
 
 
Æ. íàíî- åëåêòðîí. ô³ç./ 
J. Nano- Electron. Phys.  
2011. – Ò.3, ¹2. – Ñ. 36-47 

2011 ÑóìÄÓ 
(Ñóìñüêèé äåðæàâíèé 

óí³âåðñèòåò) 

 

 
36 

PACS numbers: 02.70.Ns, 89.20.Ff 
 

ÀËÃÎÐÈÒÌ ÄËß ÐÅÀËÈÑÒÈ×ÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß  
ÃÐÀÔÈÒÎÂÛÕ ÑÈÑÒÅÌ 

 
À.Â. Õîìåíêî1, Í.Â. Ïðîäàíîâ1,2 
 
1 Ñóìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, 
 óë. Ðèìñêîãî-Êîðñàêîâà, 2, 40007, Ñóìû, Óêðàèíà 
 E-mail: khom@mss.sumdu.edu.ua, prodk@rambler.ru 
2 Èíñòèòóò Ïåòåðà Ãðþíáåðãà, Èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð Þëèõà, 
 D-52425 Þëèõ, Ãåðìàíèÿ 
 
Ïðåäëîæåí àëãîðèòì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ãðàôèòîâûõ ñèñòåì ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé 
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåàëèñòè÷íûõ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ 
ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ óãëåðîäà, ó÷èòûâàþùèõ êàê êîðîòêî-
äåéñòâóþùèå, òàê è äàëüíîäåéñòâóþùèé âêëàäû. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû 
èñïîëüçîâàíèÿ àëãîðèòìà äëÿ ãðàôèòîâîãî îáðàçöà. Ïðîàíàëèçèðîâàíà 
ìàñøòàáèðóåìîñòü àëãîðèòìà â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðîâ ñèñòåìû è îò ÷èñëà 
ïðîöåññîðíûõ ÿäåð, íà êîòîðûõ ïðîâîäÿòñÿ âû÷èñëåíèÿ. 
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ÌÎËÅÊÓËßÐÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ, ÃÐÀÔÈÒ, ÊÎÂÀËÅÍÒÍÛÅ 
ÑÂßÇÈ, ÄÈÑÏÅÐÑÈÎÍÍÎÅ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ, ÏÀÐÀËËÅËÜÍÛÅ ÂÛ×ÈÑ-
ËÅÍÈß. 
 

(Ïîëó÷åíî 20.10.2010, â îòðåäàêòèðîâàííîé ôîðìå – 17.02.2011,  
îïóáëèêîâàíî îíëàéí – 02.04.2011) 
 
1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ 
 

Ãðàôèò  –  ñëîèñòûé  ìàòåðèàë,  øèðîêî  ïðèìåíÿþùèéñÿ  êàê  â  áûòó,  
íàïðèìåð  â  êà÷åñòâå  ñðåäñòâà  äëÿ  ïèñüìà  â  êàðàíäàøàõ,  òàê  è  â  
âûñîêîòåõíîëîãè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ â êà÷åñòâå òâåðäîé ñìàçêè â 
óñòðîéñòâàõ ñ ïîäâèæíûìè êîìïîíåíòàìè è êàê ðàáî÷åå âåùåñòâî â 
çàìåäëèòåëÿõ íåéòðîíîâ ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ [1-3]. Èññëåäîâàíèå ñâîéñòâ 
ãðàôèòà èìååò äîâîëüíî ïðîäîëæèòåëüíóþ èñòîðèþ, è íà ðàííèõ ýòàïàõ 
îíî áûëî ãëàâíûì îáðàçîì íàöåëåíî íà îïèñàíèå åãî ìàêðîñêîïè÷åñêèõ 
õàðàêòåðèñòèê. Îòêðûòèå íîâûõ ãðàôèòîâûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê óãëå-
ðîäíûå íàíîòðóáêè è ãðàôåí, ïðèâåëî ê òîìó, ÷òî ôîêóñ èññëåäîâàíèé è 
ïîèñê âîçìîæíûõ ïðèìåíåíèé áûë ïåðåâåäåí ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ 
ìàñøòàáîâ íà íàíîóðîâåíü èç-çà ñîîòâåòñòâóþùèõ õàðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ 
óïîìÿíóòûõ ìàòåðèàëîâ [4-6]. 
 Ïðè òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè ñâîéñòâ íèçêîðàçìåðíûõ ñèñòåì ðàçðà-
áîòêà ôåíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé ÷àñòî îêàçûâàåòñÿ ñëèøêîì ñëîæíîé 
çàäà÷åé. Ýòî îáóñëîâëåíî ñèëüíî âûðàæåííîé àòîìèñòè÷åñêîé ïðèðîäîé 
íàíîðàçìåðíûõ îáúåêòîâ, êîòîðîé íåëüçÿ ïðåíåáðåãàòü, ââîäÿ íåêîòîðûå 
óñðåäíåííûå ïàðàìåòðû. Ïîýòîìó àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, â 
÷àñòíîñòè ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ), ñòàëî 
íåçàìåíèìûì èíñòðóìåíòîì òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ íèçêîðàçìåð-
íûõ ñèñòåì. 
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 Â  êëàññè÷åñêîé  ÌÄ  êëþ÷åâûì  ôàêòîðîì  ÿâëÿåòñÿ  âèä  ïîòåíöèàëà,  
îïèñûâàþùåãî ìåæàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Îí çàâèñèò îò ïîñòàâëåííîé 
çàäà÷è, â ÷àñòíîñòè îò àòîìàðíîãî ñîñòàâà è ðàçìåðîâ ðàññìàòðèâàåìîé 
ñèñòåìû, è îò ðåçóëüòàòîâ, êîòîðûå íåîáõîäèìî ïîëó÷èòü [7-9]. Ïðè 
ïîñòðîåíèè ìîäåëè âñåãäà ïðèõîäèòñÿ âûáèðàòü îïòèìàëüíîå 
ñîîòíîøåíèå ñëåäóþùèõ êîíêóðèðóþùèõ ôàêòîðîâ: äåòàëüíîñòè 
(òî÷íîñòè) îïèñàíèÿ ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû, å¸ ðàçìåðîâ (äëèòåëüíîñòè 
ìîäåëèðîâàíèÿ) è ìàøèííîãî âðåìåíè, êîòîðîå òðàòèòñÿ íà ÷èñëåííîå 
ðåøåíèå çàäà÷è. Ñòðåìëåíèå òî÷íî îïèñàòü âñå âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå 
îáóñëîâëèâàåò ïîâûøåííóþ ñëîæíîñòü ïðîèçâîäèìûõ âû÷èñëåíèé è 
äëèòåëüíûå ðàñ÷åòû. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî äåòàëüíî îïèñàòü 
îêàçûâàåòñÿ âîçìîæíûì òîëüêî ìàëûå ñèñòåìû, ñîäåðæàùèå íåáîëüøîå 
÷èñëî àòîìîâ, èëè, âîçìîæíî, áîëåå êðóïíûå ñèñòåìû, íî íà êîðîòêèõ 
âðåìåíàõ. Óïðîùåííîå ðàññìîòðåíèå âçàèìîäåéñòâèé íàîáîðîò ñíèæàåò 
âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû è äàåò âîçìîæíîñòü ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû äëÿ 
áîëåå êðóïíûõ ñèñòåì è äëèííûõ âðåìåííûõ èíòåðâàëîâ. Îäíàêî 
ïîñëåäíèé ïîäõîä ìîæåò óïóñêàòü èç âèäó íåêîòîðûå âêëàäû, êîòîðûå 
õîòÿ  è  ìîãóò  êàçàòüñÿ  íåçíà÷èòåëüíûìè,  íî  ïðåíåáðåãàÿ  èìè  ìîæíî  
ïîëó÷èòü íåïðàâèëüíûé ðåçóëüòàò èëè ïðîïóñòèòü íåêîòîðûå ýôôåêòû. 
Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò ïîòðåáíîñòü â ðàçâèòèè ïîäõîäîâ, êîòîðûå 
ïîçâîëèëè áû, ñîõðàíÿÿ äîñòàòî÷íóþ äåòàëüíîñòü îïèñàíèÿ ñèñòåìû, 
ïðîâîäèòü êàê ìîæíî áîëåå êîðîòêèå ïî ìàøèííîìó âðåìåíè ðàñ÷åòû. 
Áëàãîäàðÿ ðàçâèòèþ â ïîñëåäíèå ãîäû ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé èìååòñÿ 
âîçìîæíîñòü óñêîðèòü ðàñ÷åòû íå çà ñ÷åò ñíèæåíèÿ äåòàëüíîñòè 
îïèñàíèÿ ñèñòåìû, à çà ñ÷åò îïòèìèçàöèè àëãîðèòìîâ è èñïîëüçîâàíèÿ 
ñóïåðêîìïüþòåðîâ [10-13]. 
 Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ðåàëèñòè÷íîé ìîäåëè ãðàôèòîâûõ ñèñòåì, 
ó÷èòûâàþùåé îñíîâíûå òèïû âçàèìîäåéñòâèé, ïðåäëîæåí àëãîðèòì, 
ïîçâîëÿþùèé, ñîõðàíÿÿ âûñîêóþ ñòåïåíü äåòàëüíîñòè îïèñàíèÿ 
âçàèìîäåéñòâèé, ïðîâîäèòü âû÷èñëåíèÿ íà ñòàíäàðòíûõ ñóïåðêîìïüþòåðàõ 
äëÿ îòíîñèòåëüíî áîëüøèõ ñèñòåì.  
 
2. ÌÅÆÀÒÎÌÍÛÅ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß ÃÐÀÔÈÒÎÂÛÕ ÑÈÑÒÅÌ 
 

2.1 Îñíîâíûå âêëàäû 
 

Îñîáåííîñòüþ ãðàôèòîâûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå âçàèìîäåéñòâèé ñ 
ðàçëè÷íîé âåëè÷èíîé ìàñøòàáà ïðîñòðàíñòâåííîãî äåéñòâèÿ. 
 Àòîìû óãëåðîäà â íàíîòðóáêå èëè â ãðàôåíå ñâÿçàíû î÷åíü ïðî÷íûìè 
êîðîòêîäåéñòâóþùèìè êîâàëåíòíûìè ñâÿçÿìè, ðàäèóñ äåéñòâèÿ êîòîðûõ 
ïîðÿäêà 0.2  [14]. Ïðî÷íîñòü ñâÿçåé îáóñëîâëèâàåò âûñîêèå çíà÷åíèÿ 
÷àñòîò ôîíîííûõ êîëåáàòåëüíûõ ìîä. Íàïðèìåð, ÷àñòîòà ìîäû âäîëü ñëîÿ 
ãðàôåíà  â  ãðàôèòîâîì  îáðàçöå  ñîñòàâëÿåò  46.3  ÒÃö  [15].  Äàííûé  ôàêò  
âûíóæäàåò èñïîëüçîâàòü â  ðàñ÷åòàõ ìàëûé âðåìåííîé øàã îêîëî 0.1 ôñ,  
÷òî íà ïîðÿäîê ìåíüøå òèïè÷íîãî çíà÷åíèÿ, èñïîëüçóåìîãî ïðè 
ìîäåëèðîâàíèè æèäêîñòåé. Ýòî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíî ìåíüøåé 
äëèòåëüíîñòè ìîäåëèðîâàíèÿ. 
 Ïðè âçàèìîäåéñòâèè àòîìîâ óãëåðîäà, íàõîäÿùèõñÿ â ðàçëè÷íûõ 
ãðàôèòîâûõ ñèñòåìàõ, íàïðèìåð, äâóõ íàíîòðóáîê, íàíîòðóáêè – ãðàôåíà 
(ïîâåðõíîñòè  ãðàôèòà),  ñëîåâ  ãðàôåíà  â  ãðàôèòå,  îñíîâíóþ  ðîëü  èãðàåò  
äàëüíîäåéñòâóþùåå ïðèòÿãèâàþùåå âçàèìîäåéñòâèå Âàí äåð Âààëüñà 
(ÂÄÂ) (ãëàâíûé âêëàä â êîòîðîå äàåò äèñïåðñèîííîå âçàèìîäåéñòâèå) ñ 
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ðàäèóñîì  äåéñòâèÿ  ïîðÿäêà  1  íì  [14].  Îäíàêî  îíî  íå  ÿâëÿåòñÿ  
åäèíñòâåííûì, êàê ïîêàçûâàþò ýêñïåðèìåíòû è òåîðåòè÷åñêèå èññëåäî-
âàíèÿ,  áàçèðóþùèåñÿ  íà  ab  initio  âû÷èñëåíèÿõ  [1, 16, 17]. Îùóòèìûé 
âêëàä â ýíåðãèþ ñâÿçè ñëîåâ ãðàôåíà äàåò îòòàëêèâàþùåå âçàèìîäåéñòâèå, 
îáóñëîâëåííîå ïåðåêðûòèåì ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé (îðáèòàëåé) ìåæäó 
ñëàáî âçàèìîäåéñòâóþùèìè ïîäñèñòåìàìè (íàïðèìåð, ðàçëè÷íûìè ñëîÿìè 
ãðàôèòà).  Õîòÿ  äàííîå  ïåðåêðûòèå  ìàëî,  íî  åãî  ýíåðãèåé  íåëüçÿ  
ïðåíåáðåãàòü, ïîñêîëüêó, íàïðèìåð, èìåííî îíà îïðåäåëÿåò óêëàäêó ñëîåâ 
â ðàçëè÷íûõ ôîðìàõ ãðàôèòà (ò.í. -ãðàôèò  ñ  AB  óêëàäêîé  ñëîåâ,  èëè  
òóðáîñòðàòè÷åñêèé ãðàôèò ñ ïðîèçâîëüíîé óêëàäêîé) [1, 16, 17]. 
 Òàêèì îáðàçîì, ìîäåëü, íàöåëåííàÿ íà ðåàëèñòè÷íîå îïèñàíèå ïîâåäåíèÿ 
ãðàôèòîâûõ ñèñòåì, äîëæíà ó÷èòûâàòü âñå òðè âêëàäà â ïîòåíöèàëüíóþ 
ýíåðãèþ ñèñòåìû. Ðàññìîòðèì ìàòåìàòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, èñïîëüçîâàííûå 
äëÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ óêàçàííûõ âçàèìîäåéñòâèé â íàøåé 
ìîäåëè.  Â  äàííîé  ðàáîòå  èçó÷àåòñÿ  ãðàôèòîâûé  îáðàçåö,  ïîýòîìó  ïðè  
îïèñàíèè âêëàäîâ â ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü òåðìèí 
«ìåæñëîéíîå âçàèìîäåéñòâèå» äëÿ íåêîâàëåíòíîé ñîñòàâëÿþùåé. Îäíàêî 
íóæíî ïîìíèòü, ÷òî èñïîëüçóåìûé ïîòåíöèàë è àëãîðèòì ìîæíî èñïîëüçî-
âàòü äëÿ äðóãèõ ãðàôèòîâûõ ñèñòåì, íàïðèìåð, óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê. 
 
2.2 Ôóíêöèîíàëüíûå ôîðìû ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ 
 

Ñ öåëüþ îïèñàíèÿ êîâàëåíòíûõ ñâÿçåé çà ïîñëåäíèå 20 ëåò ïðåäëîæåíî 
íåñêîëüêî ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ [10, 18-21]. Íåñìîòðÿ íà 
îòíîñèòåëüíóþ ñëîæíîñòü ïî ñðàâíåíèþ ñ ãàðìîíè÷åñêèìè ïîòåíöèàëàìè 
[18],  íàèáîëåå  ïîïóëÿðíûì  â  êëàññè÷åñêîé  ÌÄ  ÿâëÿåòñÿ  ïîòåíöèàë  
Áðåííåðà [19, 20]. Îí ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü äîñòàòî÷íî òî÷íî 
êîâàëåíòíûå  ñâÿçè  íå  òîëüêî  ãðàôèòîâûõ  ñèñòåì,  íî  è  äðóãèõ  
àëëîòðîïíûõ ôîðì óãëåðîäà, à òàêæå ãèäðîêàðáîíàòîâ. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ 
âñòðå÷àåòñÿ ïðèìåíåíèå íîâîãî ïîòåíöèàëà ReaxFF (reactive force field) 
[21], ïîçâîëÿþùåãî èñïîëüçóÿ êëàññè÷åñêèé ïîäõîä îïèñûâàòü ñèñòåìû ñ 
òî÷íîñòüþ, áëèçêîé ê òî÷íîñòè ìåòîäîâ êâàíòîâîé õèìèè. Îäíàêî 
èñïîëüçîâàíèå ReaxFF òðåáóåò áîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò, ÷åì 
ïîòåíöèàëà Áðåííåðà. 
 Â íàøåé ìîäåëè èñïîëüçóåòñÿ ïîòåíöèàë Áðåííåðà, èìåþùèé âèä: 
 

 ( ) ( )R A
ijB ij ij

i j i
V V b Vr r . (1) 

 

Çäåñü ôóíêöèè ( )R
ijV r  è ( )A

ijV r  ÿâëÿþòñÿ ïàðíî-àääèòèâíûìè 

âçàèìîäåéñòâèÿìè, ïðåäñòàâëÿþùèìè âñå ìåæàòîìíûå îòòàëêèâàíèÿ 
(ìåæäó  èîííûìè  îñòîâàìè  è  ò.ä.)  è  ïðèòÿæåíèå  ìåæäó  âàëåíòíûìè  
ýëåêòðîíàìè ñîîòâåòñòâåííî. Âåëè÷èíà rij –  ðàññòîÿíèå  ìåæäó  ïàðàìè  

áëèæàéøèõ àòîìîâ-ñîñåäåé i è j, à ijb  –  ÷ëåí  êðàòíîñòè  ñâÿçè,  
îòðàæàþùèé òèï ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè i è j è âêëþ÷àþùèé 
ìíîãî÷àñòè÷íûå ýôôåêòû, íåîáõîäèìûå äëÿ ïðàâèëüíîãî îïèñàíèÿ 
ñâÿçûâàíèÿ â ãèäðîêàðáîíàòàõ. Âûðàæåíèÿ äëÿ ôóíêöèé, ôèãóðèðóþùèõ 
â (1), ìîæíî íàéòè â ðàáîòå [22]. 
 Ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà àòîì k âñëåäñòâèå êîâàëåíòíîé ñâÿçè ñ äðóãèìè 
àòîìàìè, îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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Âûðàæåíèÿ äëÿ ñèëû (2), ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì (1), ìîæíî íàéòè 
â ðàáîòå [23]. Èç-çà ãðîìîçäêîñòè îíè çäåñü íå ïðèâîäÿòñÿ. 
 Äëÿ ìåæñëîéíûõ âçàèìîäåéñòâèé â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ RDP 
ïîòåíöèàë (registry-dependent potential), ïðåäëîæåííûé Êîëìîãîðîâûì è 
èìåþùèé âèä [16]: 
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Çäåñü   36.29 
1
, z0  0.334 íì, C  3.030 ìýÂ, A  10.238 ìýÂ. 

Ïîòåíöèàë ñîäåðæèò ïðîïîðöèîíàëüíîå r – 6 ÂÄÂ ïðèòÿæåíèå, à òàêæå 
ýêñïîíåíöèàëüíî ñïàäàþùåå îòòàëêèâàíèå áëàãîäàðÿ ïåðåêðûòèþ 
âîëíîâûõ ôóíêöèé ýëåêòðîíîâ èç ðàçëè÷íûõ ñëîåâ. Äëÿ ó÷åòà 
ïðîñòðàíñòâåííîé íàïðàâëåííîñòè ïåðåêðûòèÿ ââåäåíà ôóíêöèÿ f, 
êîòîðàÿ áûñòðî ñïàäàåò ñ ïîïåðå÷íûì ðàññòîÿíèåì  (ñì. Ðèñ. 1): 
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nf e C , (4) 
 

ãäå C0  15.71 ìýÂ, C2  12.29 ìýÂ, C4  4.933 ìýÂ,   0.0578 . 
 

 
 

Ðèñ. 1 – Èëëþñòðàöèÿ âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â ôîðìóëû (3)-(6) 
 

Çíà÷åíèå  îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç ðàññòîÿíèå rij ìåæäó ïàðàìè àòîìîâ i è j, 
ïðèíàäëåæàùèìè ðàçëè÷íûì ñëîÿì, è âåêòîð nk (k  i, j), ÿâëÿþùèéñÿ 
íîðìàëüþ ê sp2 ïëîñêîñòè âáëèçè àòîìà k: 
 

 2 2 2( )ij ij i ijr n r , 2 2 2( )ji ij j ijr n r . (5) 
 

Â äàííîé ðàáîòå nk âû÷èñëÿåòñÿ  êàê  «ëîêàëüíàÿ»  íîðìàëü,  ò.  å.  êàê  
ñðåäíåå çíà÷åíèå òðåõ íîðìèðîâàííûõ âåêòîðíûõ ïðîèçâåäåíèé ðàäèóñ-
âåêòîðîâ, ïðîâåäåííûõ îò àòîìà k ê åãî áëèæàéøèì ñîñåäÿì. Äàííàÿ 
ìåòîäèêà ñîîòâåòñòâóåò ïîòåíöèàëó RDP1 â ðàáîòå [16]. Äëÿ 
äàëüíîäåéñòâóþùåãî ÂÄÂ ÷ëåíà ðàññòîÿíèå îòñå÷êè ïðèíÿòî ðàâíûì 
rc  2.7 z0  0.9018 íì. Ýíåðãèÿ ñâÿçè ñëîåâ Eil ðàññ÷èòûâàåòñÿ 
ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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Â  (6)  ñóììèðîâàíèå  âûïîëíÿåòñÿ  ïî  àòîìàì  óãëåðîäà  äâóõ  ñîñåäíèõ  
ñëîåâ, è ôóíêöèÿ V îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå (3). 
 Ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà àòîì óãëåðîäà âñëåäñòâèå ìåæñëîéíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé, îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå, àíàëîãè÷íîé (2), ñ çàìåíîé VB 
íà Eil. Äèôôåðåíöèðîâàíèå äà¸ò: 
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Â (7) eri îáîçíà÷àåò åäèíè÷íûé âåêòîð âäîëü íàïðàâëåíèÿ ðàäèóñ-âåêòîðà 
rij, ñîåäèíÿþùåãî àòîìû i è j, èç ðàçëè÷íûõ ñëîåâ. Ñèìâîëîì , ir n  

îáîçíà÷åí óãîë ìåæäó ðàäèóñ-âåêòîðîì è ëîêàëüíîé íîðìàëüþ. 
 
3. ÌÎÄÅËÜ È ÀËÃÎÐÈÒÌ 
 

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ -ãðàôèò ñ AB óêëàäêîé ñëîåâ. Îáðàçåö 
ñîñòîèò  èç  äâóõ  èëè  òðåõ  ñëîåâ  (Ðèñ.  2)  è  ñîäåðæèò  16  èëè  24  
øåñòèóãîëüíèêîâ àòîìîâ óãëåðîäà («ï÷åëèíûõ ñîò») âäîëü îáåèõ îñåé x è 
y. Ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïðèëîæåíû ê îáðàçöó â ïëîñêîñòè 
õó.  Àòîìû  âçàèìîäåéñòâóþò  ïî  çàêîíàì,  îïèñàííûì  â  ïðåäûäóùåì  
ðàçäåëå. Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ èíòåãðèðóþòñÿ ìåòîäîì Âåðëå [9, 10] ñ 
âðåìåííûì øàãîì 0.1 ôñ. Äàííàÿ ñèñòåìà ïðåäñòàâëÿåò îñíîâó äëÿ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÿâëåíèé è ðàññëîåíèÿ ãðàôèòîâîãî 
îáðàçöà â ðàáîòàõ [22, 24, 25]. 
 Êàê  èçâåñòíî,  äëÿ  ðàñ÷åòà  ñèë,  ïîëó÷àåìûõ  èç  ïîòåíöèàëà  Áðåííåðà,  
òðåáóþòñÿ äîâîëüíî çíà÷èòåëüíûå âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû (ïî ñðàâíåíèþ 
ñ ïðîñòûìè ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè) âñëåäñòâèå ìíîãî÷àñòè÷íîé ïðèðîäû è 
ñëîæíîñòè ÷ëåíà êðàòíîñòè ñâÿçè ijb  â (1) [10, 23]. Ïðîñòîé ïåðåáîð 
ñîñåäåé îêàçûâàåòñÿ êðàéíå íåýôôåêòèâíûì, è äëÿ óìåíüøåíèÿ âðåìåíè 
âû÷èñëåíèé îáû÷íî èñïîëüçóþò ñâÿçàííûå ñïèñêè ÿ÷ååê è 
ïàðàëëåëèçàöèþ íà îñíîâå äîìåííîé äåêîìïîçèöèè [10, 23]. 
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Ðèñ. 2 – Âèä ñâåðõó è ñáîêó îäíîé èç èññëåäóåìûõ ñèñòåì 
 

 Ìåòîä ñâÿçàííîãî ñïèñêà ÿ÷ååê ïîçâîëÿåò îðãàíèçîâàòü èíôîðìàöèþ î 
ïîëîæåíèÿõ àòîìîâ òàêèì îáðàçîì, ÷òî òðåáóåìûå âû÷èñëèòåëüíûå 
çàòðàòû îêàçûâàþòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíû ÷èñëó àòîìîâ N (à  íå  êâàäðàòó  
÷èñëà àòîìîâ, êàê ïðè ïåðåáîðå âñåõ ñîñåäåé) [9, 10, 23]. Èäåÿ ìåòîäà 
ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Êàê îòìå÷àëîñü,  êîâàëåíòíûå ñâÿçè èìåþò ìàëûé 
ðàäèóñ äåéñòâèÿ, ïîðÿäêà 0.2 . Ïîýòîìó äëÿ ïîòåíöèàëà Áðåííåðà 
ââîäèòñÿ ðàäèóñ îòñå÷êè rBc  0.2 . Åñëè ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè 
áîëåå ýòîãî çíà÷åíèÿ, òî ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî êîâàëåíòíàÿ ñâÿçü îòñóòñòâóåò. 
Îáëàñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçäåëÿåòñÿ íà êóáè÷åñêèå ÿ÷åéêè, äëèíà ðåáðà 
êîòîðûõ ïðåâûøàåò óêàçàííûé ðàäèóñ îòñå÷êè rBc (ñì.  Ðèñ.  3,  ëåâûé  
ðèñóíîê).  Òîãäà,  åñëè  àòîìû  ïðèïèñûâàþòñÿ  ê  ÿ÷åéêàì,  èñõîäÿ  èç  èõ  
òåêóùèõ êîîðäèíàò, òî î÷åâèäíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìîæíû òîëüêî 
ìåæäó  àòîìàìè  íàõîäÿùèìèñÿ  èëè  â  îäíîé  è  òîé  æå  ÿ÷åéêå,  èëè  â  
íåïîñðåäñòâåííî ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ. Åñëè íè îäíî èç ýòèõ äâóõ óñëîâèé íå 
âûïîëíÿåòñÿ,  òî  àòîìû  äîëæíû  íàõîäèòüñÿ,  ïî  êðàéíåé  ìåðå,  íà  
ðàññòîÿíèè ðàäèóñà îòñå÷êè. Îðãàíèçàöèÿ èíäåêñîâ àòîìîâ â êàæäîé èç 
ÿ÷ååê â ñâÿçàííûå ñïèñêè ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü ïðîïîðöèîíàëüíîñòè 
âðåìåíè âû÷èñëåíèé ÷èñëó àòîìîâ N. Îòìåòèì, ÷òî ïðè âûïîëíåíèè 
âû÷èñëåíèé ïðîèçâîäèòñÿ îáõîä ÿ÷ååê ïî îïðåäåëåííîìó ïðàâèëó. Â 
íàøåì àëãîðèòìå ïðîèçâîäèòñÿ ñêàíèðîâàíèå ÿ÷ååê ïî ïóòè, 
îòìå÷åííîìó  ñòðåëêàìè  íà  Ðèñ.  3  ñëåâà  äëÿ  äàííîé  ÿ÷åéêè  m. Äàííûé 
îáõîä ÿ÷ååê ìû áóäåì íàçûâàòü äëèííûì öèêëîì äëÿ ÿ÷åéêè m. 
 Îäíàêî äàæå èñïîëüçîâàíèå ñïèñêà ÿ÷ååê îáû÷íî íå ïîçâîëÿåò 
ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû äëÿ äîâîëüíî áîëüøèõ ñèñòåì. Ïîýòîìó ÷àñòî åñòü 
íåîáõîäèìîñòü â èñïîëüçîâàíèè ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé è 
ñóïåðêîìïüþòåðîâ, â êîòîðûõ ðàñ÷åòû ïðîòåêàþò ïàðàëëåëüíî íà 
íåñêîëüêèõ ÿäðàõ. Íàèáîëåå ïîïóëÿðíûì ïîäõîäîì äëÿ ïàðàëëåëèçàöèè 
êîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ ñóïåðêîìïüþòåðîâ ñ ðàñïðåäåëåííîé 
ïàìÿòüþ ÿâëÿåòñÿ òàê íàçûâàåìàÿ äîìåííàÿ äåêîìïîçèöèÿ, 
èñïîëüçîâàâøàÿñÿ òàêæå â äàííîé ðàáîòå. Åå ñóòü â ñëåäóþùåì 
[9, 10, 23]. Îáëàñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçáèâàåòñÿ íà ïîäîáëàñòè, êàæäàÿ èç 
êîòîðûõ ïðèñâàèâàåòñÿ îäíîìó ïðîöåññîðó èëè ïðîöåññîðíîìó ÿäðó (ñì. 
Ðèñ. 3, ñïðàâà). Âñå àòîìû, íàõîäÿùèåñÿ â äàííîé ïîäîáëàñòè â 
íåêîòîðûé ìîìåíò âðåìåíè, ïðèíàäëåæàò ñîîòâåòñòâóþùåìó ïðîöåññîðó. 
Êîãäà  àòîì  ïåðåìåùàåòñÿ  ìåæäó  ïîäîáëàñòÿìè,  âñå  ñâÿçàííûå  ñ  íèì  
ïåðåìåííûå ÿâíî ïåðåäàþòñÿ èç îäíîãî ïðîöåññîðà äðóãîìó. Ñóùåñòâóåò 
ýêîíîìèÿ ïàìÿòè, à òàêæå êîììóíèêàöèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ ïåðåäà÷è 
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èíôîðìàöèè îá àòîìàõ, ïîñêîëüêó ñðàâíèòåëüíî íåìíîãî àòîìîâ äåëàþò 
òàêèå ïåðåìåùåíèÿ íà ïðîòÿæåíèè îäíîãî âðåìåííîãî øàãà. Áîëåå âàæíî 
òî, ÷òî åñëè â ïîäîáëàñòè ñðàâíèòåëüíî ìíîãî àòîìîâ è åñëè èñïîëüçóåòñÿ 
êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïîòåíöèàë, òî áîëüøàÿ ÷àñòü âçàèìîäåéñòâèé áóäåò 
èìåòü ìåñòî ìåæäó àòîìàìè ïîäîáëàñòè, è îòíîñèòåëüíî íåìíîãî – ìåæäó 
àòîìàìè â ïðèëåãàþùèõ ïîäîáëàñòÿõ. ×òîáû äàòü ïðèñòàíèùå ïîñëåäíèì, 
êîïèè  êîîðäèíàò  àòîìîâ,  áëèçêèõ  ê  ëþáîé  ãðàíèöå  ïîäîáëàñòè,  ïåðåä  
âû÷èñëåíèåì âçàèìîäåéñòâèé òàêæå ïîìåùàþòñÿ â ïðîöåññîð, 
óïðàâëÿþùèé  ñìåæíîé  ïîäîáëàñòüþ.  Äàííûå  àòîìû  ÷àñòî  íàçûâàþòñÿ  
âèðòóàëüíûìè èëè àòîìàìè-êîïèÿìè. Ýòà ïåðåäà÷à èíôîðìàöèè òàêæå 
òðåáóåò ìàëóþ äîëþ àòîìîâ è êîììóíèêàöèé. Â öåëîì, äëÿ ýôôåêòèâíîé 
ðàáîòû ìåòîäà äîìåííîé äåêîìïîçèöèè òðåáóþòñÿ êàíàëû ñâÿçè ñ âûñîêîé 
ïðîïóñêíîé ñïîñîáíîñòüþ è ìàëûìè çàäåðæêàìè, ò.å. áûñòðàÿ ñåòü. Äåòàëè 
ðåàëèçàöèè êîäà ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [9, 10]. 
 

  
 

Ðèñ. 3 – Ñõåìàòè÷åñêàÿ èëëþñòðàöèÿ ðàçáèåíèÿ îáëàñòè ìîäåëèðîâàíèÿ íà 
ÿ÷åéêè è ñêàíèðîâàíèÿ ÿ÷ååê ïî äëèííîìó ïóòè â ïëîñêîñòè xy (ñëåâà); 
ïðèíöèï äîìåííîé äåêîìïîçèöèè (ñïðàâà) 
 

 Íàëè÷èå êîðîòêîäåéñòâóþùèõ è äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèé 
â ãðàôèòîâûõ ñèñòåìàõ ïðåäñòàâëÿåò îïðåäåëåííóþ òðóäíîñòü äëÿ 
îïòèìàëüíîé ðåàëèçàöèè êîäà. Ýòî îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå 
äëÿ êàæäîãî òèïà âçàèìîäåéñòâèé òðåáóåòñÿ ñâîé ðàäèóñ îòñå÷êè. 
Ïîýòîìó ïðè èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà ÿ÷ååê íåîáõîäèìû ÿ÷åéêè ðàçëè÷íîãî 
ðàçìåðà. Êðîìå òîãî, ïðèñóòñòâèå íîðìàëåé â RDP ïîòåíöèàëå äåëàåò åãî ïî 
ñóùåñòâó ìíîãî÷àñòè÷íûì è óñëîæíÿåò ïðîöåäóðó ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèé. 
Óêàçàííûå ôàêòîðû îáóñëîâëèâàþò íåîáõîäèìîñòü ðàçðàáîòêè 
ñïåöèàëüíîãî àëãîðèòìà äëÿ ðàñ÷åòîâ âçàèìîäåéñòâèé. Â äàííîé ðàáîòå 
ïðåäëàãàåòñÿ îäèí èç âàðèàíòîâ àëãîðèòìà, â êîòîðîì ìû èñïîëüçóåì 
ÿ÷åéêè  äâóõ  ðàçìåðîâ:  ñ  ðåáðîì  0.2   äëÿ ïîòåíöèàëà Áðåííåðà è äëÿ 
ðàñ÷åòà íîðìàëåé, à òàêæå ñ äëèíîé ðåáðà d, îïðåäåëÿåìîé ïî ôîðìóëå 
 

 2 2
0cd r z , (12) 

 

ãäå z0  0.334  – ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ñëîÿìè -ãðàôèòà, 
rc  2.7 z0  0.9018  íì  –  ðàññòîÿíèå  îòñå÷êè  äëÿ  ÂÄÂ  âçàèìîäåéñòâèÿ.  
Áóäåì íàçûâàòü áîëüøèå ÿ÷åéêè ÿ÷åéêàìè Êîëìîãîðîâà, à ìåëêèå ÿ÷åéêè 
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äëÿ ðàñ÷åòà íîðìàëåé – ÿ÷åéêàìè íîðìàëåé. Ïåðåä âûïîëíåíèåì ðàñ÷åòîâ 
íåîáõîäèìû íåêîòîðûå ïîäãîòîâèòåëüíûå äåéñòâèÿ, òàêèå êàê ðàçáèåíèå 
íà ÿ÷åéêè îáëàñòè ìîäåëèðîâàíèÿ, îïðåäåëåíèå èñòèííîãî ÷èñëà ÿ÷ååê 
Êîëìîãîðîâà (áåç êîïèé) è øèðèíû ÿ÷ååê Êîëìîãîðîâà è ÿ÷ååê íîðìàëåé. 
 Ðàñ÷åò ñèë, äåéñòâóþùèõ íà àòîìû â ãðàôèòå, ñîñòîèò â âû÷èñëåíèè 
êîâàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé, îïðåäåëÿåìûõ ïîòåíöèàëîì Áðåííåðà, è 
ÂÄÂ  âêëàäà  è  âêëàäà  îò  ïåðåêðûòèÿ  îðáèòàëåé  èç  RDP  ïîòåíöèàëà.  
Ðàñ÷åò êîâàëåíòíûõ ñèë ïðîâîäèòñÿ ïî àëãîðèòìó èç ðàáîòû [23] 
íåçàâèñèìî îò äâóõ äðóãèõ âêëàäîâ. Äëÿ ïîñëåäíèõ èñïîëüçîâàëñÿ 
Àëãîðèòì 1, ïðèâîäèìûé íèæå. 
 

Àëãîðèòì 1 
 

I Äëÿ âñåõ ÿ÷ååê Êîëìîãîðîâà: 
 1. Ïîëó÷èòü èíäåêñ m1 ÿ÷åéêè Êîëìîãîðîâà; 

2. Äëèííûé öèêë äëÿ ÿ÷ååê ñòîëáöà, â êîòîðîì íàõîäèòñÿ ÿ÷åéêà m1, 
â ïëîñêîñòè xy: 

 i) îïðåäåëèòü èíäåêñ m2 ñîñåäíåé ÿ÷åéêè Êîëìîãîðîâà; 
 ii) äëÿ êàæäîãî àòîìà i èç ÿ÷åéêè m1: 
  a) îïðåäåëèòü èíäåêñ m1Norm ÿ÷åéêè íîðìàëè äëÿ àòîìà i; 
  b) äëèííûé öèêë äëÿ ÿ÷åéêè íîðìàëè m1Norm: 
   - ïîëó÷èòü èíäåêñ m3 ÿ÷åéêè íîðìàëè; 

 - ïóòåì ïåðåáîðà êàæäîãî àòîìà k èç ÿ÷åéêè m3 íàéòè òðåõ 
áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìà i; 

 - ðàññ÷èòàòü ðàäèóñ-âåêòîðû îò àòîìà i ê  òðåì  áëèæàéøèì  
ñîñåäÿì, è ñîîòâåòñòâóþùèå íîðìèðîâàííûå âåêòîðíûå 
ïðîèçâåäåíèÿ. Íàéòè èõ ñðåäíåå çíà÷åíèå – ýòî èñêîìàÿ 
íîðìàëü ni; 

  b)  êîíåö;  
  c) äëÿ êàæäîãî àòîìà j èç ÿ÷åéêè m2: 
   1) îïðåäåëèòü ðàññòîÿíèå rij; 
   2)  åñëè  àòîìû  i è j èç ðàçëè÷íûõ ñëîåâ, òî: 
    A) îïðåäåëèòü èíäåêñ m2Norm ÿ÷åéêè íîðìàëè àòîìà j; 
    B) äëèííûé öèêë äëÿ ÿ÷åéêè íîðìàëè m2Norm: 
     -  ïîëó÷èòü  èíäåêñ  m3 ÿ÷åéêè íîðìàëè; 

 - ïóòåì ïåðåáîðà êàæäîãî àòîìà k èç ÿ÷åéêè m3 íàéòè 
òðåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìà j; 

 - ðàññ÷èòàòü ðàäèóñ-âåêòîðû îò àòîìà j ê òðåì 
áëèæàéøèì ñîñåäÿì, è ñîîòâåòñòâóþùèå íîðìèðîâàííûå 
âåêòîðíûå ïðîèçâåäåíèÿ. Íàéòè èõ ñðåäíåå çíà÷åíèå – 
ýòî èñêîìàÿ íîðìàëü nj; 

    B)  êîíåö;  
C) îïðåäåëèòü îòíîñèòåëüíûå ïîëîæåíèÿ ñëîåâ è 
ñîîòâåòñòâóþùèå íàïðàâëåíèÿ íîðìàëåé; 
D)  ðàññ÷èòàòü ýíåðãèþ ñâÿçè ñëîåâ è ñèëû ïî ôîðìóëàì (6)-
(11); 

   2)  êîíåö;  
  c)  êîíåö;  
 ii) êîíåö; 
2. Êîíåö äëèííîãî öèêëà ïî ÿ÷åéêàì ñòîëáöà; 

I Êîíåö öèêëà ïî âñåì ÿ÷åéêàì Êîëìîãîðîâà. 
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Îòìåòèì, ÷òî äàííûé àëãîðèòì ìîæíî èñïîëüçîâàòü êàê äëÿ 
ïîñëåäîâàòåëüíûõ âû÷èñëåíèé, òàê è äëÿ ïàðàëëåëüíûõ, ïîñêîëüêó îí íå 
âêëþ÷àåò ÿâíîé ïåðåäà÷è äàííûõ ìåæäó ïðîöåññîðàìè. Âñå 
êîììóíèêàöèè ïðîèñõîäÿò çà öèêëîì ðàñ÷åòà ñèë (ïåðåä íèì è ïîñëå 
íåãî). Â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíîãî êîäà ñòîèò îáðàòèòü âíèìàíèå íà 
îáðàáîòêó ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Áîëåå ïîäðîáíîå 
îáñóæäåíèå ýòîãî âîïðîñà è ïðèìåð êîäà ìîæíî íàéòè â [9]. 
 
4. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ 
 

 
 

Ðèñ. 4 – Äëèòåëüíîñòü ðàñ÷åòà îäíîãî âðåìåííîãî øàãà â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà 
ïðîöåññîðíûõ ÿäåð 
 

 Ïðèâåäåííûé âûøå àëãîðèòì ðåàëèçîâàí íà ÿçûêå Ñ. Äëÿ 
ïàðàëëåëèçàöèè èñïîëüçîâàëàñü ñïåöèôèêàöèÿ MPI, îòëàäêà êîäà 
ïðîâîäèëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì Microsoft MPI, îêîí÷àòåëüíàÿ âåðñèÿ êîäà 
êîìïèëèðîâàëàñü è ñîáèðàëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåàëèçàöèè MPICH2 
[26].  Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü íà áåîâóëüô [27]  êëàñòåðå ÑóìÃÓ, ñîñòîÿùåì 
èç 12 óçëîâ. Êàæäûé óçåë ñîäåðæèò CPU Intel® Core™ 2 Duo E6600, 2.4 
GHz, ñåòü 1Gbit Ethernet. 
 Íà Ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü âðåìåíè ðàñ÷åòà îäíîãî âðåìåííîãî 
øàãà äëÿ ãðàôèòîâîãî îáðàçöà, ñîäåðæàùåãî 16  16 «ï÷åëèíûõ ñîò» â ñëîå 
âäîëü îñåé x è y, è 3 ñëîÿ, âñåãî 4608 àòîìîâ. Âèäíî, ÷òî âðåìÿ íåëèíåéíî 
ñïàäàåò, ïðèáëèæàÿñü ê íàñûùåíèþ, êîãäà ÷èñëî ïðîöåññîðîâ ïðåâûøàåò 
çíà÷åíèå  16.  Ìîæíî  ñêàçàòü,  ÷òî  ìàñøòàáèðóåìîñòü  âû÷èñëåíèé  èìååò  
äîâîëüíî ìàëîå çíà÷åíèå. Ýòî îáóñëîâëåíî íèçêîé ïðîïóñêíîé 
ñïîñîáíîñòüþ  ñåòè  1Gbit  Ethernet  êëàñòåðà,  à  òàêæå  ìàëûì  ðàçìåðîì  
ñèñòåìû, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîâûøåííûì çàòðàòàì íà ïåðåäà÷ó äàííûõ ïî 
ñðàâíåíèþ ñ äëèòåëüíîñòüþ âû÷èñëåíèé, ïðîèçâîäèìûõ êàæäûì ÿäðîì. 
 Àíàëèç  äàííûõ  èç  òàáë.  1  ïîêàçûâàåò,  ÷òî  äëèòåëüíîñòü  ðàñ÷åòà  
ãëàâíûì îáðàçîì îïðåäåëÿåòñÿ íå îáùèì ÷èñëîì àòîìîâ â ñèñòåìå, à 
êîëè÷åñòâîì ñëîåâ, ïîñêîëüêó âðåìÿ ðàñ÷åòà ìåæñëîéíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé î÷åíü áûñòðî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì ÷èñëà ñëîåâ. 
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 Êàê ïîêàçûâàþò âðåìåííûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçè ñëîåâ Eil è 
ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñëîÿìè dil,  ïðèâåäåííûå  íà  Ðèñ.  5,  ýòè  âåëè÷èíû  
ôëóêòóèðóþò  âîçëå  çíà÷åíèé  îêîëî  42  ìýÂ  è  0.333  , ñîîòâåòñòâåííî. 
Àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû äëÿ ñèñòåì äðóãèõ ðàçìåðîâ. 
Äàííûå ÷èñëà áëèçêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì [16]. Îäíàêî 
ýíåðãèÿ  ñâÿçè  îòëè÷àåòñÿ  ïðèáëèçèòåëüíî  íà  15%  îò  çíà÷åíèÿ  48  ìýÂ,  
ïîëó÷åííîãî äëÿ RDP òåîðåòè÷åñêè â [16]. Íåñîîòâåòñòâèå ìîæíî 
îáúÿñíèòü êîíå÷íûì ðàññòîÿíèåì îòñå÷êè, èñïîëüçîâàâøèìñÿ â íàøèõ 
ðàñ÷åòàõ äëÿ ÂÄÂ âêëàäà. Òàêæå â [16] ðàññìàòðèâàëñÿ ñòàòè÷åñêèé 
îáðàçåö, â òî âðåìÿ êàê äèíàìè÷åñêèå ñâÿçè â íàøåé ìîäåëè ïðèâîäÿò ê 
òåïëîâûì êîëåáàíèÿì àòîìîâ, îáóñëàâëèâàþùèì ôëóêòóàöèè íîðìàëåé, 
÷òî òàêæå ìîæåò áûòü ïðè÷èíîé óêàçàííîãî ðàñõîæäåíèÿ çíà÷åíèé. 
 

Òàáëèöà 1 – Äëèòåëüíîñòü ðàñ÷åòà îäíîãî øàãà äëÿ ðàçëè÷íûõ ñèñòåì 
 

Êîëè÷åñòâî 
«ñîò» ïî x 

Êîëè÷åñòâî 
«ñîò» ïî y 

Êîëè÷åñòâî 
ñëîåâ N Ðàñ÷åò îäíîãî 

âðåìåííîãî øàãà (ñ) 
16 16 2 3072 0.120 
16 16 3 4608 0.233 
24 24 2 6912 0.185 
24 24 3 10368 0.360 

 
 

 
 

Ðèñ. 5 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçè ñëîåâ Eil è  ðàññòîÿíèÿ  ìåæäó  
ñëîÿìè dil äëÿ ñèñòåìû ñîäåðæàùåé 24  24 «ï÷åëèíûõ ñîò» âäîëü îñåé x è y è 
ñîñòîÿùåé èç äâóõ ñëîåâ 
 
5. ÂÛÂÎÄÛ 
 

Â ðàáîòå ïðåäëîæåí àëãîðèòì ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèé â ãðàôèòîâûõ 
ñèñòåìàõ, ó÷èòûâàþùèé âñå îñíîâíûå âêëàäû â ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ, 
êîòîðûé áàçèðóåòñÿ íà ìåòîäå ñïèñêà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê è ïðåäóñìàòðèâàåò 
âîçìîæíîñòü ïàðàëëåëèçàöèè íà îñíîâå äîìåííîé äåêîìïîçèöèè. Çàïóñêè 
ðàñ÷åòîâ íà áåîâóëüô-êëàñòåðå ïîêàçàëè îòíîñèòåëüíî íèçêóþ ìàñøòà-
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áèðóåìîñòü, êîòîðàÿ âåðîÿòíåå âñåãî ñâÿçàíà ñ ëàòåíòíîñòüþ ñåòåâûõ 
êîììóíèêàöèé êëàñòåðà. Òàêæå ðàñ÷åòû ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî ñ 
ðîñòîì ÷èñëà ñëîåâ â ãðàôèòîâîì îáðàçöå îñíîâíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ 
íàãðóçêà ïðèõîäèòñÿ íà îïðåäåëåíèå äàëüíîäåéñòâóþùåãî âêëàäà â ýíåðãèþ 
ñâÿçè ñëîåâ. Â öåëîì, àëãîðèòì ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ðàçíîîáðàçíûõ 
ãðàôèòîâûõ ñèñòåì, è ïðèìåðû åãî ïðèìåíåíèÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ðàññëîåíèÿ 
ãðàôèòîâîãî îáðàçöà ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [22, 24, 25]. 
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Çàïðîïîíîâàíî àëãîðèòì äëÿ ìîäåëþâàííÿ ãðàô³òîâèõ ñèñòåì ìåòîäîì êëàñè÷íî¿ 
ìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè ³ç âèêîðèñòàííÿì ðåàë³ñòè÷íèõ íàï³âåìï³ðè÷íèõ ïîòåí-
ö³àë³â âçàºìîä³¿ àòîì³â âóãëåöþ, ÿê³ âðàõîâóþòü ÿê êîðîòêîä³þ÷³, òàê ³ äàëåêî-
ä³þ÷³ âíåñêè. Ïðåäñòàâëåíî ðåçóëüòàòè âèêîðèñòàííÿ àëãîðèòìó äëÿ ãðàô³òîâîãî 
çðàçêà. Ïðîàíàë³çîâàíî ìàñøòàáîâàí³ñòü àëãîðèòìó çàëåæíî â³ä ðîçì³ð³â ñèñòåìè 
³ â³ä ÷èñëà ïðîöåñîðíèõ ÿäåð, íà ÿêèõ ïðîâîäÿòüñÿ îá÷èñëåííÿ. 
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