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Ââåäåíèå


Â ïîñëåäíåå âðåìÿ øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ïîëó÷àþò ìåòîäû ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà. Âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû, òðåáóþùèå ðàíüøå áîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìîùíîñòåé, ñ ðàçâèòèåì êîìïüþòåðíîé òåõíèêè ñòàëè áîëåå øèðîêî ïðèìåíÿòñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàó÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ â ôèçèêå, õèìèè è áèîëîãèè. 


Îäíèì èç òàêèõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ñ ïîìîùüþ íåãî èññëåäóþòñÿ ëîêàëüíûå ïàðàìåòðû ìîäåëüíûõ ñèñòåì, íåäîñòóïíûå äðóãèìè ìåòîäàìè. Ýòè ñèñòåìû äàþò âîçìîæíîñòü áîëåå äåòàëüíî èçó÷èòü ðàçëè÷íûå àñïåêòû òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.


Íàìè íà÷àòà ðàçðàáîòêà êîìïëåêòà ïðîãðàìì äëÿ èçó÷åíèÿ ðåàêöèé ïåðåíîñà ýëåêòðîíà. Ýòè ðåàêöèè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäèí èç âàæíûõ êëàññîâ ðåàêöèé, ïðîòåêàþùèõ â áèîëîãè÷åñêèõ, ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ (êàê îðãàíè÷åñêèõ, òàê è íåîðãàíè÷åñêèõ) ñèñòåìàõ. Ïîíèìàíèå ìåõàíèçìà è âîçìîæíîñòü óïðàâëåíèÿ ýòèìè ïðîöåññàìè ñîñòàâëÿåò øèðîêóþ è íàèáîëåå àêòèâíóþ îáëàñòü èññëåäîâàíèÿ ñîâðåìåííîé ôèçè÷åñêîé õèìèè.


 Ïðîãðàììà MDS ÿâëÿåòñÿ ïåðâîé ïðîãðàììîé èç ýòîãî êîìïëåêñà îí ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áîëüøèõ áèîëîãè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ñèñòåì. Îíà íàïèñàíà íà áàçå ïðîãðàììû PUMA[1,2] è ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ âûïîëíåíèÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ äèíàìè÷åñêîãî òèïà íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ êîìïüþòåðàõ è êëàñòåðàõ íà áàçå ëîêàëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ñåòåé.





Îïèñàíèå ïðîãðàììû


     d2xi(


mi  ––––  = F( xi(  )


      dt2


Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñîñòîèò â ðåøåíèè óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö:





ãäå xi( - êîîðäèíàòû àòîìîâ ( i - íîìåð àòîìà, (- êîìïîíåíòû âåêòîðà êîîðäèíàò), m -ìàññû àòîìîâ, F( xi(  ) -ñèëû äåéñòâóþùèå íà àòîì.


                                                    (t2


x i((tn+1) = x i((tn) + (t * v i((tn) + ––– * F(xi()
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v i((tn+1)  =  v i((tn)+ (t * F(xi()


Â ðåøåíèå áûëî âûáðàíî â âèäå:





ãäå xi(    v i( - êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè àòîìîâ.


Îñíîâíûå âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâîäÿòñÿ â äâà ýòàïà, íà ïåðâîì ýòàïå ïî èçâåñòíûì  êîîðäèíàòàì ìû âû÷èñëÿåì ñèëû äåéñòâóþùèå íà àòîì, à íà âòîðîì ýòàïå ïî ïîëó÷åííûì çíà÷åíèÿì ñèë íàõîäèì íîâûå çíà÷åíèÿ êîîðäèíàò è ñêîðîñòåé. Ñèëû âû÷èñëÿþòñÿ ïî çàäàííûì ïîòåíöèàëàì.


Îñíîâíûìè ïîòåíöèàëû èñïîëüçóåìûå ïðè ïðîâåäåíèè âû÷èñëåíèé ÿâëÿþòñÿ:�Ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñîíà;


Êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë;


Ïîòåíöèàë âàëåíòíûõ ñâÿçåé è âàëåíòíûõ óãëîâ êîòîðûå ìîäåëèðóþòñÿ êâàäðàòè÷íîé çàâèñèìîñòüþ;





Â ïðîãðàììå ñóùåñòâóåò âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ çàäà÷ â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ.


Íà÷àëüíûå äàííûå ñêîðîñòåé àòîìîâ ñèñòåìû çàäàþòñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì òàê, ÷òîáû ñóììàðíûé èìïóëüñ è ìîìåíò èìïóëüñà áûëè ðàâíû íóëþ, à êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñîîòâåòñòâîâàëà çàäàííîé òåìïåðàòóðå.


Ìåòîä äîñòàòî÷íî ïðîñò â ðåàëèçàöèè è ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü êîìïüþòåðíûå ðåñóðñû.


Ïðîãðàììà íàïèñàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì èíòåðôåéñà ïåðåäà÷è ñîîáùåíèé MPI. 





Ðåçóëüòàòû


Ïðîãðàììà áûëà ïðîòåñòèðîâàíà â ëîêàëüíîé êîìïüþòåðíîé ñåòè ñ èñïîëüçîâàíèåì WMPI v1.3 îñíîâàííîì íà MPICH 1.1.2. Äëÿ ïðîâåðêè èñïîëüçîâàëèñü äâà êîìïüþòåðà �(466 Ìãö è 333 Ìãö). Âû÷èñëÿëàñü ñèñòåìà ñîñòîÿùàÿ èç 4096 ìîëåêóë âîäû â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿ ñ øàãîì èíòåãðèðîâàíèÿ 0.001ps. Íà îäíîì êîìïüþòåðå íà 1000 øàãîâ èíòåãðèðîâàíèÿ ïîòðåáîâàëîñü 102200,5 ñ, à íà äâóõ – 66623.5 ñ. Óñêîðåíèå ñîñòàâèëî 1.534. Õîðîøèå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò àêòèâíî èñïîëüçîâàòü ïðîãðàììó äëÿ ðåøåíèÿ áîëüøèõ ìîëåêóëÿðíî äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì íà ñóïåðêîìïüþòåðíîé òåõíèêè è â ëîêàëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ñåòÿõ.





Ñïèñîê ëèòåðàòóðû


PUMA - Êîìïëåêñ ïðîãðàìì ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áèîëîãè÷åñêèõ ìàêðîìîëåêóë (Àâòîðû: Áàëàáàåâ Í.Ê. è äð.), ÍÈÂÖ ÀÍ ÑÑÑÐ, Ïóùèíî, 1989.


PUMA CD - Êîìïëåêñ ïðîãðàìì ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è ñòîëêíîâèòåëüíîé äèíàìèêè áèîëîãè÷åñêèõ ìàêðîìîëåêóë (Àâòîðû: Áàëàáàåâ Í.Ê., Ëåìàê À.Ñ. è äð.), ÍÈÂÖ ÀÍ ÑÑÑÐ, Ïóùèíî, 1995.








