûõ ïðîáëåì,
î÷åâèäíî, èìååò âûñîêóþ íàó÷íî-òåõíè÷åñêóþ öåííîñòü.

Òàáëèöà 2: Äåìîíñòðàöèÿ ñîõðàíåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ðåøåíèÿ îäíîé
çàäà÷è íà ñèñòåìàõ BlueGene/P è Cray XT5 äî 295 òûñ. è 191 òûñ. ÿäåð ñîîòâåòñòâåííî (èç
ðàáîòû [98])

Â ïðîöåññå ïîäãîòîâêè
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Ðèñ. 13: Ìíîãîìàñøòàáíàÿ ìîäåëü êðîâîòîêà ñ ýôôåêòàìè îòëîæåíèÿ õîëåñòåðèíîâûõ áëÿ-
øåê, ñî÷åòàþùåé àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ñ ìîäåëüþ æèäêîñòè Íàâüå-Ñòîêñà [98].

Ðèñ. 14: Ñõåìàòè÷íîå ñîïîñòàâëåíèå ìàñøòàáèðóåìîñòè íà ñèñòåìàõ òîëñòîãî äåðåâà (ñëåâà)
è òîðà BlueGene/P, ANL (ñïðàâà) äëÿ ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ
èñïîëüçîâàí ïàêåò LAMMPS.

11 Ìåõàíèêà ñïëîøíûõ ñðåä

Êàðòèíêè, àíàëîãè÷íûå âûøåïðèâåä¼ííûì, ìîãóò áûòü ïîñòðîåíû è äëÿ çàäà÷, ðåøàåìûõ
÷èñëåííûìè ìåòîäàìè ÌÑÑ. Ïî íàøåìó ïðåäëîæåíèþ Ïåòðîâ è Õîõëîâ [99] ïîñòðîèëè
ïðèìåð äëÿ çàäà÷ ñåéñìèêè.

12 Êàêèå íóæíû ñóïåðêîìïüþòåðû ýêñàôëîïñíîãî êëàññà?

Ðàññìîòðèì òðè êëàññà çàäà÷.

12.1 Êëàññè÷åñêîå àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå

Ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 14, ïîêàçûâàþò, ÷òî, íàïðèìåð, äëÿ 108 ÷àñòèö ñíè-
æåíèå ýôôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ äî 80% äëÿ òîëñòîãî äåðåâà ïðîèñõîäèò ïðè 700
ïðîöåññîðàõ, êîãäà óñêîðåíèå ñîñòàâëÿåò âñåãî ≈ 600 ðàç, â òî âðåìÿ, êàê äëÿ òîðà � ïðè
≈120000 ïðîöåññîðàõ, êîãäà óñêîðåíèå ñîñòàâëÿåò óæå ≈ 105 ðàç. Ïðåèìóùåñòâà òîðîè-
äàëüíîé ñèñòåìû âåñüìà çíà÷èòåëüíû. Â ñèëó ýòîãî, ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó îñÿìè M è N
íà ðèñóíêàõ, ïðèâåä¼ííûõ â ðàçäåëå 1.2, áóäóò ðàçëè÷àòüñÿ äëÿ ñèñòåì òîëñòîãî äåðåâà è
òîðà.

Áîëüøóþ ïîïóëÿðíîñòü ïðèîáðåëè ãèáðèäíûå ñèñòåìû, âêëþ÷àþùèå ãðàôè÷åñêèå óñêî-
ðèòåëè (GPU) èëè ñîïðîöåññîðû Intel Phi. Îäíàêî èõ èñïîëüçîâàíèå òðåáóåò ñåðüåçíîé ïå-
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Ðèñ. 15: Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåðü âðåìåíè äëÿ òîðîèäàëüíîé ñèñòåìû.

Ðèñ. 16: Àíàëèç ïðîèçâîäèòåëüíîñòè LAMMPS [122] íà ñèñòåìàõ ñ ðàçëè÷íîé àðõèòåêòóðîé

ðåðàáîòêè ïðîãðàìì, à âûèãðûø ïðîèçâîäèòåëüíîñòè íå âñåãäà îïðàâäûâàåò çàòðàòû íà
ðàçðàáîòêó (ñì ðèñ. 16)

12.2 Ìåõàíèêà ñïëîøíûõ ñðåä

Îãðàíè÷åíèå ìàñøòàáèðóåìîñòè àëãîðèòìîâ êàê ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, òàê è ìåõàíèêè
ñïëîøíûõ ñðåä (ÌÑÑ), îïðåäåëÿåòñÿ ìåæïðîöåññîðíûì îáìåíîì äàííûìè, ÷òî ñõåìàòè÷-
íî ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà ðèñ. 3 è 17. Ïðè äåêîìïîçèöèè ïî ïðîñòðàíñòâó ñèñòåìà ðàç-
äåëÿåòñÿ íà îòäåëüíûå ïðîñòðàíñòâåííûå îáëàñòè, îáú¼ìû êîòîðûõ ñ÷èòàþòñÿ íà ðàçíûõ
ïðîöåññîðàõ. Íà ãðàíèöå îáëàñòåé ïðîöåññîðû îáìåíèâàþòñÿ äàííûìè äëÿ ðàñ÷¼òà ñèë â
àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè èëè äàííûìè äëÿ ðåøåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé
â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ â ÌÑÑ. È â àòîìèñòè÷åñêèõ, è â ÌÑÑ ìîäåëÿõ ïðîñòðàíñòâåííàÿ
ëîêàëüíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ îáåñïå÷èâàåò âûñîêóþ ïàðàëëåëüíóþ ýôôåêòèâíîñòü äàííîãî
ïîäõîäà.

Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîãî ðîäà ïàðàëëåëüíûå àëãîðèòìû ìîãóò áûòü îñîáåííî õîðîøî îï-
òèìèçèðîâàíû íà áîëüøèå ðàçìåðû âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ äëÿ ñåòåé ñ òîðîèäàëüíîé òîïî-
ëîãèåé, êîòîðàÿ äåìîíñòðèðóåò àíàëîãè÷íóþ ëîêàëüíîñòü è, ñîîòâåòñòâåííî, îáåñïå÷èâàåò
âûñîêóþ ñêîðîñòü îáìåíîâ äàííûìè ìåæäó òîïîëîãè÷åñêè áëèçêèìè âû÷èñëèòåëüíûìè
ýëåìåíòàìè [101]. Äëÿ çàäà÷ êëàññè÷åñêîé ÌÄ ýòî ïîêàçàíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå.

Â ðàáîòå ×óäàíîâà, Ãîðåéíîâà è äð. [102] ïðåäñòàâëåí íîâûé ìåòîä ðåøåíèÿ çàäà÷
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Ðèñ. 17: Ñõåìàòè÷íîå ñîïîñòàâëåíèå ìàñøòàáèðóåìîñòè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
(ñëåâà, ñì. ðèñ. 3) è â çàäà÷àõ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä (ñïðàâà), ãäå ñèñòåìà ðàçáèòà íà
M ÿ÷ååê, ïîëíîå ÷èñëî óçëîâ N = N1 +N2 +N3 + . . .+NM .

âû÷èñëèòåëüíîé ãèäðîäèíàìèêè íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ ïåòàôëîïñíîé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè.
Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà ìàñøòàáèðóåìîñòü, áëèçêàÿ ê èäåàëüíîé, âïëîòü äî 100 000 ïðîöåñ-
ñîðîâ íà BlueGene/P(ANL). Ïåòðîâ è Õîõëîâ [99] ïðîäåìîíñòðèðîâàëè ìàñøòàáèðóåìîñòü
çàäà÷ ñåéñìèêè, áëèçêóþ ê èäåàëüíîé, âïëîòü äî 10 000 ïðîöåññîðîâ. Â ðàáîòå [100] ïðåä-
ñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îïòèìèçàöèè ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïðÿìîãî ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâà-
íèÿ (direct numerical simulation (DNS)) òóðáóëåíòíîãî ïîòîêà â ïëîñêîì êàíàëå. Â ìåòîäå
DNS óðàâíåíèÿ ãèäðîäèíàìèêè ðåøàþòñÿ áåç èñïîëüçîâàíèÿ ïîäñåòî÷íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.
Ìîäåëèðîâàíèå òóðáóëåíòíîñòè ñ áîëüøèìè ÷èñëàìè Ðåéíîëüäñà ïðåäñòàâëÿåò ñëîæíóþ
âû÷èñëèòåëüíóþ çàäà÷ó èç-çà âûñîêèõ òðåáîâàíèé ê ïðîñòðàíñòâåííîìó è âðåìåííîìó ðàç-
ðåøåíèþ. Îïòèìèçèðîâàííûé êîä áûë ðàçðàáîòàí ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïåêòðàëüíûõ ìåòî-
äîâ. Öåëüþ îïòèìèçàöèè áûëî ðåøåíèå òðåõ âàæíûõ ïðîáëåì: ýôôåêòèâíîñòü àëãîðèòìîâ
ëèíåéíîé àëãåáðû äëÿ ðàáîòû ñ ëåíòî÷íûìè ìàòðèöàìè, ïîâòîðíîå èñïîëüçîâàíèå êýøà
è äîñòóïà ê ïàìÿòè, îáìåí äàííûìè ïðè òðàíñïîíèðîâàíèè. Ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî
ïðîèçâîäèòåëüíîñòü çàâèñèò îò õàðàêòåðèñòèê êîììóíèêàöèîííîé ñåòè, à íå îò ïðîèçâîäè-
òåëüíîñòè îäíîãî ÿäðà. Â òåñòàõ îíè äîñòèãëè 80% ýôôåêòèâíîñòè ñèëüíîãî ìàñøòàáèðî-
âàíèÿ íà 786000 ÿäðàõ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîèçâîäèòåëüíîñòüþ íà 65000 ÿäðàõ.

Ïîäõîä [100] îòëè÷àåòñÿ îò ïîäõîäà, èñïîëüçîâàííîãî â ðàáîòå ×óäàíîâà [102]. Â ïîñëåä-
íåì èñïîëüçóþòñÿ åñòåñòâåííûå ïåðåìåííûå ñêîðîñòü-äàâëåíèå (à íå âèõðü-ôóíêöèÿ òîêà),
ïåðåìåííûå êîýôôèöèåíòû ( à íå ñïåêòðàëüíûé ìåòîä), ìåòîä ôèêòèâíûõ îáëàñòåé (à íå
ïëîñêèå ãðàíèöû). Çàìåòèì, ÷òî â äîêëàäå íà ÍÑÊÔ-13 ïî ðàáîòå [102] áûëî îòìå÷åíî,
÷òî ðàñ÷¼òû ïî èõ àëãîðèòìó íå ïîêàçàëè íàñûùåíèÿ íà òîðîèäàëüíîé ñèñòåìå, â òî âðåìÿ
êàê äëÿ òîëñòîãî äåðåâà íàáëþäàëîñü íàñûùåíèå.

12.3 Êâàíòîâîå (ab initio) àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå

Ïàðàëëåëèçì è ìàñøòàáèðóåìîñòü Õîòÿ íàëè÷èå áîëåå ãëóáîêîãî, êàíòîâîãî óðîâíÿ
ïîäðàçóìåâàëîñü è â ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ, åãî ìàñøòàáèðóåìîñòü êâàíòîâîãî óðîâíÿ äàíà
âåñüìà óñëîâíî, ïîñêîëüêó ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíîìåðíîé ìàñøòàáèðóåìîñòüþ (ðèñ. 4) ïîÿâ-
ëÿåòñÿ åù¼ îäíà îñü�÷èñëî áàçèñíûõ ôóíêöèé, ïî êîòîðûì ðàñêëàäûâàåòñÿ êâàíòîâîå ðå-
øåíèå (ðèñ. 18). Â ðàáîòå [103] ïðåäñòàâëåí îáçîð ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ àëãîðèòìîâ ab initio
ÌÄ íà îñíîâå òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â áàçèñå ïëîñêèõ âîëí. Ïðî-
àíàëèçèðîâàíû òðåáîâàíèÿ ê áàëàíñó âû÷èñëèòåëüíîé ìîùíîñòè óçëîâ è êîììóòàöèîííîé
ñåòè ñóïåðÝÂÌ ñ òî÷êè çðåíèÿ äîñòèæåíèÿ ìàêñèìàëüíîé ýôôåêòèâíîñòè äëÿ ïðèìåðîâ
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Ðèñ. 18: Ñõåìà, èëëþñòðèðóþùàÿ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêóþ ìàñøòàáèðóåìîñòü çàäà÷ êâàí-
òîâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

îñîáåííî òðåáîâàòåëüíûõ â âû÷èñëèòåëüíîì îòíîøåíèè çàäà÷ ôèçèêè ðàçîãðåòîãî ïëîò-
íîãî âåùåñòâà. Îïèñàíà àëüòåðíàòèâíàÿ ñòðàòåãèÿ ïàðàëëåëèçàöèè â âåéâëåòíîì áàçèñå è
âûèãðûø â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïðè èñïîëüçîâàíèè ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì â
ýòîì ñëó÷àå.

Ðîëü àðõèòåêòóðû Êàê è ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå çàäà÷è, ab initio ðàñ÷¼òû ÿâ-
ëÿþòñÿ ÷óâñòâèòåëüíûìè ê àðõèòåêòóðå âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòåðîâ. Âêëàä â ñíèæåíèå
ìàñøòàáèðóåìîñòè âíîñèò îáìåí äàííûìè ìåæäó óçëàìè, ïîñêîëüêó â çàäà÷àõ äàííîãî
òèïà íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì äîáèòüñÿ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ âû÷èñëåíèé íà ïîëíî-
ñòüþ íåçàâèñèìûå ïîòîêè. Â ñâÿçè ñ ýòèì, ïðè óâåëè÷åíèè êîëè÷åñòâà çàäåéñòâîâàííûõ
âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëåé âåëè÷èíà ýôôåêòèâíîãî óñêîðåíèÿ ðàñ÷¼òà ïàäàåò.

Íà ðèñ. 19 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ýôôåêòèâíîñòè ìàñøòàáèðîâàíèÿ ÒÔÏ ðàñ÷¼òà äëÿ
äâóõ ñóïåðêîìïüþòåðîâ ñ ðàçëè÷íîé òîïîëîãèåé êîììóòàöèîííûõ ñåòåé: òîëñòîå äåðåâî
è òð¼õìåðíûé òîð. Â êà÷åñòâå òåñòîâîãî ïðèìåðà ïðîèçâîäèòåëüíîñòè áûë âûáðàí ïàêåò
CP2K. Ðàñ÷¼òû ïðîâîäèëèñü äëÿ ñèñòåìû, íàñ÷èòûâàþùåé 2048 ìîëåêóë âîäû. Äàííûå äëÿ
IBM BlueGene/P âçÿòû èç [104]. Èç ãðàôèêà âèäíî, ÷òî íà ñèñòåìå ñ òîïîëîãèåé òîëñòîå
äåðåâî äàííûé òèï çàäà÷ â ïðåäåëàõ áîëüøèõ ðàçìåðîâ âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ ìàñøòàáèðó-
åòñÿ õóæå: ñóùåñòâåííîå îòêëîíåíèå îò ïðÿìîé èäåàëüíîãî ìàñøòàáèðîâàíèÿ íàáëþäàåòñÿ
óæå ïðè èñïîëüçîâàíèè 512 ÿäåð, â òî âðåìÿ êàê íà IBM BlueGene/P óñêîðåíèå ðàñò¼ò
ëèíåéíî âïëîòü äî ïîäêëþ÷åíèÿ íåñêîëüêèõ òûñÿ÷ ÿäåð.

12.4 Ëîêàëüíîñòü îáìåíîâ äàííûìè

Íåëîêàëüíûå îáìåíû, îäíàêî, ÿâëÿþòñÿ ðàñïðîñòðàí¼ííîé ÷åðòîé âû÷èñëèòåëüíûõ àëãî-
ðèòìîâ. Øèðîêèé êëàññ ïîäîáíûõ àëãîðèòìîâ â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ñîîòâåòñòâóåò ìíîãîìåðíîìó áûñòðîìó ïðåîáðàçîâàíèþ Ôóðüå. Àäàïòàöèÿ ïîäîáíûõ àë-
ãîðèòìîâ íà ñåòè òîðîèäàëüíîé òîïîëîãèåé ÿâëÿåòñÿ óæå âåñüìà ðàçðàáîòàííîé ÷àñòüþ
íåîáõîäèìîãî èíñòðóìåíòàðèÿ ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ àëãîðèòìîâ [105].

Òîðîèäàëüíûå òîïîëîãèè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäíî èç ìàãèñòðàëüíûõ íàïðàâëåíèé ðàç-
âèòèÿ èíòåðêîííåêòà. Ñóïåðêîìïüþòåðû IBM BlueGene/Q îñíîâàíû íà òîïîëîãèè 5-òè ìåð-
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Ðèñ. 19: Îöåíêà ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè äëÿ ìîäåëè 2048 ìîëåêóë âîäû äëÿ ðàçëè÷-
íûõ òîïîëîãèé ñóïåðêîìïüþòåðîâ (ðàñ÷¼ò â ðàìêàõ ÒÔÏ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà CP2K).
Ïðèâåäåíû äàííûå äëÿ òîïîëîãèè òîëñòîå äåðåâî (ñóïåðêîìïüþòåð Ê-100, ÈÏÌ èì. Ì.Â.
Êåëäûøà ÐÀÍ) è 3-õ ìåðíûé òîð [104] (IBM BG/P, Research Center J�ulich, Ãåðìàíèÿ)
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íîãî òîðà, èíòåðêîííåêò Fujitsu Tofu ñîîòâåòñòâóåò íåïîëíîìó 6-òè ìåðíîìó òîðó. Òàêèì
îáðàçîì, ðàçâèòèå èä¼ò â íàïðàâëåíèè ðîñòà ëîêàëüíîé ñâÿçíîñòè êîììóíèêàöèé. Õîòÿ
¾òîðîèäàëüíîñòü¿ ñàìà ïî ñåáå è íå ÿâëÿåòñÿ îáÿçàòåëüíîé. Òàê íà ñìåíó èíòåðêîííåêòó ñ
òîïîëîãèåé 3-õ ìåðíîãî òîðà Cray Gemini ïðèøëà íîâàÿ êîììóíèêàöèîííàÿ ñåòü Cray Aries
ñ ãèáðèäíîé òîïîëîãèåé ¾ñòðåêîçà¿ (dragon�y).

Î÷åâèäíî, ÷òî ðàçâèâàåìûå âû÷èñëèòåëüíûå àëãîðèòìû ¾ýêcàôëîïñíîé ýðû¿ äîëæíû
áóäóò ó÷èòûâàòü îñîáåííîñòè èíòåðêîííåêòà. È íàîáîðîò: âûáîð êîììóíèêàöèîííîé ñåòè
äîëæåí îïðåäåëÿòüñÿ áóäóùèìè çàäà÷àìè. Ïðè ýòîì ïðîáëåìà íàèëó÷øåãî îòîáðàæåíèÿ
êîììóíèêàöèîííîãî øàáëîíà çàäà÷è íà òîïîëîãèþ êîììóíèêàöèîííîé ñåòè � âûõîäèò íà
ïåðåäíèé ïëàí [106] âìåñòå ñ òðåáîâàíèÿìè ïîâûøåíèÿ ëîêàëüíîñòè êîììóíèêàöèé èñïîëü-
çóåìûõ àëãîðèòìîâ äëÿ ñíèæåíèÿ ýíåðãîçàòðàò [107].

13 Ðàçâèòèå ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ â Ðîññèè

13.1 Íîâûå òåíäåíöèè íå çàìå÷åíû?

Îòñòàâàíèå â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ñóïåðêîìïüþòåðíûõ ñèñòåì ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê
êîëè÷åñòâåííîå îòñòàâàíèå (ò.å. ìû ðåøàåì çàäà÷è íà ìèðîâîì óðîâíå, íî â ìåíüøåì êîëè-
÷åñòâå è äîëüøå). Ê ñîæàëåíèþ, îòñóòñòâèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ ñ ïåðñïåêòèâíîé òîïîëîãèåé
èíòåðêîííåêòà è îòñòàâàíèå â ðàçìåðå âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ ÿâëÿåòñÿ óæå â áîëüøåé ñòå-
ïåíè êà÷åñòâåííûì îòñòàâàíèåì. Ýòî çíà÷èò, ÷òî ðîññèéñêèå èññëåäîâàòåëè âîîáùå ëèøåíû
âîçìîæíîñòè ðàçðàáàòûâàòü àëãîðèòìû ìèðîâîãî óðîâíÿ.

Ñ íà÷àëà 2000-õ ãîäîâ àêòèâíîå ðàçâèòèå ñèñòåì ñ òîïîëîãèåé òèïà òîð ñòèìóëèðóåò
öåëóþ îáëàñòü èññëåäîâàíèé íà ñòûêå computer science è âû÷èñëèòåëüíîé ìàòåìàòèêè, à
èìåííî � èññëåäîâàíèå àëãîðèòìîâ êîëëåêòèâíûõ êîììóíèêàöèé â ñåòÿõ ñ ïîäîáíîé òî-
ïîëîãèåé. Â ñâÿçè ñ îòñóòñòâèåì ïîäîáíûõ ñóïåðêîìïüþòåðíûõ ñèñòåì â Ðîññèè äàííàÿ
îáëàñòü ðàçâèâàåòñÿ êðàéíå ìåäëåííî.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ çàðóáåæíûõ ðàáîò ýòîé òåìàòèêè ìîæíî ïðèâåñòè äâå ïóáëèêàöèè
ó÷åíûõ èç ÑØÀ [108] è [109]. Íà ðàáîòó [108] çà ïåðèîä íåìíîãèì áîëüøå 3 ëåò áûëà äàíà
31 ññûëêà â íàó÷íîé ïåðèîäèêå (àâòîðû öèòèðóþùèõ ñòàòåé èç Àâñòðèè, Ãåðìàíèè, Èíäèè,
Èòàëèè, Èñïàíèè, Êèòàÿ, ÑØÀ è Òóðöèè). Íà ðàáîòó [109] çà ïåðèîä íåìíîãèì áîëüøå 1
ãîäà áûëî äàíà 21 ññûëêà â íàó÷íîé ïåðèîäèêå (àâòîðû öèòèðóþùèõ ñòàòåé èç Áåëüãèè,
Ãåðìàíèè, Èíäèè, Èñïàíèè, Êèòàÿ è ÑØÀ).

Ïðèìåð äàííûõ ñòàòåé ïîêàçûâàåò âûñî÷àéøóþ âîñòðåáîâàííîñòü â ìèðå èññëåäîâà-
íèé â äàííîé îáëàñòè. Ê ñîæàëåíèþ, êîñâåííî ïîäîáíûé àíàëèç ëèòåðàòóðû âûÿâëÿåò
ñêðîìíûé âêëàä ðîññèéñêèõ ó÷åíûõ â äàííîì íàïðàâëåíèè. Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ïî
ðàçðàáîòêå âàðèàíòîâ ðîññèéñêîãî èíòåðêîííåêòà ïðåäñòàâëåíû âñåãî â íåñêîëüêèõ ñòà-
òüÿõ [110, 111, 112, 113, 114].

Ïîÿâëåíèå òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ MPI (ñîâïàâøåå ñ ïîÿâëåíèåì
ðåéòèíãà Òîï500) â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ñêðûëî àðõèòåêòóðíûå ðàçëè÷èÿ âûñîêîïðîèçâî-
äèòåëüíûõ ñèñòåì. Îäíàêî òåõíîëîãè÷åñêèå òðóäíîñòè ïðîäâèæåíèÿ ¾ïî ïóòè ê ýêçàôëîï-
ñó¿ ïîêàçûâàþò, ÷òî îïòèìèçàöèÿ ïðèëîæåíèé íà ñâåðõáîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ïîëÿõ íå
ìîæåò íå ó÷èòûâàòü äåòàëåé èõ àïïàðàòíîãî óñòðîéñòâà. Ýôôåêòèâíîå èñïîëüçîâàíèå ñè-
ñòåìû ñ òîðîèäàëüíûì èíòåðêîííåêòîì îñíîâàíî íà èñïîëüçîâàíèè òîïîëîãè÷åñêè îïðåäå-
ëåííûõ ñåãìåíòîâ ñèñòåìû (íàïðèìåð, ¾çàìêíóòûõ¿ ñåãìåíòîâ èç 512 ÿäåð) è ñïåöèàëüíîé
îðãàíèçàöèè ðàñïîëîæåíèÿ äàííûõ íà óçëàõ ñ ó÷åòîì òîïîëîãèè äëÿ ìèíèìèçàöèè îáìå-
íîâ. Ïðîáëåìû òàêîãî ðîäà äëÿ ñèñòåì ñ òîïîëîãèåé ¾òîëñòîå äåðåâî¿ âûðàæåíû ñëàáåå è,
ãëàâíîå, òðåáóþò ïðèíöèïèàëüíî èíûõ ïîäõîäîâ äëÿ ðåøåíèÿ. Íà óðîâíå óçëîâ ñòàíäàðò
MPI òîæå íå ìîæåò ¾àâòîìàòè÷åñêè¿ îáåñïå÷èòü âûñîêóþ ýôôåêòèâíîñòü. Áîëüøèíñòâî
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ñîâðåìåííûõ ãèáðèäíûõ GPU-ñèñòåì îñíîâàíî íà ñâÿçêå MPI+CUDA. Íà ïåðâûé âçãëÿä
àðõèòåêòóðíî îäíîðîäíûå ñèñòåìû ñ óñêîðèòåëÿìè Intel Phi òàêæå òðåáóþò ðåøåíèÿ ïðî-
áëåìû MPI-îáìåíîâ êàê âíóòðè îäíîãî óñêîðèòåëÿ, òàê è âíóòðè îäíîãî óçëà.

13.2 Ïàðàëëåëüíûå àëãîðèòìû è ïðèêëàäíîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå:
ïî÷òè êàòàñòðîôè÷åñêîå îòñòàâàíèå!

Åùå îäèí àñïåêò êà÷åñòâåííîãî îòñòàâàíèÿ ðîññèéñêîé ñóïåðêîìïüþòåðíîé îòðàñëè îáó-
ñëîâëåí òåì, ÷òî ñîçäàíèå àëãîðèòìîâ ðåøåíèÿ êîíêðåòíûõ çàäà÷ íåðàçðûâíî ñâÿçàíî ñ
òîïîëîãèåé èíòåðêîííåêòà è ñèñòåìíûì ïðîãðàììíûì îáåñïå÷åíèåì. Äîñòèæåíèå ìàêñè-
ìàëüíîé ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè � ýòî òîíêèé ïðîöåññ, îñíîâàííûé íà ó÷åòå ñïå-
öèôèêè ðåøàåìîé çàäà÷è è ñïåöèôèêè èìåþùåéñÿ ñóïåðêîìïüþòåðíîé òåõíèêè. Ìîæíî
êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî òåêóùàÿ ñèòóàöèÿ îïðåäåëÿåò èñêëþ÷åíèå ðîññèéñêèõ ó÷åíûõ èç âàæ-
íåéøåãî ìèðîâîãî òðåíäà ðàçâèòèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäîâ äëÿ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ
ðàñ÷åòîâ.

Ýôôåêòèâíîñòü àëãîðèòìà ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ óìåíüøåíèåì âðåìåíè ðàñ-
÷åòà ïðè ðîñòå ÷èñëà çàäåéñòâîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Â èäåàëüíîì ñëó÷àå
ïðè ðîñòå âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ ñ 10 äî 100 ÿäåð ðåøåíèå çàäà÷è äîëæíî ïðîéòè â 10
ðàç áûñòðåå. Â äåéñòâèòåëüíîñòè ïåðåäà÷à äàííûõ ìåæäó óçëàìè ïðèâîäèò ê îòêëîíåíèþ
îò èäåàëüíîé ìàñøòàáèðóåìîñòè. Ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì òåì ëó÷øå, ÷åì áîëüøåå âû-
÷èñëèòåëüíîå ïîëå ìîæíî ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü. Íàïðèìåð, ðåàëüíûé ñëó÷àé ìîæåò
âûãëÿäåòü òàê: ïðè ïåðåõîäå ñ 10 íà 100 ÿäåð âðåìÿ ðàñ÷åòà ïàäàåò â 7 ðàç, ïðè ïåðåõîäå
ñ 10 íà 1000 ÿäåð � ïàäàåò â 20 ðàç, ïðè ïåðåõîäå ñ 10 íà 2000 ÿäåð � âîçðàñòàåò â 2 ðàçà.
Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ðàñïàðàëëåëèâàíèå íà òàêîå áîëüøîå âû÷èñëèòåëüíîå ïîëå ñòàíîâèòñÿ
íåýôôåêòèâíûì. Îñíîâíàÿ çàäà÷à ñîçäàòåëÿ ïàðàëëåëüíîãî àëãîðèòìà � ïîâûñèòü ïîäîá-
íóþ ãðàíèöó ïîòåðè ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè.

Ïî íàøèì ñóáúåêòèâíûì íàáëþäåíèÿì (ñòàòèñòèêà íå èçâåñòíà), áîëüøèíñòâî çàäà÷,
ðåøàåìûõ íà îòå÷åñòâåííûõ ñóïåðêîìïüþòåðàõ, èñïîëüçóþò ïîðÿäêà 10�100 âû÷èñëèòåëü-
íûõ ÿäåð (áåç ó÷åòà GPU óñêîðèòåëåé). Áîëüøåå êîëè÷åñòâî ÿäåð íà ïðàêòèêå íå âîñòðå-
áîâàíî èç-çà ïîòåðè ýôôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ èñïîëüçóåìûõ êîäîâ. Ìàëîå ÷èñëî
çàäà÷ èñïîëüçóåò ïîðÿäêà 1000 ÿäåð. Çàäà÷è, êîòîðûå ýôôåêòèâíî ðåøàþòñÿ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ïîðÿäêà 10000 ÿäåð, â ðîññèéñêîé ïðàêòèêå ðåäêè.

Òàáëèöà 3: Ðàñïðåäåëåíèå âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ ïî ïðîãðàììå INCITE â 2010 è 2014
ãã.

Ñèñòåìà ×èñëî ÿäåð
Rpeak,
ÏÔëîïñ

Rmax,
ÏÔëîïñ

Âðåìÿ,
ìëí. ïðîö.-÷àñîâ

2010

Cray XT5 ¾Jaguar¿ 224 162 2.331 1.759 940

IBM BlueGene/P
¾Intrepid¿

163840 0.557 0.459 646

Ñîîòíîøåíèå 1.4 4.2 3.8 1.5

2014

Cray XÊ7 ¾Titan¿
299 008/
560 640

27.11 17.59 2250

IBM BlueGene/Q ¾Mira¿ 786 432 10.07 8.59 3530

Ñîîòíîøåíèå 0.4/0.7 2.7 2 0.64

Â ðàìêàõ ïðîãðàììû INCITE òðàäèöèîííî ðàñïðåäåëÿåòñÿ 60% âû÷èñëèòåëüíîãî âðå-
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ìåíè íà îäíîé ñèñòåìå IBM è îäíîé ñèñòåìå Cray Äåïàðòàìåíòà ýíåðãåòèêè ÑØÀ. Èíòå-
ðåñíûå äàííûå ïðåäñòàâëÿåò àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ ïðîåêòîâ ìåæäó íèìè ïî âûäåëåííîìó
âû÷èñëèòåëüíîìó âðåìåíè. Òàá. 3 ïîêàçûâàåò ñóììàðíûå êâîòû âðåìåíè, âûäåëåííûå íà
êàæäîé èç äâóõ ñèñòåì â 2010 è 2014 ãã. äëÿ ïðîåêòîâ INCITE. Ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî
äîëÿ âûäåëÿåìîãî âû÷èñëèòåëüíîãî âðåìåíè îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ïðîöåññîðíûõ ÿäåð, à
íå âû÷èñëèòåëüíîé ìîùíîñòüþ ñèñòåì.

Î÷åâèäíî, ÷òî â ðåçóëüòàòå ðàáîò â ðàìêàõ ïðîãðàììû INCITE è àíàëîãè÷íûõ åé
(ALCC è äð.) áóäåò íàêîïëåí îïûò ðàçðàáîòêè ïðîãðàìì äëÿ ñóïåðêîìïüþòåðîâ ýêçàôëîïñíî-
ãî êëàññà òîðîèäàëüíîé àðõèòåêòóðû è ñîçäàíû êîäû äëÿ ïðåäñêàçàòåëüíîãî ôèçèêî -
ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âî âñåõ îáëàñòÿõ íàóêè è òåõíèêè. Åñòåñòâåííî, àíàëî-
ãè÷íîå ðàçâèòèå èìååò ìåñòî è â îáëàñòè òåõíîëîãèé îáðàáîòêè áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ
(DIS). Ê ñîæàëåíèþ, ñåãîäíÿ ðîññèéñêèå èññëåäîâàòåëè ïðàêòè÷åñêè ëèøåíû âîçìîæíîñòè
ó÷àñòâîâàòü â ïîäîáíûõ ìåæäóíàðîäíûõ ïðîåêòàõ èç-çà îòñóòñòâèÿ íåîáõîäèìîé èíôðà-
ñòðóêòóðû äëÿ ïðåäâàðèòåëüíîé îòëàäêè çàäà÷. Äàæå � 1 â Ðîññèè êëàñòåð ¾Ëîìîíî-
ñîâ¿ ìîæåò ïðåäîñòàâèòü òîëüêî 50 òûñ. ïðîöåññîðíûõ ÿäåð! Ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî
ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðèëîæåíèé ñóïåðêîìïüþòåðíàÿ îòðàñëü â Ðîñ-
ñèè ïðîøëà ýòàï íàêîïëåíèÿ êðèòè÷åñêîãî îáúåìà îïûòà [115, 116]. Âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ
èññëåäîâàòåëè àêòèâíî èñïîëüçóþò ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ íàó-
êè è òåõíèêè. Èìååòñÿ ÿðêî âûðàæåííûé äåôèöèò âû÷èñëèòåëüíîãî âðåìåíè íà ðåñóðñàõ
êîëëåêòèâíîãî äîñòóïà. Äëÿ ðåøåíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà çàäà÷ ïîëüçîâàòåëè àêòèâíî ïðè-
âëåêàþò êàê ïðîãðàììíûå ðåøåíèÿ ñ îòêðûòûì êîäîì, òàê è êîììåð÷åñêèå ïðîäóêòû.
Ìèðîâàÿ ïðàêòèêà ïîêàçûâàåò, ÷òî ðàçðàáîòêà ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ
ïåðåñòàåò áûòü ÷àñòíûì äåëîì óçêîãî êîëëåêòèâà ñïåöèàëèñòîâ è ñòàíîâèòñÿ ïðåäìåòîì
áîëüøèõ êîëëàáîðàòèâíûõ (çà÷àñòóþ ìåæäóíàðîäíûõ) ïðîåêòîâ. Ïðèìåðîì îäíîé èç îá-
ëàñòåé, äåìîíñòðèðóþùåé àêòèâíûé ñïðîñ íà ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ, ÿâëÿåòñÿ ìîëå-
êóëÿðíîå è àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è êâàíòîâàÿ
õèìèÿ [5, 103]. Çíà÷èòåëüíûé ïðîãðåññ â äîñòèæåíèè ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè íà ñè-
ñòåìàõ ñ òîðîèäàëüíîé àðõèòåêòóðîé äîñòèãàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ðàñïðåäåëåíèÿ äàííûõ ïî
óçëàì ñ ó÷åòîì òîïîëîãèè èíòåðêîííåêòà. Òàêèì îáðàçîì óäàåòñÿ ñóùåñòâåííî ìèíèìè-
çèðîâàòü îáúåìû ìåæóçëîâûõ îáìåíîâ äàííûìè. Ñ ïîìîùüþ ïîäîáíûõ ïðèåìîâ óäàåòñÿ
äîáèòüñÿ îòíîñèòåëüíî âûñîêîé ïàðàëëåëüíîé ýôôåêòèâíîñòè äàæå äëÿ òàêîãî ÷ðåçâû÷àé-
íî òðåáîâàòåëüíîãî ê îáìåíàì êëàññà çàäà÷, êàê çàäà÷è ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
(ñì., íàïðèìåð, [117]). Ðàçëè÷íûå ïðèìåðû õîðîøî ìàñøòàáèðóåìûõ àòîìèñòè÷åñêèõ ìî-
äåëåé áûëè ïðåäñòàâëåíû íàøèì êîëëåêòèâîì íà ÍÑÊÔ-2013 [118].

Îáðàòèâøèñü ê èñòîðèè ðàçâèòèÿ ñâÿçåé àïïàðàòíîé è ïðîãðàììíîé ñîñòàâëÿþùèõ ñó-
ïåðêîìïüþòåðíîé îòðàñëè â ìèðå, ñ òî÷êè çðåíèÿ ôèçè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíî âû-
äåëèòü îäíó âàæíóþ ¾ðàçâèëêó¿. Â 1992 ã. â îäíîì èç íàèáîëåå ïðåñòèæíûõ ôèçè÷åñêèõ
æóðíàëîâ Physical Review Letters îäíîâðåìåííî âûøëî äâå ñòàòüè, îïèñûâàþùèå ðåçóëü-
òàòû ðàñ÷åòîâ íà îñíîâå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ïåðâîïðèíöèïíûõ (ab initio) ìîäåëåé ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ìàññèâíî-ïàðàëëåëüíûõ àëãîðèòìîâ [119, 120]. Â öåëÿõ äåìîíñòðàöèè íîâûõ
âîçìîæíîñòåé â ýòèõ ñòàòüÿõ ðàñ÷èòàíû ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîãî êðåìíèÿ,
èìåþùèå ïðÿìîå îòíîøåíèå ê ðåøåíèþ ôóíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì ìèêðîýëåêòðîíèêè.

Äëÿ ðàñ÷åòîâ èñïîëüçîâàëèñü äâå ðàçëè÷íûå ìàññèâíî-ïàðàëëåëüíûå ñèñòåìû: òîðî-
èäàëüíàÿ ñèñòåìà Meiko Computing Surface (èñïîëüçîâàëîñü âû÷èñëèòåëüíîå ïîëå èç 64
òðàíñïüþòåðíûõ óçëîâ ñ ïðîöåññîðàìè Intel i860) è ñèñòåìà òèïà ãèïåðêóá Thinking Machines
CM-2 (èñïîëüçîâàëîñü 16384 îäíîáèòîâûõ ïðîöåññîðà ñîâìåñòíî ñ 512 àðèôìåòè÷åñêèìè
óñêîðèòåëÿìè Weitek). Óêàçàííîå àïïàðàòíîå îáåñïå÷åíèå ñòàëî äîñòóïíî â 1986�1987 ãî-
äàõ è, òàêèì îáðàçîì, íà ðàçðàáîòêó ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ óøëî, ïî-âèäèìîìó, âñåãî
îêîëî 3�4 ëåò. Ìîæíî ñ óâåðåííîñòüþ óòâåðæäàòü, ÷òî ñîçäàííûé â òî âðåìÿ ìåòîäè÷å-

29



ñêèé çàäåë îïðåäåëèë ñåãîäíÿøíèå ëèäèðóþùåå ïîçèöèè çàðóáåæíûõ êîëëåêòèâîâ â îá-
ëàñòè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, âû÷èñëèòåëüíîé
õèìèè è äðóãèõ ñìåæíûõ îáëàñòåé, ñâÿçàííûõ ñ àòîìèñòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì. Äëÿ
çàäà÷ äðóãèõ òèïîâ (ãàçîâàÿ äèíàìèêà, êâàíòîâàÿ õðîìîäèíàìèêà è äð.) ïîäîáíûé çàäåë
íà÷àë ôîðìèðîâàòüñÿ â òî æå âðåìÿ (ïðè÷åì è â Ñîâåòñêîì Ñîþçå � ñì., íàïðèìåð, [121]).
Ýïîõà ïîòðÿñåíèé íà÷àëà 1990-õ ãîäîâ ïîìåøàëà ðîññèéñêèì ó÷åíûì ïðèíÿòü àêòèâíîå
ó÷àñòèå â ðàçâèòèè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ìàññèâíî-ïàðàëëåëüíûõ ñèñòåì â ìî-
ìåíò èõ ïîÿâëåíèÿ. Çà ïðîøåäøåå äâàäöàòèëåòèå îòñòàâàíèå óäàëîñü ñîêðàòèòü. Îäíàêî
óæå íàñòóïèâøèé íîâûé ýòàï ðàçâèòèÿ ñóïåðêîìïüþòåðíûõ ìàññèâíî-ïàðàëëåëüíûõ âû-
÷èñëèòåëüíûõ òåõíîëîãèé XXI âåêà åùå íå âûçûâàë äîëæíîãî îòêëèêà â Ðîññèè è òðåáóåò
íåçàìåäëèòåëüíûõ è ðåøèòåëüíûõ äåéñòâèé.

14 Çàêëþ÷åíèå

14.1 Çà÷åì íóæíû ñóïåðêîìïüþòåðû ýêñàôëîïñíîãî êëàññà

Ðàññìîòðåí ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé âûÿñíÿòü ïîòðåáíîñòè ïåðñïåêòèâíûõ çàäà÷ ôèçèêè, õè-
ìèè è äðóãèõ åñòåñòâåííûõ íàóê â ïîëíîìàñøòàáíûõ ðàñ÷¼òàõ íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ ýê-
ñàôëîïñíîãî êëàññà, ò.å. îïðåäåëèòü, ìîæåò ëè ðåøåíèå òîé èëè èíîé çàäà÷è çàãðóçèòü
åäèíîâðåìåííî ñîòíè òûñÿ÷ èëè äàæå ìèëëèîíû âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð â îäíîì ðàñ÷¼òå è
íóæíî ëè ýòî. Ïîäõîä îñíîâàí íà ïðîâåðêå ìàñøòàáèðóåìîñòè àëãîðèòìîâ ïðè ïåðåõîäå ê
áîëüøåìó ÷èñëó âû÷èñëèòåëüíûõ ÿäåð è íà òåîðåòè÷åñêîé îöåíêå ðàçìåðîâ ñèñòåìû, òðå-
áóåìûõ äëÿ ðàññìîòðåíèÿ êîíêðåòíîé çàäà÷è. Ðàçâèâàåìûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü
ïåðñïåêòèâó íàðàñòàíèÿ ñëîæíîñòè çàäà÷, ïðèíàäëåæàùèõ ê îäíîìó íàó÷íîìó íàïðàâ-
ëåíèþ, âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ êîòîðûõ áóäåò îòêðûâàòüñÿ ñ ïðîãðåññîì ðàçâèòèÿ ñóïåð-
êîìïüþòåðîâ. Ïðèâåäåíû ïðèìåðû èç îáëàñòè êëàññè÷åñêîãî è êâàíòîâîãî àòîìèñòè÷åñêî-
ãî ìîäåëèðîâàíèÿ è âû÷èñëåíèé ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îòìå÷åíî, ÷òî ïîäõîä
èìååò áîëåå øèðîêóþ îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ, â ÷àñòíîñòè, â ìåõàíèêå ñïëîøíûõ ñðåä ïðè
èñïîëüçîâàíèè íîâûõ àëãîðèòìîâ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ðàñ÷¼òîâ íà ñåòêàõ. Óêàçàíî è íà
ìíîãîìàñøòàáíûå ïîäõîäû.

14.2 Êàêèå íóæíû ñóïåðêîìïüþòåðû ýêñàôëîïñíîãî êëàññà

Ïîä÷¼ðêíóòî, ÷òî óñïåõ ïðèìåíåíèÿ ñóïåðêîìïüþòåðîâ ðàâíîé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ê ðå-
øåíèþ îäíîé è òîé æå íàó÷íîé çàäà÷è ìîæåò ñèëüíî çàâèñåòü îò àðõèòåêòóðû ñóïåðêîì-
ïüþòåðà. Ñîïîñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ äâóõ òîïîëîãèé: òîë-
ñòîå äåðåâî è òîð. Ðàññìîòðåíû òðè êëàññà çàäà÷: êëàññè÷åñêàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà,
÷èñëåííûå ìåòîäû ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä è êâàíòîâîå àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå.

Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ òîðîèäàëüíîé òîïîëîãèè îêàçûâàåòñÿ
ïðåäïî÷òèòåëüíûì äëÿ âñåõ òð¼õ êëàññîâ çàäà÷. Ïðè ýòîì ðå÷ü ìîæåò èäòè î âûèãðûøå
â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â äåñÿòü è áîëåå ðàç, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ çàäà÷à, ðåøàåìàÿ íà
òîðîèäàëüíîé ñèñòåìå, îêàçûâàåòñÿ íå ðåøàåìîé íà ñèñòåìå òîëñòîå äåðåâî. Çàìåòèì, ÷òî
ñóïåðêîìïüþòåð ¾Ìëå÷íûé Ïóòü¿ (�1 â Top500) ìîæåò ïðîâàëèòüñÿ âíèç äëÿ êîíêðåòíîé
íàó÷íîé çàäà÷è ââèäó ñâîåé ñîìíèòåëüíîé àðõèòåêòóðû.

Âìåñòå ñ òåì îãðàíè÷èâàòü ðàçðàáîò÷èêîâ òîëüêî òîðîèäàëüíûìè ñèñòåìàìè íå ñëåäóåò.
Àëåêñåé Ëàöèñ [123] ñîâåðøåííî ñïðàâåäëèâî çàìåòèë, ÷òî áóäóùåå çà íîâûìè òåõíè÷åñêè-
ìè ðåøåíèÿìè. Ïðèìåðîì èç íåäàâíåãî ïðîøëîãî ñòàëè ãðàôè÷åñêèå óñêîðèòåëè.
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14.3 Âçàèìîäåéñòâèå ðàçðàáîò÷èêîâ è ïîëüçîâàòåëåé ñóïåðêîìïüþòåðîâ

Â íîâîé ðåäàêöèè Top500 [124] îò 19 íîÿáðÿ 2013 â âåðõíåé äåñÿòêå ñòàëî íà 1 òîðîèäàëü-
íóþ ñèñòåìó áîëüøå. Áûëî 6, ñòàëî 7. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñóïåðêîìïüþòåðû â ÑØÀ
ñîçäàþòñÿ ïîä îïðåäåë¼ííûå êëàññû çàäà÷ ñ ó÷¼òîì ìíåíèÿ ïîëüçîâàòåëåé. Äâà ïðèìåðà
èç ïðàêòèêè IBM ìíîãèõ äåñÿòèëåòèé.

Ïðè ðàçðàáîòêå àðõèòåêòóðû ñóïåðêîìïüþòåðîâ IBM BlueGene/L çàäà÷è ìîëåêóëÿðíî-
ãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàññìàòðèâàëèñü â êà÷åñòâå ãëàâíîãî ïðèîðèòåòà [1].

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû Ðàáîòà ÷àñòè÷íî ïîääåðæàíà ãðàíòàìè ïðî-
ãðàìì ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ � 43 (êîîðäèíàòîð àê. Áåòåëèí
Â.Á.), ÐÔÔÈ 13�01�12070�îôè_ì. Îòäåëüíûå àâòîðû ÷àñòè÷íî ïîääåðæàíû ãðàíòàìè ÐÔ-
ÔÈ 13�08�01428�à (Êóêñèí À.Þ., Ñìèðíîâ Ã.Ñ., Ñòåãàéëîâ Â.Â.), 14�08�31550�ìîë_à
(Ñìèðíîâ Ã.Ñ., Îðåõîâ Í.Ä.), 14�08�31587�ìîë_à (Ïèñàðåâ Â.Â.), 14�08�31694�ìîë_à
(Ñàèòîâ È.Ì.), ñòèïåíäèåé Ïðåçèäåíòà ÐÔ äëÿ ìîëîäûõ ó÷¼íûõ (Ïèñàðåâ Â.Â.). Ðàñ÷åòû
âûïîëíåíû â ÌÑÖ ÐÀÍ, íà êëàñòåðàõ ÌÔÒÈ-60 êàôåäðû èíôîðìàòèêè ÌÔÒÈ, Ê�100
ÈÏÌ èì. Ì. Â. Êåëäûøà ÐÀÍ, ¾Ëîìîíîñîâ¿ ÌÃÓ èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà. Èñïîëüçîâàëèñü
ïàêåòû LAMMPS, VASP, CPMD, ÑÐ2Ê è ñîáñòâåííûå ðàçðàáîòêè.
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