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Рис. 2. Зависимость яркости молекул от ширины интервала наблюдения     

без коррекции
с коррекцией

 
Таким образом, в данной работе предложена модель кумулянтного ана-

лиза распределения числа фотоотсчетов с учетом диффузии. Разработанная 
модель протестирована на смоделированных и реальных данных. 
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ПРОГРАММНЫЕ СРЕДСТВА ДЛЯ РЕАЛИЗАЦИИ МЕТОДА 
МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ  

Ю. П. Жишко, А. В. Асташкин, Е. В. Лисица, В. М. Лутковский  

Метод молекулярной динамики, в основе которого лежит численное 
решение уравнений Ньютона для взаимодействующих частиц, относится 
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к числу наиболее гибких методов компьютерного моделирования жидко-
стей и газов [1–4]. Этот метод позволяет моделировать различные моле-
кулярные системы и изучать их свойства. В литературе рассмотрено не-
сколько вариантов программной реализации этого метода с использова-
нием алгоритма Верле на языках Pascal [1], Fortran [1, 2] и С [3]. Код 
программ, приведенный в указанных источниках, обеспечивает модели-
рование систем одноатомных молекул, имеет консольный ввод-вывод 
данных и числовой вывод данных, что усложняет применение и ограни-
чивает область их использования. Данная работа направлена на создание 
программных средств моделирования с развитым пользовательским ин-
терфейсом и возможностью исследования ансамбля более сложных мо-
лекул методами молекулярной динамики. Разработанные программные 
средства являются развитием программной реализации рассматриваемо-
го метода, разработанной применительно к одноатомному газу (аргону) и 
идеальной жидкости [4, 5].  
Модель одноатомной системы реализована на Java платформе в соот-

ветствии с алгоритмом, рассмотренном в работе [5]. Потенциал взаимо-
действия частиц в данном случае описывается формулой Леннарда-
Джонса:  

 12 6V(r)=4 [( ) ( ) ]
r r
σ σ

ε − ,   (1) 

а безразмерные параметры и переменные, входящие в эту формулу, в 
процессе моделирования полагались единичными (ε=1, σ =1). 

Графический интерфейс пользователя обеспечивает возможность вво-
да параметров моделирования (количества молекул, размеров рабочего 
объема, шага интегрирования) с их последующей проверкой. Вывод дан-
ных осуществляется в виде графиков, что значительно информативнее и 
удобнее для восприятия. Тестирование программы показало, что относи-
тельное отклонение  энергии системы от среднего значения не превыша-
ло 5%, что находится в соответствии с законом сохранения энергии в 
консервативной системе. Полученные результаты представлены графи-
ками зависимостей давления от времени и энергии от времени (рис. 1). 

Модель двухатомной системы. Существуют различные способы по-
строения модели для молекул, имеющих неоднородные атомы и различ-
ную форму: многоатомное моделирование, использование потенциалов 
зависящих от ориентации между молекулами и др. [5]. В данной работе 
использован один из наиболее простых способов. 

В отличие от одноатомной модели, где каждая молекула состоит сугу-
бо из одного типа атомов с одинаковыми потенциалами взаимодействия, 
в двухатомном газе каждая молекула может состоять из двух типов ато-
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мов, поэтому необходимо выделять два вида сил: силы взаимодейст-
вующих атомов одного вида, так и силы взаимодействия между атомами 
разных видов. 

 

 
Рис. 1. Результаты моделирования одноатомной системы  

Таким образом, на каждый атом действует три различные результи-
рующие силы: 

• Сила со стороны атомов того же типа, что и атом. 
• Сила со стороны атомов другого типа. 
• Сила со стороны второго атома входящего в молекулу. 
Третья сила тесно связана с силами, отвечающими за целостность 

всей молекулы [6]. Для учёта двух оставшихся сил в алгоритме Верле 
необходимо ввести дополнительные уравнения: для подсчета силы взаи-
модействия атомов разных видов и для нахождения общей силы дейст-
вующей на атом (векторное сложение сил). Силы отвечающие за целост-
ность молекул, учитывались приближенно с помощью процедуры, отве-
чающей за целостность молекулы. Сущность этой процедуры состоит в 
коррекции расстояния между атомами, составляющими молекулу. 

Для моделирования реальных одноатомных газов использовался ар-
гон, а для двухатомных – кислород, параметры которых соответствовали 
реальным данным [7]. В случае идеальных газов строго выполняются за-
коны Бойля-Мариотта и Гей-Люссака. Эти законы выражаются уравне-
ниями: PV=CT, где C – постоянная, зависящая только от массы и хими-
ческой природы газа, и PV=P0V0(1+αt), здесь P0 , V0 – давление и объём 
газа при температуре t =0 °C, а α – постоянный коэффициент [1]. Таким 
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образом, при постоянном давлении для идеального газа наблюдается ли-
нейная зависимость давления от температуры (рис. 2), что подтверждает 
адекватность использованного алгоритма и его реализации. 

Кислород 
Рис.2. Зависимость давления от температуры для двухатомного газа  

Представленные программные реализации метода молекулярной ди-
намики используются на кафедре системного анализа при изучении спе-
циального курса «Моделирование процессов и систем».  
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ВЫДЕЛЕНИЕ ГРАНИЦ НА РЕНТГЕНОГРАММАХ 

Е. В. Лисица 

ВВЕДЕНИЕ 

Системы автоматизации диагностики широко применяются в про-
мышленном производстве и медицине. В качестве перспективной задачи 
рассматривается создание систем автодиагностики [1].  


