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ÓÄÊ 519.6 ÏÐÎÃÐÀÌÌÍÛÉ ÊÎÌÏËÅÊÑ "ÌÎËÎÕ" ÄËßÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß ÏÐÎÖÅÑÑÎÂÂ ÊÎÍÄÅÍÑÈÐÎÂÀÍÍÛÕ ÌÀÒÅÐÈÀËÀÕÔ. À. Ñàïîæíèêîâ, Ã. Â. Èîíîâ, Â. Â. Äð¼ìîâ(ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ)Â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ äåñÿòè ëåò â ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ ðàçðàáàòûâàåòñÿ ïðîãðàììà "Ìî-ëîõ", èñïîëüçóåìàÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïàðàëëåëüíûõ ðàñ÷åòîâ íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ ìå-òîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ âûñîêèì êîýôôèöèåíòîì ðàñïàðàëëå-ëèâàíèÿ. Áûë ðàçðàáîòàí íàáîð òåñòîâ äëÿ àíàëèçà ýôôåêòèâíîñòè ðåàëèçîâàííûõàëãîðèòìîâ. Îí ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ êîìïëåêñîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, ñïèñîê ñîñåäåé, êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóê-òóðà, ýôôåêòèâíîñòü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ.ÂâåäåíèåÒåîðåòè÷åñêîå è ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäî-âàíèå ñâîéñòâ ïëîòíîãî âåùåñòâà ÿâëÿåòñÿ îä-íèì èç îñíîâíûõ íàïðàâëåíèé íàó÷íîé ðàáîòûÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ. Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-êè (ÌÄ) ÿâëÿåòñÿ íîâûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèéâ îáëàñòè ìàòåðèàëîâåäåíèÿ. Ñîâðåìåííûå ñó-ïåðêîìïüþòåðû ïîçâîëÿþò íàïðÿìóþ ìîäåëèðî-âàòü ñîâìåñòíûå ýôôåêòû â îáðàçöàõ, ñîñòîÿ-ùèõ èç ìèëëèàðäîâ àòîìîâ, ÷òî äàåò âîçìîæ-íîñòü ìîäåëèðîâàòü íà àòîìèñòè÷åñêîì óðîâíåðàçëè÷íûå ïðîöåññû: ïîâåäåíèå ìàòåðèàëà ïðèäèíàìè÷åñêîì íàãðóæåíèè, ðàäèàöèîííûå ïî-âðåæäåíèÿ, âëèÿíèå äåôåêòîâ è ëåãèðóþùèõ äî-áàâîê íà ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà, ñòà-ðåíèå àêòèíèäîâ.Â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ äåñÿòè ëåò â ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ ðàçðàáàòûâàåòñÿ ïðîãðàììà "Ìîëîõ".Ýòî ïðîãðàììà äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ íà ñó-ïåðêîìïüþòåðàõ â ðåæèìå ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ(ïàðàëëåëüíûõ ðàñ÷åòîâ). Èñïîëüçîâàíèå ñîâðå-ìåííûõ ñðåäñòâ ïðîãðàììèðîâàíèÿ ïîçâîëèëîäîñòè÷ü î÷åíü âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòè. Â ïðî-ãðàììå ðåàëèçîâàíû ïðàêòè÷åñêè âñå íåîáõîäè-ìûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñðåäñòâà: ïîñòðîåíèåïîòåíöèàëîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ, ìîäå-ëèðîâàíèå ðàçëè÷íûõ ïðîöåññîâ â ïðîèçâîëüíîéòðåõìåðíîé ãåîìåòðèè, àâòîìàòè÷åñêèé àíàëèçðåçóëüòàòîâ.

Áûë ðàçðàáîòàí íàáîð òåñòîâ äëÿ àíàëèçà ýô-ôåêòèâíîñòè èñïîëüçîâàííûõ àëãîðèòìîâ. Îíìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ñðàâíåíèÿ ìåæäóñîáîé êîìïëåêñîâ ñ ðàçíûìè ñïîñîáàìè ðåàëèçà-öèè ÌÄ.Ïðîáëåìû ìîäåëèðîâàíèÿáëèçêîäåéñòâèÿ ìåòîäîì ÌÄÄëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ áëèçêîäåéñòâèÿ ìåòî-äîì ÌÄ íåîáõîäèìî ðåøèòü ðÿä çàäà÷, â òîì÷èñëå ðàçðàáîòàòü è ðåàëèçîâàòü àëãîðèòì ïîèñ-êà ñîñåäíèõ àòîìîâ â ïðåäåëàõ çàäàííîãî ðàäè-óñà è ìåòîäû ðàçáèåíèÿ ìîäåëèðóåìîãî îáðàçöàäëÿ ïàðàëëåëüíîãî ñ÷åòà. Îò óñïåøíîãî ðåøå-íèÿ ýòèõ çàäà÷ çàâèñèò ãèáêîñòü ïðîãðàììû.Ïîèñê ñîñåäåé â ïðåäåëàõ çàäàííîãî ðà-äèóñà. Äëÿ áûñòðîãî ðàñ÷åòà ýíåðãèè âçàè-ìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ äðóãèìè àòîìàìè îáðàçöàâ ÌÄ áûë ââåäåí ðàäèóñ îáðåçàíèÿ âçàèìîäåé-ñòâèÿ, ò. å. ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ñ àòîìàìè, âûõî-äÿùèìè çà îêðóæíîñòü ýòîãî ðàäèóñà, äàííûéàòîì íå âçàèìîäåéñòâóåò.Îäèí èç ïîäõîäîâ ê îðãàíèçàöèè ñ÷åòà ÌÄñâÿçàí ñ ïîñòðîåíèåì ñïèñêà ñîñåäåé äëÿ êàæ-äîãî àòîìà, äëÿ ÷åãî íåîáõîäèìî áûñòðî îïðå-äåëèòü àòîìû, íàõîäÿùèåñÿ â ïðåäåëàõ ðàäèóñàîáðåçàíèÿ. Ñ ýòîé öåëüþ â ìèðå øèðîêî èñïîëü-� 50 �



Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ "Ìîëîõ" äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ. . .çóåòñÿ òàê íàçûâàåìûé ìåòîä Link Cell (LCM)êàê ñàìûé ïðîñòîé â ðåàëèçàöèè è äîñòàòî÷íîáûñòðûé ïðè âûïîëíåíèè. Â ïðîãðàììíîì êîì-ïëåêñå "Ìîëîõ" áûë ðåàëèçîâàí îðèãèíàëüíûéàëãîðèòì ïîèñêà àòîìîâ â çàäàííîì ðàäèóñå �ìåòîä óïîðÿäî÷åííîãî ïðîñòðàíñòâà (OSM).Ìåòîä LCM äåëèò ïðîñòðàíñòâî ñ àòîìàìè íàêóáè÷åñêèå ýëåìåíòû ñ ïîñòîÿííîé äëèíîé ðåá-ðà, ðàâíîé ðàäèóñó îáðåçàíèÿ (èëè ìåíüøå), èðàñïðåäåëÿåò âñå àòîìû ïî ýòèì êóáèêàì (ñëåâàíà ðèñ. 1, ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó). Ñîñåä-íèå àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ â 27 áëèæàéøèõ êóáè-êàõ. Ìåòîä ëåãêî ðåàëèçóåòñÿ è ðàáîòàåò áûñòðî,íî åãî îñíîâíîé íåäîñòàòîê � ïðîáëåìû ñ ïàìÿ-òüþ, êîòîðîé íå õâàòàåò äëÿ óâåëè÷èâàþùåãîñÿîáðàçöà (ðèñ. 2, ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó).Ýòîò íåäîñòàòîê ïîðîæäàåòñÿ áåññïîðíûìïðåèìóùåñòâîì ìåòîäà LCM � ïîñòîÿííîé äëè-íîé ðåáðà. Ðàçðàáàòûâàÿ íîâûé ìåòîä ïîèñêà,áûëî ðåøåíî îòêàçàòüñÿ îò êîíñòàíòíîé äëèíûðåáðà êóáèêà. Íî ýòî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííî-ìó óñëîæíåíèþ ïðîöåäóðû ïîèñêà êàíäèäàòîâ âñîñåäè äàííîãî àòîìà.Ìåòîä OSM äåëèò ïðîñòðàíñòâî íà îáëàñòè ñïðèáëèæåííî ðàâíûìè êîíöåíòðàöèÿìè àòîìîâ(ñïðàâà íà ðèñ. 1, ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó),÷òîáû íå çàâèñåòü îò ðàçìåðà îáðàçöà. Ýòîò ìå-òîä ðàáîòàåò ìåäëåííåå, ÷åì LCM, íà 15% äëÿïîòåíöèàëîâ òèïà Ëåííàðäà-Äæîíñà (äëÿ ÃÖÊ-ðåøåòêè ïðè ðàäèóñå îáðåçàíèÿ 10
◦

A ïîëó÷èì
∼ 140 ñîñåäåé) è íà 30% äëÿ ïîòåíöèàëîâ òèïàÌÌÏÀ (äëÿ ÃÖÊ-ðåøåòêè ïðè ðàäèóñå îáðåçà-íèÿ 4

◦

A ïîëó÷èì ∼ 14 ñîñåäåé), íî îí íèêîãäà íåäàåò ñáîÿ.Ìåòîä ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ. Ñóùåñòâóåòíåñêîëüêî ïîäõîäîâ ê ðàñïàðàëëåëèâàíèþ ÌÄ:ïî ñèëàì, ïî àòîìàì, ïî ïðîñòðàíñòâó. Êàê áûëîïîêàçàíî â [1], ðàñïàðàëëåëèâàíèå ïî ïðîñòðàí-

Ðèñ. 1. Ïðèìåðû ñèñòåì è ñïîñîáîâ ïîñòðîåíèÿ ñïèñêà ñîñåäåé

Ðèñ. 2. Êîíòðîëüíûé îáðàçåö (äåòîíàöèÿ öèëèíäðàèç ÒÀÒÁ-ïîäîáíîãî ÂÂ)ñòâó ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ýôôåêòèâíûì ïðè áîëü-øîì êîëè÷åñòâå àòîìîâ è ïðîöåññîðîâ.Â "Ìîëîõå" èñïîëüçîâàíà èåðàðõè÷åñêàÿ ïðî-ñòðàíñòâåííàÿ äåêîìïîçèöèÿ (ðèñ. 3), ÷òî ïîçâî-ëÿåò ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ îïðåäåëÿòü çîíû îò-âåòñòâåííîñòè ïðîöåññîðîâ â çàâèñèìîñòè îòëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ. Ýòî òàêæå ïîç-âîëÿåò ïðîâîäèòü ýôôåêòèâíóþ äèíàìè÷åñêóþáàëàíñèðîâêó ñ÷åòíîé íàãðóçêè íà ïðîöåññîðû ñëîêàëüíûì èçìåíåíèåì ýòèõ çîí, êîòîðàÿ ïðîèç-âîäèòñÿ âìåñòå ñ îáìåíîì àòîìàìè è ìîæåò çà-ïóñêàòüñÿ êàê íà êàæäîì øàãå, òàê è ïî óñëîâèþïðåâûøåíèÿ ïîðîãà äèñáàëàíñà.Àëãîðèòì ïîñòðîåíèÿ çîí ñîñòîèò èç íåñêîëü-êèõ ýòàïîâ (ñì. ðèñ. 3):1. Ðàçðåçàåì îáðàçåö âäîëü îñè X íà ðàâíûåïî êîíöåíòðàöèè àòîìîâ ñëîè.2. Ðàçðåçàåì êàæäûé ñëîé â îòäåëüíîñòè, íåçà-âèñèìî îò äðóãèõ, âäîëü îñè Y íà ðàâíûå ïîêîíöåíòðàöèè àòîìîâ áðóñêè.3. Ðàçðåçàåì êàæäûé áðóñîê â îòäåëüíîñòè,íåçàâèñèìî îò äðóãèõ, âäîëü îñè Z íà ðàâ-íûå ïî êîíöåíòðàöèè àòîìîâ çîíû.
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Ðèñ. 3. Èåðàðõè÷åñêàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ äåêîìïîçèöèÿÊàæäîìó ïðîöåññîðó ïðèñâàèâàåòñÿ ñâîÿ çî-íà êîíòðîëÿ ïðîñòðàíñòâà ñ àòîìàìè (èëè áåçíèõ, òàêîå ìîæåò ïðîèçîéòè ïðè âûñîêîé ñêîðî-ñòè ïîòîêà àòîìîâ, êîãäà áàëàíñèðîâêà ïðîñòî íåóñïåâàåò èçìåíèòü çîíû).Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ "Ìîëîõ"Ëþáîé ÌÄ-ðàñ÷åò ïîäðàçóìåâàåò òðè ñòàäèè:ïîñòðîåíèå îáðàçöà, ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèå, îáðà-áîòêà ïîëó÷åííûõ äàííûõ. Ïîëó÷åíèå ôèçè÷å-ñêè íåàäåêâàòíûõ ðåçóëüòàòîâ õîòÿ áû íà îäíîéèç ýòèõ ñòàäèé ñòàâèò ïîä âîïðîñ ïðàâèëüíîñòüâñåãî ðàñ÷åòà. Â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå "Ìî-ëîõ" ðåàëèçîâàíû ýôôåêòèâíûå àëãîðèòìû, ïîç-âîëÿþùèå ïîëó÷àòü äîñòîâåðíûå ðåçóëüòàòû.Ïîñòðîåíèå îáðàçöà. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ôè-çè÷åñêè ïðàâäîïîäîáíûõ îáðàçöîâ â "Ìîëîõå"ðåàëèçîâàí ïîñòðîèòåëü ìîíî- è ïîëèêðèñòàë-ëîâ ìåòîäîì ÿ÷ååê Âîðîíîãî (ðèñ. 4, à, ñì. òàê-æå öâåòíóþ âêëàäêó). Åñòü âîçìîæíîñòü âíåä-ðèòü ïðèìåñè è äåôåêòû. Ñóùåñòâóåò ñïåöè-àëüíàÿ áèáëèîòåêà ïðåäâàðèòåëüíî íàñ÷èòàííûõäåôåêòîâ, òàêèõ êàê, íàïðèìåð, ïóçûðåê ãå-ëèÿ â ðåøåòêå ïëóòîíèÿ (ðèñ. 4, á), ïåòëåâàÿäèñëîêàöèÿ (ðèñ. 4, â). Ïðèìåíÿåòñÿ íàëîæå-íèå óñëîâèé ñëîæíîé ãåîìåòðèè: ïîëóïëîñêîñòü,
Ðèñ. 4. Ïîñòðîåíèå îáðàçöà: à � ïîëèêðèñòàëë; á � ïóçûðåê ãåëèÿ; â � ïåòëåâàÿ äèñëîêàöèÿ; ã � ñëîæíàÿãåîìåòðèÿ

ñôåðà, öèëèíäð, ïðÿìîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïè-ïåä (ðèñ. 4, ã).Ïðîâåäåíèå ðàñ÷åòîâ.Ïîòåíöèàëû. Â "Ìîëîõå" ðåàëèçîâàíû ñëåäó-þùèå øèðîêî èçâåñòíûå ïîòåíöèàëû: Ëåííàðäà-Äæîíñà, EXP-6, ÌÏÀ, ÌÌÏÀ, Brener REBO2002, AIREBO, ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêîå ñèëî-âîå ïîëå (ðèñ. 5). Íåïîñðåäñòâåííî àâòîðàìè áû-ëè ðàçðàáîòàíû ïîòåíöèàëû GEAM (GeneralizedEmbeded Atom Model) äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìà-òåðèàëîâ ñî ñëîæíîé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðîé,Modi�ed REBO ABCD � ìîäèôèöèðîâàííûéREBO ñ äîáàâëåíèåì äàëüíîäåéñòâèÿ (äî 8
◦

A)äëÿ ðàñ÷åòà ìîäåëüíîé âçðûâ÷àòêè èç ÷åòûðåõòèïîâ àòîìîâ (ïàðàìåòðèçàöèÿ äëÿ ÒÀÒÁ) [2].Äëÿ óëó÷øåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñóùåñòâóþùèõïîòåíöèàëîâ è ïîäáîðà ïàðàìåòðîâ äëÿ íîâûõïîòåíöèàëîâ â "Ìîëîõå" ðåàëèçîâàí ïàðàëëåëü-íûé ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì, êîòîðûé ìèíèìè-çèðóåò îøèáêó îïèñàíèÿ ïîòåíöèàëîì çàäàííûõýêñïåðèìåíòàëüíûõ èëè ðàññ÷èòàííûõ äàííûõ."Ìîëîõ" íàïèñàí íà ÿçûêå Ñ++, ÷òî ïîçâîëÿ-åò ñ ëåãêîñòüþ äîáàâëÿòü íîâûå ïîòåíöèàëû ïðèìèíèìàëüíîì èçìåíåíèè ñóùåñòâóþùåãî êîäà.Ìîäåëèðîâàíèå. Ìîäåëèðîâàíèå ìîæíî ïðî-èçâîäèòü â NVE-, NVT-, NPT-àíñàìáëÿõ ñ èñ-
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Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ "Ìîëîõ" äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ. . .
Ðèñ. 5. Ýëåìåíòû ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêîãî ïîëÿ: à � êîâàëåíòíàÿ ñâÿçü; á � âàëåíòíûé óãîë; â �òîðñèîííûé óãîë; ã � õèðàëüíûé óãîë; ä � äâîéíîé õèðàëüíûé óãîëïîëüçîâàíèåì íåñêîëüêèõ ïîòåíöèàëîâ îäíîâðå-ìåííî, ñ âàðüèðîâàíèåì øàãà ïî âðåìåíè. Ðåà-ëèçîâàíî íàëîæåíèå ñëîæíûõ äâèæóùèõñÿ ãåî-ìåòðè÷åñêèõ îãðàíè÷åíèé (äâèæóùèéñÿ ñõëîïû-âàþùèéñÿ ñôåðè÷åñêèé ïîðøåíü).Àâòîìàòèçàöèÿ ðàñ÷åòîâ. Áûëè àâòîìàòèçè-ðîâàíû ïðîöåäóðû ðàñ÷åòà ôîíîííûõ äèñïåðñè-îííûõ êðèâûõ è DOS ïðè æåëàåìîé òåìïåðàòóðå(ðèñ. 6, à), óïðóãèõ ìîäóëåé (ðèñ. 6, á, ñì. òàê-æå öâåòíóþ âêëàäêó), óäàðíîé àäèàáàòû (ìåòî-äîì ãþãîíèîñòàòà), èçîòåðìû, õîëîäíîé êðèâîé,ïñåâäîèçýíòðîïû.Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ. Â "Ìîëîõå" ðåàëèçî-âàíû ïîñòðîåíèå òðåõìåðíûõ ñåòîê ìàêðîñêîïè-÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê (òåìïåðàòóðà, äàâëåíèå,ïëîòíîñòü), îïðåäåëåíèå êîâàëåíòíûõ ñâÿçåé èõèìè÷åñêîãî ñîñòàâà îáðàçöà (íàïðèìåð, ïðè ìî-äåëèðîâàíèè èñïàðåíèÿ íàíîêëàñòåðà óãëåðîäà),à òàêæå àâòîìàòè÷åñêîå ðàñïîçíàâàíèå ñòðóê-òóð.Ïîñëå àíàëèçà ñóùåñòâóþùèõ àëãîðèòìîâîïðåäåëåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû (öåí-òðàëüíîé ñèììåòðèè [3], îáùèõ ñîñåäåé [4], ðàñ-ïðåäåëåíèé óãëîâ [5]) è îïðåäåëåíèÿ îáëàñòè èõïðèìåíèìîñòè àâòîðàìè ñòàòüè áûëî ïðèíÿòîðåøåíèå ðàçðàáîòàòü ñîáñòâåííûé àëãîðèòì àâ-òîìàòè÷åñêîãî ðàñïîçíàâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé

Ðèñ. 6. Ðåçóëüòàòû âûïîëíåíèÿ ïðîöåäóð àâòîìàòèçàöèè ðàñ÷åòîâ: à � ôîíîííûå äèñïåðñèîííûå êðèâûåè DOS; á � óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü ìîäóëÿ Þíãà äëÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè ìåäè

ñòðóêòóðû è äåôåêòîâ â îáðàçöå � ìåòîä àäàï-òèâíîãî øàáëîíà (ÌÀØ) [6]. Îí îïðåäåëÿåò òà-êèå ðåøåòêè, êàê ÎÖÊ, ÃÖÊ, ÃÏÓ, àëìàçíóþ,ëèñòû Ãðàôåíà (ëåãêî äîáàâèòü è äðóãèå ñòðóê-òóðû) è âîññòàíàâëèâàåò âàêàíñèè, èäåíòèôè-öèðóåò ìåæäîóçëèÿ è ðàçäåëåííûå ìåæäîóçëèÿ,äèñëîêàöèè è äåôåêòû óïàêîâêè. ÌÀØ íå èìå-åò ïîäñòðàèâàåìûõ ïàðàìåòðîâ è ìàëî ÷óâñòâè-òåëåí ê òåìïåðàòóðíîìó ðàçóïîðÿäî÷åíèþ.Ýôôåêòèâíîñòü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ.Äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâêà ñ÷åòíîé íàãðóçêèíà ïðîöåññîðû (îáû÷íî ïðîèçâîäèòñÿ ïðè äèñ-áàëàíñå âûøå 5%) ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ âûñîêîéýôôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ äàæå íàçàäà÷àõ íåðàâíîâåñíîé ÌÄ.Íà ðèñ. 7, a ïîêàçàí ðåçóëüòàò âûïîëíåíèÿíà 64 ïðîöåññîðàõ òåñòà íà óìíîæåíèå îáðàç-öà. Ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ äëÿ ìîíîêðèñòàëëà ìåäè,
240×25×25 ïåðèîäîâ ðåøåòêè (600 000 àòîìîâ),â ïåðèîäèêå ïî íàïðàâëåíèÿì Y è Z. Ðàññ÷èòû-âàëîñü ñòîëêíîâåíèå 1/3 îáðàçöà ñ 2/3 îáðàçöà(ïî X) ñî ñêîðîñòüþ V = 1000ì/ñ. Óìíîæå-íèÿ îáðàçöà ïðîèçâîäèëèñü ïî íàïðàâëåíèÿì Yè Z (240× 25× 50, 240× 50× 50, 240× 50× 100,
240× 100 × 100).Íà ðèñ. 7, á ïîêàçàí ðåçóëüòàò òåñòà íà äåëåíèåîáðàçöà äëÿ ìîíîêðèñòàëëà ìåäè, 120 × 70 × 70ïåðèîäîâ ðåøåòêè (2 352 000 àòîìîâ), â ïåðèîäè-
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Ðèñ. 7. Ýôôåêòèâíîñòü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ E â òåñòàõ íà óìíîæåíèå (à) è äåëåíèå (á) îáðàçöà; N � êîëè-÷åñòâî ïðîöåññîðîâêå ïî íàïðàâëåíèÿì Y è Z, ïðè ñòîëêíîâåíèè
1/3 îáðàçöà ñ 2/3 îáðàçöà (ïî X) ñî ñêîðîñòüþ
V = 1000ì/ñ.Â îáîèõ òåñòàõ íàáëþäàåòñÿ âûñîêàÿ ýôôåê-òèâíîñòü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ (äèñáàëàíñ ìåíü-øå 5%) äàæå íà ñèëüíî íåðàâíîâåñíîé çàäà÷å.Ñèñòåìà òåñòîâ ÌÄ-êîìïëåêñîâÑóùåñòâóåò ìíîæåñòâî òåñòîâ äëÿ îöåíêè ôè-çè÷åñêîé àäåêâàòíîñòè ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷àåìûõñ ïîìîùüþ ÌÄ-êîìïëåêñîâ, îäíàêî íåîáõîäè-ìî èìåòü òåñòû, îöåíèâàþùèå ïðîãðàììíóþ ýô-ôåêòèâíîñòü êàê êîíêðåòíûõ àëãîðèòìîâ, òàê èâñåãî ïîäõîäà ïðè ðåàëèçàöèè ÌÄ â äàííîì êîì-ïëåêñå. Äàëåå áóäóò ïðèâåäåíû òåñòû, íàïðàâ-ëåííûå íà îöåíêó òàêèõ âàæíûõ àëãîðèòìîâ,êàê äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâêà, ðàñ÷åò ìíîãî-ïîòåíöèàëüíîé çàäà÷è è ïîñòðîåíèå ñïèñêà ñîñå-äåé.Â "Ìîëîõå" áàëàíñèðîâêà ñ÷åòíîé íàãðóçêè íàïðîöåññîðû îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî ñóììå âðåìåíèïîñòðîåíèÿ ñïèñêà ñîñåäåé è âðåìåíè âû÷èñëå-íèÿ ýíåðãèè è ñèë. Äèñáàëàíñ D âû÷èñëÿåòñÿïî ñëåäóþùåé ôîðìóëå:

Ðèñ. 8. Ñðåç îáîëî÷êè Rbig = 722
◦

A íà ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè: à � t = 15 ïñ; á � t = 30 ïñ; â � t = 45 ïñ

D =
max{ti} −min{ti}

〈ti〉
,ãäå ti = tññi + týñi � ñóììàðíîå âðåìÿ èñïîëüçî-âàíèÿ i-ãî ïðîöåññîðà; tññi � âðåìÿ ïîñòðîåíèÿñïèñêà ñîñåäåé íà i-ì ïðîöåññîðå, týñi � âðåìÿ âû-÷èñëåíèÿ ýíåðãèè è ñèë íà i-ì ïðîöåññîðå; 〈ti〉 �ñðåäíåå çíà÷åíèå ti.Òåñò 1 ("Death Star"). Äàííûé òåñò íà-ïðàâëåí íà îöåíêó ýôôåêòèâíîñòè ðåàëèçîâàí-íîé â ÌÄ-êîìïëåêñå äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâ-êè ñ÷åòíîé íàãðóçêè íà ïðîöåññîðû (åñëè îíàâîîáùå åñòü), êîòîðàÿ íå äîëæíà çàâèñåòü îòîñåâûõ íàïðàâëåíèé òå÷åíèé àòîìîâ. Â äàííîéçàäà÷å ïîëíîñòüþ ðåàëèçóåòñÿ òðåõìåðíàÿ äå-ôîðìàöèÿ òîíêîé îáîëî÷êè (ðèñ. 8, ñì. òàêæåöâåòíóþ âêëàäêó). Äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâêàêðàéíå íåîáõîäèìà ïðè ìîäåëèðîâàíèè ôèçè÷å-ñêèõ ïðîöåññîâ, ïðèâîäÿùèõ ê áîëüøèì âûñîêî-ñêîðîñòíûì äåôîðìàöèÿì, � óäàðíîãî íàãðóæå-íèÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ. Çíà÷èòåëüíûå òðåõ-ìåðíûå äåôîðìàöèè ïðèâîäÿò ê ïîòîêàì àòîìîâ,êîòîðûå ñëîæíî ðàñïðåäåëèòü ìåæäó ïðîöåññî-ðàìè áåç íàðóøåíèÿ áàëàíñà.
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Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ "Ìîëîõ" äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ. . .Òåñòèðóåìûé îáðàçåö � îáîëî÷êà ñ öåíòðîì âíà÷àëå êîîðäèíàò, âíåøíèì è âíóòðåííèì ðàäè-óñàìè Rbig è Rsmall = 0,95Rbig ñîîòâåòñòâåííî �âûðåçàåòñÿ èç ìîíîêðèñòàëëà ìåäè (EAM [7])(ðèñ. 9, à). Ñêîðîñòü êàæäîãî àòîìà âû÷èñëÿ-åòñÿ ïî ôîðìóëå
v = Vmaxe

− arccos(cos θ cos θ0+sin θ sin θ0 cos(ϕ−ϕ0)), (1)ãäå Vmax = 3000ì/ñ � ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü,è íàïðàâëåíà ê öåíòðó îáîëî÷êè (ðèñ. 9, á, ñì.òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó).Ñôåðè÷åñêèå êîîðäèíàòû âûäåëåííîãî íà-ïðàâëåíèÿ íàãðóæåíèÿ: ϕ0 = π/6; θ0 =
= π/3. Ñôåðè÷åñêèå êîîðäèíàòû àòîìà: ϕ =
= atan2 (y/Rbig , x/Rbig), θ = arccos (z/Rbig), ãäå
x, y, z � åãî äåêàðòîâû êîîðäèíàòû (atan2 �ôóíêöèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé áèáëèîòåêè Ñ++).Êîíòðîëüíûé îáðàçåö � êóá ñ ðåáðîì L =

= 0,995 3

√

(

R3
big −R3

small

)

4π/3 � âûðåçàåòñÿ èçìîíîêðèñòàëëà ìåäè (ðèñ. 9, â) ñ íà÷àëüíîé òåì-ïåðàòóðîé 300Ê. Îí èìååò ïî÷òè òàêîå æå êîëè-÷åñòâî àòîìîâ, ÷òî è òåñòèðóåìàÿ îáîëî÷êà.Ïðè ðàñ÷åòå çàäàâàëèñü ñâîáîäíûå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ, øàã ïî âðåìåíè 1,5ôñ. Ñ÷èòàëîñü30 000 øàãîâ.Îòíîøåíèå µ ïîëíîãî âðåìåíè ñ÷åòà òåñòèðóå-ìîãî îáðàçöà ê ïîëíîìó âðåìåíè ñ÷åòà êîíòðîëü-íîãî îáðàçöà äîëæíî áûòü áëèçêî ê åäèíèöå.Çíà÷èòåëüíîå óâåëè÷åíèå äàííîãî îòíîøåíèÿ ãî-âîðèò î íèçêîé ýôôåêòèâíîñòè áàëàíñèðîâêè.Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ ïî ïðîãðàììíîìó êîì-ïëåêñó "Ìîëîõ" ïîëó÷åíî:1) äëÿ Rbig = 361
◦

A (100 ïåðèîäîâ ðåøåòêè,
2,39 ìëí. àòîìîâ) íà 128 ïðîöåññîðàõ µ =
= 0,95. Ñðåäíèé äèñáàëàíñ ïðè ñ÷åòå îáî-

Ðèñ. 9. Òåñò 1: a � ïðîäîëüíûé ñðåç òåñòèðóåìîé îáîëî÷êè; á � ðàñêðàñêà îáîëî÷êè ïî êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè àòîìîâ; â � êîíòðîëüíûé îáðàçåö

ëî÷êè ñîñòàâèë 4,6%, ïðè ñ÷åòå êóáèêà �4,3%;2) äëÿ Rbig = 722
◦

A (200 ïåðèîäîâ ðåøåòêè,19 ìëí. àòîìîâ) íà 1 024 ïðîöåññîðàõ µ =
= 1,1. Ñðåäíèé äèñáàëàíñ ïðè ñ÷åòå îáîëî÷-êè ñîñòàâèë 15%, ïðè ñ÷åòå êóáèêà � 7%.Òåñò 2 ("Cocktail B-52"). Äàííûé òåñò íà-ïðàâëåí íà îöåíêó ýôôåêòèâíîñòè ðåàëèçîâàí-íîãî â ÌÄ-êîìïëåêñå ñ÷åòà ñ íåñêîëüêèìè ïî-òåíöèàëàìè, èìåþùèìè ñèëüíî ðàçëè÷àþùèéñÿðàäèóñ îáðåçàíèÿ: MEAM (3,5 ◦

A) è LJ (10 ◦

A).Äàííàÿ ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò ïðè ìîäåëèðîâàíèèíåóñòîé÷èâîñòè ãðàíèöû ìåæäó äâóìÿ ñðåäàìè.Ïðè ýòîì âðåìÿ òðåõàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé,ðàññ÷èòûâàåìûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëàMEAM, ñèëüíî çàâèñèò îò ðàäèóñà îáðåçàíèÿ,÷òî ìîæåò ïðèâåñòè ê çàìåäëåíèþ ðàñ÷åòà âíåñêîëüêî ðàç íà ïðîñòîì ïîèñêå ñðåäè íåíóæ-íûõ äëÿ ýòîãî ïîòåíöèàëà òðîåê àòîìîâ.Òåñòèðóåìûé îáðàçåö � áðóñîê, ñîñòîÿùèé èçêóáèêîâ, ñäåëàííûõ èç Be (MEAM [8]) è Ar (ïî-òåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà ñ σ = 3,4−10, ε =
= 1,7−21) (ðèñ. 10, à), ñ íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðîé300Ê. Âçàèìîäåéñòâèå Be�Ar èãíîðèðóåòñÿ.Êîíòðîëüíûé îáðàçåö � êàæäûé èç êóáèêîâ âîòäåëüíîñòè (ðèñ. 10, á, â).Ïðè ðàñ÷åòå çàäàâàëèñü ñâîáîäíûå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ, øàã ïî âðåìåíè 1,5ôñ. Ñ÷èòàëîñü 1 000øàãîâ.Îòíîøåíèå µ ïîëíîãî âðåìåíè ñ÷åòà òåñòèðóå-ìîãî îáðàçöà ê ñóììå ïîëíûõ âðåìåí ñ÷åòà êîí-òðîëüíûõ îáðàçöîâ Be è Ar äîëæíî áûòü áëèç-êî ê åäèíèöå. Çíà÷èòåëüíîå óâåëè÷åíèå äàííîãîîòíîøåíèÿ ãîâîðèò î íèçêîé ýôôåêòèâíîñòè ðå-àëèçàöèè ñ÷åòà.
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Ðèñ. 10. Òåñò 2: à � òåñòèðóåìûé îáðàçåö; á � êîíòðîëüíûé áåðèëëèåâûé êóá; â � êîíòðîëüíûé àðãîíîâûéêóáÂ ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ ïîëó÷åíî:1) äëÿ L = 200

◦

A (988 130 àòîìîâ Be, 376 785àòîìîâ Ar) íà 128 ïðîöåññîðàõ µ = 1,8.Ñðåäíèé äèñáàëàíñ ïðè ñ÷åòå òåñòèðóåìîãîîáðàçöà ñîñòàâèë 5%, ïðè ñ÷åòå êóáèêîâ Beè Ar � ñîîòâåòñòâåííî 6,8% è 10%;2) äëÿ L = 400
◦

A (7 901 960 àòîìîâ Be, 2 997 722àòîìîâ Ar) íà 1 024 ïðîöåññîðàõ µ = 1,7.Ñðåäíèé äèñáàëàíñ ïðè ñ÷åòå òåñòèðóåìîãîîáðàçöà ñîñòàâèë 7,8%, ïðè ñ÷åòå êóáèêîâBe è Ar � ñîîòâåòñòâåííî 9% è 16%.Ïî ìíåíèþ àâòîðîâ, µ ∼ 1,7 � ýòî õîðîøèéðåçóëüòàò, äîáèòüñÿ êîòîðîãî óäàëîñü ââåäåíè-åì ñîðòèðîâêè ñïèñêà ñîñåäåé ïî âîçðàñòàíèþðàññòîÿíèÿ äî íèõ äëÿ êàæäîãî àòîìà â îòäåëü-íîñòè. Ýòî ïîçâîëÿåò äëÿ áëèçêèõ âçàèìîäåé-ñòâèé (MEAM) ïîëíîñòüþ ïðåêðàùàòü ðàññìîò-ðåíèå ñîñåäåé ïðè äîñòèæåíèè ïðåäåëüíîãî ðà-äèóñà, íà êîòîðîì êîëè÷åñòâî ñîñåäåé ìåíåå 10,÷òî íà ïîðÿäîê ìåíüøå ïîëíîãî êîëè÷åñòâà ñî-ñåäåé. Âðåìÿ, çàòðà÷åííîå íà ñîðòèðîâêó, ïðè-âîäèò ê çàìåäëåíèþ ðàñ÷åòà ìåíåå ÷åì â 2 ðàçà,òîãäà êàê âðåìÿ ñ÷åòà ïîòåíöèàëà óâåëè÷èëîñüìåíåå ÷åì íà 1%, ÷òî è òðåáîâàëîñü.Òåñò 3 ("Supernova"). Äàííûé òåñò íà-ïðàâëåí íà îöåíêó âîçìîæíîñòè ñ÷åòà ñ èñïîëü-çîâàíèåì ÌÄ-êîìïëåêñà ðàçëåòàþùèõñÿ îáðàç-

Ðèñ. 11. Òåñò 3. Ïðîäîëüíûé ñðåç îáðàçöà (ðàçíûå ìàñøòàáû) íà ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè: à � t = 0 ïñ;á � t = 15 ïñ; â � t = 150 ïñ; ã � t = 300 ïñ. Êâàäðàò ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëüíîìó ðàçìåðó

öîâ. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè äåòîíàöèè, íàïðèìåðïðè ðàñ÷åòå êðèòè÷åñêîãî äèàìåòðà, âîçíèêàþòñèòóàöèè, êîãäà êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö ñòàíîâèò-ñÿ ñèëüíî íåîäíîðîäíîé, à ëèíåéíûå ðàçìåðûîáðàçöà óâåëè÷èâàþòñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ.Äàæå â òàêîé ñèòóàöèè íåîáõîäèìî ïðîâåñòè áåç-îòêàçíûé ðàñ÷åò áåç îñòàíîâêè íà äåéñòâèÿ, ñâÿ-çàííûå ñ ðó÷íîé ïåðåñòðîéêîé äàííûõ â ïðî-ãðàììå.Ïðîáëåìà, êîòîðóþ ïðè ýòîì òðåáóåòñÿ ðå-øèòü: âî âðåìÿ ïîñòðîåíèÿ ñïèñêà ñîñåäåé ñ ïî-ìîùüþ ìåòîäîâ LCL ñ êîíñòàíòíîé äëèíîé ðåáðà(ðàäèóñ îáðåçàíèÿ) ìîæåò âîçíèêíóòü ïåðåïîë-íåíèå ïàìÿòè äëÿ áîëüøèõ ïîðèñòûõ îáðàçöîâ.Òåñòèðóåìûé îáðàçåö � ìåäíûé (EAM [7])øàð, àòîìû êîòîðîãî èìåþò íà÷àëüíóþ ñêî-ðîñòü 1 000ì/ñ, íàïðàâëåííóþ èç öåíòðà íàðó-æó.Ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ ñî ñâîáîäíûìè ãðàíè÷íû-ìè óñëîâèÿìè, øàã ïî âðåìåíè çàäàâàëñÿ ðàâ-íûì 1,5ôñ. Ñ÷èòàëîñü 200 000 øàãîâ. Öåëü ðàñ-÷åòà çàêëþ÷àëàñü â òîì, ÷òîáû ïîëó÷èòü ðåçóëü-òàò ñ ñîõðàíåíèåì ýíåðãèè, èçáåæàâ ñîîáùåíèÿîá îøèáêå.Òåñò áûë ïðîéäåí íà îáðàçöå R = 200
◦

A(2,85ìëí. àòîìîâ) íà 128 ïðîöåññîðàõ áåç îñòàíî-âîê. Ñðåäíèé äèñáàëàíñ çà âåñü ðàñ÷åò ñîñòàâèë10%. Îáúåì îáðàçöà óâåëè÷èëñÿ â 224 140 ðàç(ðèñ. 11, ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó).
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Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ "Ìîëîõ" äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ. . .Çàêëþ÷åíèåÐåøåíèå ìåòîäîì ÌÄ ôèçè÷åñêèõ çàäà÷, ðàç-íîðîäíûõ ñ òî÷êè çðåíèÿ ãåîìåòðèè, íàáîðà ìî-äåëèðóåìûõ âåùåñòâ è ñëîæíîñòè èñïîëüçóåìûõïðè ýòîì ìîäåëåé ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,òðåáóåò ðàçðàáîòêè óíèâåðñàëüíîãî ïðîãðàìì-íîãî êîìïëåêñà. Ôóíêöèîíàëüíûå ÷àñòè òàêî-ãî êîìïëåêñà äîëæíû ñ ìàêñèìàëüíîé ýôôåê-òèâíîñòüþ èñïîëüçîâàòü âû÷èñëèòåëüíûå ðåñóð-ñû ñóïåðêîìïüþòåðà, íà êîòîðîì ïðîâîäÿòñÿ âû-÷èñëåíèÿ.Â íàñòîÿùåé ñòàòüå, êðîìå îïèñàíèÿ ñîáñòâåí-íî ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà "Ìîëîõ", âïåðâûåïðèâåäåíà ñèñòåìà òåñòîâ, ïîçâîëÿþùàÿ îöåíèòüòó èëè èíóþ ïðîãðàììó, ðåàëèçóþùóþ ìåòîäÌÄ, ñ òî÷êè çðåíèÿ òàêîé ýôôåêòèâíîñòè. Âïðåäëàãàåìûõ òåñòàõ ðàññìîòðåíû òðè çàäà÷è,ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àþùèåñÿ äðóã îò äðóãà ïîèñïîëüçóåìîé ôèçè÷åñêîé ìîäåëè è, ïî ìíåíèþàâòîðîâ, íàèëó÷øèì îáðàçîì ïîäõîäÿùèå äëÿòåñòèðîâàíèÿ áàëàíñèðîâêè ñ÷åòíîé íàãðóçêè,ýôôåêòèâíîñòè àëãîðèòìà ïîèñêà ñîñåäåé è ýô-ôåêòèâíîñòè ñîâìåñòíîé (â ðàìêàõ îäíîé ìîäå-ëèðóåìîé ñèñòåìû) îáðàáîòêè íåñêîëüêèõ ïîòåí-öèàëîâ, õàðàêòåðèçóåìûõ ðàçíîé ñëîæíîñòüþ èðàäèóñîì äåéñòâèÿ.Ïðåäëîæåííàÿ ñèñòåìà òåñòîâ íå ïðåòåíäóåòíà ïîëíîòó è áóäåò äîïîëíåíà ïî ìåðå ðàñøèðå-íèÿ êðóãà ðåøàåìûõ ôèçè÷åñêèõ çàäà÷.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Plimpton S. Fast parallel algorithms for shortrange molecular dynamics // J. Comp. Phys.1995. Vol. 117. P. 1�19.2. Sapozhnikov F. A., Dremov V. V., Der-benev I. V. et al. Molecular dynamicssimulation of TATB-like explosive // AIPConf. Proc. 2007. Vol. 955. P. 463�466.

3. Kelchner C. L., Plimpton S. J., Hamilton J. C.Dislocation nucleation and defect structureduring surface indentation // Phys. Rev. B.1998. Vol. 58. P. 11085-11088.4. Honeycut J. D., Anderson H. C. Moleculardynamics study of melting and freezing ofsmall Lennard-Jones clusters // J. Phys.Chem. 1987. Vol. 91. P. 4950�4963.5. Ackland G. J., Jones A. P. Applications oflocal crystal structure measures in experimentand simulation // Phys. Rev. B. 2006. Vol. 73.P. 054104 (1�6).6. Ñàïîæíèêîâ Ô. À., Èîíîâ Ã. Â., Äð¼-ìîâ Â. Â. Ìåòîä àäàïòèâíîãî øàáëîíà äëÿàíàëèçà êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð è äåôåê-òîâ ïðè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì ìîäåëè-ðîâàíèè âûñîêîñêîðîñòíûõ äåôîðìàöèé //Õèìè÷åñêàÿ ôèçèêà. 2008. Ò. 27, � 3.Ñ. 63�70.7. Mishin Y., Papaconstantopoulos D. A.,Voter A. F., et al. Structural stability andlattice defects in copper: Ab initio, tight-binding and embedded-atom calculations //Phys. Rev. B. 2001. Vol. 63. P. 224106(1�15).8. Dremov V., Karavaev A., Sapozhnikov F.et al. Molecular dynamic simulation ofthermodynamic and mechanical properties andbehaviour of Be when high-rate straining //DYMAT 2009 Conf. Proc. Brussels, Belgium,2009. P. 1277�1283.Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21.02.11.


