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В современных условиях актуальной яв-

ляется задача исследования и анализа физи-
ческих систем. Как пример, одним из прогрес-
сивных направлений науки является иссле-
дование свойств материалов и процессов с 
ними происходящих. Впоследствии, данные 
полученные в результате таких исследований 
могут быть использованы для идентифика-
ции, классификации и синтеза определѐнных 
материалов. Однако, экспериментальные ис-
следования сложных систем, как правило, 
требуются ресурсы в больших объѐмах. 

Наряду с улучшением эксперименталь-
ных методик, компьютерное моделирование 
процессов, происходящих в системе, являет-
ся одним из основных способов снижения 
затрат на исследования, необходимые как 
для проверки научных гипотез, так и при про-
мышленном производстве. Несмотря на на-
ращивание вычислительной мощности аппа-
ратного обеспечения, необходимость в пред-
ставлении всѐ более масштабных и сложных 
систем требует эффективной организации 
процесса моделирования для обеспечения 
приемлемого быстродействия. С другой сто-
роны, разнообразие систем, требующих ис-
следования, ведѐт к снижению применимости 
излишне узкоспециализированных подходов. 
Следовательно, рациональной представля-
ется разработка достаточно универсального 
программного продукта, обеспечивающего 
возможность физического моделирования 
различных систем на различных масштабах. 

В настоящее время описаны и реализо-
ваны различные методы компьютерного мо-
делирования физических систем, многие из 
которых применяются на практике. Так как 
целью моделирования обычно является не 

получение точного представления об эволю-
ции системы, а определение набора макро-
скопических характеристик множества час-
тиц, выбор используемого в конкретном слу-
чае метода определяется не только объектом 
моделирования, но и может зависеть от 
варьирующейся требуемой точности и 
имеющихся ресурсов. 

Принцип организации процесса модели-
рования, в широком спектре задач наиболее 
подходящий для обеспечения универсально-
сти, высокой производительности и конфигу-
рируемости, может быть основан на распро-
странѐнном представителе дискретно-
континуальных методов моделирования – 
методе молекулярной динамики. В качестве 
основы описания системы используется 
классическая механика. При этом частицы 
представляются как материальные точки, и 
процесс моделируется интегрированием 
уравнений движения отдельных частиц на 
основе простого потенциального взаимодей-
ствия. Несмотря на детерминированный ха-
рактер механики Ньютона, добавление в мо-
дель хаотического термодинамического дви-
жения (например, заданием случайных на-
чальных скоростей в соответствии с распре-
делением Максвелла) позволяет приблизить 
результаты моделирования к реальному по-
ведению системы и получить данные о мак-
роскопических характеристиках объекта [1].  

Несмотря на широкий спектр систем, 
эффективно моделируемых методом класси-
ческой молекулярной динамики, моделирова-
ние с постоянным временным шагом не яв-
ляется оптимальным: для негладких потен-
циалов интегрирование с достаточной точно-
стью создаѐт необходимость в значительном 
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уменьшении глобального временного шага, 
влияющего и на расчѐты траекторий движе-
ния частиц, не требующие в данный момент 
излишней точности. Так как это негативно 
сказывается на производительности вычис-
лений, в алгоритм моделирования требуется 
включить эффективный анализ необходимо-
сти обработки различных взаимодействий 
частиц. Использование метода событийно-
управляемой молекулярной динамики, за-
ключающегося в обработке взаимодействий 
между частицами в виде последовательности 
событий, позволяет эффективно учитывать 
негладкие потенциалы и точно удовлетворить 
ограничениям моделирования (например, в 
условиях недопустимости пересечения стал-
кивающихся твѐрдых сфер) [2]. В таком слу-
чае, траектории движения частиц между со-
бытиями рассчитываются аналитически как 
перемещение под действием силы, прини-
маемой постоянной на временном шаге, дос-
таточном для обеспечения необходимой точ-
ности расчѐта потенциального взаимодейст-
вия. 

При моделировании реальной системы, 
свойства составляющих еѐ частиц могут зна-
чительно отличаться – система может состо-
ять из различных групп элементарных частиц, 
молекул, расчѐт взаимодействий частиц с 
различными скоростями может быть более 
эффективно выполнен различными способа-
ми и так далее. В условиях необходимости 
обеспечения максимальной производитель-
ности подобные различия становятся сложно 
инкапсулировать в функции взаимодействия 
и характеристиках однородно представлен-
ных частиц. К тому же размер ячеек про-
странственного разбиения, применяемого для 
оптимизации расчѐта близких взаимодейст-
вий, может зависеть от параметров частиц. 
Например, необходимость расчѐта столкно-
вений между частицами зависит от радиусов 
этих частиц. При максимальной плотности 
заполнения объѐма одинаковыми сферами с 
радиусом r количество  частиц в каждой куби-
ческой ячейки со стороной 2𝑅 определяется 
как 
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Тогда для каждой ячейки (кроме внешне-

го слоя или при периодических граничных 
условиях) количество проверяемых столкно-
вений будет равно 

𝑐 =
𝑛 𝑛 − 1 

2
+ 13𝑛2 , (2) 

то есть имеет зависимость 6-й степени от 
стороны ячейки. Так как количество ячеек с 
уменьшением стороны ячейки растѐт только 
кубически, и накладные расходы, связанные с 
увеличением числа ячеек, значительно 
меньше затрат на расчѐт взаимодействий, 
рационально организовать различные виды 
разбиения пространства для различных ти-
пов частиц и производить взаимодействия 
между разными типами в разбиении на ячей-
ки со стороной, равной сумме максимальных 
радиусов взаимодействия для этих типов. 

Использование событийно-управляемого 
подхода требует определения момента вре-
мени изменения характера взаимодействия 
пары частиц. В простейшем примере столк-
новения твѐрдых сфер взаимодействие опи-
сывается ступенчатой функцией потенциала, 
зависящей от расстояния между частицами. 
В таком случае для предсказания времени 
события необходимо определить момент 
времени, при котором расстояние между час-
тицами будет равно сумме их радиусов, а 
обработка события заключается в изменении 
скоростей частиц на основе закона сохране-
ния импульса. 

Однако не все используемые на практи-
ке потенциалы адекватно представляются в 
виде ступенчатых функций. Например, часто 
применяемый при моделировании методом 
молекулярной динамики потенциал Морзе, 
описываемый выражением (3) 

 

 )σα(exp(2)σα(2exp()(  rrDrU  (3) 

 
в случае представления в виде ступенчатой 
потенциальной ямы, теряет свойство притя-
жения частиц. Тем не менее, возможность 
эффективного расчѐта момента времени со-
бытий сохраняется только для достаточно 
простых законов перемещения частиц, что 
ограничивает область прямого применения 
потенциала Морзе классическим методом 
молекулярной динамики. В связи с этим, для 
более точного описания взаимодействия час-
тиц с применением событийно-управляемого 
подхода используется кусочно-линейная ап-
проксимация непрерывного потенциала. В 
случае потенциала, представленного в виде 
кусочно-линейной функции от расстояния 
между частицами, частицы перемещаются 
под действием постоянной силы в интерва-
лах между узловыми точками функции потен-
циала. Определение момента времени собы-
тия перехода к следующей узловой точке для 
двух частиц эквивалентно определению мо-
мента времени столкновения частиц с услов-
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ным диаметром, равным расстоянию, соот-
ветствующему этой узловой точке. Обработка 
события заключается не в изменении скоро-
стей взаимодействующих частиц, а в измене-
нии суммарных сил, действующих на частицу 
путѐм вычитания силы, соответствующей 
предыдущему расстоянию, и добавления си-
лы, соответствующей новому расстоянию. 
Добавление в процесс моделирования собы-
тий, изменяющих силы взаимодействия, соз-
даѐт возможность использования возникаю-
щего в системе динамического равновесия 
для сокращения вычислительных затрат. На-
пример, после выхода частицы на круговую 
орбиту, расчѐт событий взаимодействия с 
центром вращения автоматически прекраща-
ется. 

Используемые приѐмы оптимизации по-
зволяют адаптировать процесс моделирова-
ния согласно как статическим (состав систе-
мы частиц), так и динамическим (использова-
ние заморозки частиц в областях низкой ин-
тенсивности исследуемого процесса) харак-

теристикам системы, что обеспечивает высо-
кую эффективность моделирования без из-
лишней специализации метода. 
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