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СЕКЦИЯ 1 
 

ОБЩИЕ ПРОБЛЕМЫ И ПЕРСПЕКТИВЫ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ ИНФОРМАЦИОННЫХ  

И КОМПЬЮТЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ В НАУКЕ 

 

SECTION 1 
 

GENERAL PROBLEMS AND PROSPECTS OF COMPUTER APPLICATIONS IN SCIENCE 
 
 

 
ОБЕСПЕЧЕНИЕ ВОЗМОЖНОСТЕЙ ИНТЕГРАЦИИ 

ЧАСТЕЙ РАСПРЕДЕЛЕННОЙ СИСТЕМЫ 
УПРАВЛЕНИЯ ПЛАТНЫМИ ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫМИ 

УСЛУГАМИ 

MAINTENANCE OF POSSIBILITIES OF INTEGRATION 
OF PARTS OF DISTRIBUTED SYSTEM 
MANAGEMENTS OF PAID EDUCATIONAL SERVICES 

Ордынцев П.А.  Ordyntsev P.A. 

Московский государственный технический 
университет радиотехники, электроники и автоматики 

 Moscow State Institute of Radio Engineering, Electronics 
and Automation (MIREA) 

  
В данной работе рассматривается один из подходов к 
процессу интеграции информационно-управляющей 
системы (ИУС) базирующийся на построении 
корпоративной шины данных. Предлагается метод 
построения и использования сервисной шины в 
вузовских ИУС. Дается описание примера 
подключения распределенного приложения 

In the given work one of approaches to process of 
integration information-operating systems (IOS) based on 
construction of the corporate tire of the data is 
considered. The method of construction and use of the 
service tire in high school IOS is offered. The description 
of an example of connection of the distributed appendix is 
given 

  

Прогресс в области программного и аппаратного обеспечения делает использование интеграционных 
технологий неотъемлемой частью деятельности практически любой динамично развивающейся компании. 
Понятие единого информационного пространства становится вполне обычным для учебных заведений. 
Интеграционные технологии позволяют объединить существующие в вузе информационные системы 
(бухгалтерский учет, учет контингента учащихся, учет успеваемости,  и др.) с последними достижениями в 
области IT. Интеграция программных приложений в единую систему позволяет создать общий стандарт 
информационных потоков внутри вуза и единый интерфейс доступа к информации для сотрудников вуза. 
Большой интерес представляют информационно-управляющие системы, имеющие гетерогенную 
распределенную структуру. Гетерогенность систем обуславливается многими причинами. Для ВУЗов – 
относительная независимость структурных подразделений и неравномерное финансирование структурных 
подразделений за счет грантов. Почти все организации в процессе своей деятельности претерпевают 
различные изменения, которые опосредовано влияют на поддержку бизнес-процессов со стороны ИУС. Таким 
образом, ИУС, поддерживающие бизнес-процессы организации, должны иметь возможность простой и 
независимой модификации отдельных элементов ИУС. 
Метод интеграции ИУС подразделений ВУЗа 
Целями интеграции является повышение эффективности работы подразделений за счет увеличения скорости 
актуализации данных путем создания общего информационного пространства и объединения, общих бизнес-
процессов, а также обеспечение непротиворечивости данных за счет использования общих словарей всеми 
компонентами интегрированной ИУС.  
Предложим метод преобразования компонентов ИУС ВУЗа[1], основанную на концепции СОА и 
обеспечивающую простоту интеграции, и независимость развития компонентов ИУС ВУЗа в общем 
информационном пространстве. Перечислим основные элементы метода: 
Проведение анализа и выделение бизнес-процессов, влияющих на данные нескольких подразделений. 
Логическое построение общего информационного пространства на основе выделения общих сущностей.  
Синхронизация сущностей на основе прав владения. 
 Анализ всех существующих компонентов ИУС ВУЗа с точки зрения концепций парадигмы СОА. 
Выделение реализации общих бизнес-процессов и анализ возможности выделения их в качестве сервисов.  
Согласование плана  доработки автоматизации существующих общих бизнес-процессов до возможности их 
представления в качестве сервисов. 
Требование учета концепции парадигмы при любой модификации  компонент, а также при расширении ИУС 
ВУЗа. 
Подключение УПОУ к корпоративной шине МИРЭА. 
Система управление платными образовательными услугами (УПОУ) занимается ведением учета платных 
образовательных услуг и контролем за оплатами обучающихся.   
Система УПОУ с точки зрения взаимодействия является достаточно сложной компонентой информационного 
пространства МИРЭА[2]. Эта система является распределенной системой и взаимодействует с системой 
«Деканат», с системой УМУ, с бухгалтерией и принимает информацию о платежах из банка, а также пересылка 
данных между экземплярами системы. Поэтому для апробации метода интеграции подключение данной 



Секция 1  Section  1 
 
 

http://www.ivtn.ru   7 

системы очень показательно.  
Заключение 
Реализация пересылки сообщения с помощью сервиса обеспечивает его одинаковое использование всеми 
подразделениями МИРЭА и сервисами ИУС МИРЭА. Это упрощает его поддержку, настройки и изменение. 
Среди всех этих клиентов выделим сервис маршрутизации сообщений, который тоже использует сервис 
пересылки сообщений. Он представляет собой клиента сервиса пересылки сообщений для отправки, 
получения и анализа сообщений, а в информационной модели сервис маршрутизации сообщений выполняет 
роль связующего и управляющего ПО. Сервис передачи сообщений служит опорой в данной реализации 
архитектуры SOA, обеспечивая гарантированную доставку сообщений, обработку исключительных ситуаций и 
использование всех возможностей модели “публикация-подписка”. Оно является корпоративной шиной 
МИРЭА, служащей для обмена сообщениями и выполняющее их маршрутизацию с промежуточным 
хранением. При обращении к корпоративной шине данных используется принятая в МИРЭА классификация 
подразделений, при этом подразделения, как правило, и являются поставщиками сервисов.  Корпоративная 
шина данных обеспечивает синхронизацию данных в подключенных системах и гарантирует получение 
передаваемых данных за счет распределенных транзакций. 

Литература 

1. Григорьев В.К., Ордынцев П.А. Интеграция ИУС подразделений вуза на основе сервис-

ориентированной архитектуры, Системы управления и информационные технологии, 1.1(39), 2010. - 
С. 127-131 

2. Ордынцев П. А. Модель Автоматизации управления платными образовательными услугами, 56 
Научно-техническая конференция МИРЭА. Сборник трудов. Ч.4. Гуманитарные науки. Учебно-
методические проблемы – М., 2007, стр. 54-57 

 
http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1290 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1290 
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СЕКЦИЯ 2 
 

КОМПЬЮТЕРНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ, ИХ ОРГАНИЗАЦИЯ (СЕТИ И ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ 

ВЫЧИСЛЕНИЯ) 

 

SECTION 2 
 

COMPUTING AND COMPUTING MANAGEMENT (NETWORKS AND PARALLEL 

COMPUTATION) 
 
 

 
ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ В РАСЧЕТАХ 

СВОЙСТВ КОМПОНЕНТОВ ЛИПИДНЫХ МОЛЕКУЛ 
МЕТОДОМ МОНТЕ-КАРЛО 

PARALLEL COMPUTING FOR MONTE CARLO STUDY 
OF PROPERTIES OF LIPID CONSTITUENTS 

Столяров Д.С.,  Журкин Д.В., Рабинович  А.Л.  Stolyarov D.S., Zhurkin D.V., Rabinovich A.L. 

Петрозаводский государственный университет Petrozavodsk State University 

  
Разработана программа, с использованием 
технологии параллельных вычислений, позволяющая 
осуществлять генерирование методом Монте-Карло 
непрерывного спектра конформаций углеводородных 
молекул со строгим учетом химической структуры 
молекулярной цепи в рамках силового поля 
CHARMM27, для двух вариантов простой выборки 

A program is created for Monte Carlo simulations of 
continuous spectrum conformations of hydrocarbon 
molecules, within two versions of a simple sampling. The 
technology of parallel computing is applied. The chemical 
structure of molecular chains is taken into account strictly, 
within the CHARMM27 force field 

  
В ряду молекулярных объектов живой и неживой природы важное место занимают молекулы цепного 
строения. Так, углеводородные цепи входят в состав липидов биомембран. Эффективным теоретическим 
методом исследования их свойств является метод Монте-Карло. Для того чтобы получить оценку средних 
величин исследуемой молекулярной системы данным методом, требуется выполнить расчет сумм, зависящих 
от набора случайных значений координат точки в конфигурационном пространстве системы (для цепной 
молекулы во внутренних переменных – это набор валентных связей, валентных углов, углов внутреннего 
вращения); значения координат генерируются с некоторой плотностью вероятности. Если их количество 
велико, то расчеты могут потребовать больших затрат процессорного времени. Существенное ускорение 
вычислений достигается применением технологий параллельного программирования. В данной работе это 
реализовано для двух вариантов простой выборки при генерировании методом Монте-Карло непрерывного 
спектра конформаций углеводородных молекул в полноатомном приближении. 
В первом варианте простой выборки углы внутреннего вращения вокруг всех простых связей C-C выбирали 
равновероятно в диапазоне от 0 до 360º, а валентные связи и валентные углы – вблизи значений, отвечающих 
равновесным параметрам (с равновероятными случайными отклонениями в определенных пределах).  
Во втором варианте простую выборку проводили в два этапа: (1) величины всех валентных связей и углов 
молекулы полагали равными их равновесным значениям, углы внутреннего вращения вокруг всех простых 
связей C-C выбирали равновероятно в диапазоне от 0 до 360º; (2) производили пересчет внутренних 
координат всех атомов данной конформации в единую декартову систему координат, а затем осуществляли 
случайные смещения (в определенных диапазонах) каждого атома молекулы по всем трем его декартовым 
координатам. В итоге варьировались и величины валентных углов, и взаимные расположения плоскостей, 
которым они принадлежали. 
Для ускорения расчетов для обоих вариантов простой выборки разработана программа, позволяющая 
создавать набор параллельных процессов. Едиными являлись операции ввода и вывода, предварительных и 
окончательных расчетов. В каждом процессе для генерирования случайных конформаций молекулы 
использовалась своя последовательность псевдослучайных чисел; данные, полученные в ходе каждого 
параллельного процесса, использовались для расчета средних характеристик заданной молекулы. Программа 
разработана в рамках технологии параллельного программирования MPI – Message Passing Interface. 
Использованы процедуры MPI_INIT() - для инициализации параллельной части программы; MPI_FINALIZE() - 
для завершения параллельной части приложения; MPI_COMM_RANK() – для определения номера процесса в 
коммуникаторе; MPI_REDUCE() – для суммирования элементов массивов, значения которых рассчитаны в 
ходе разных процессов.  
Программа применена для расчета свойств липидных цепей, содержащих от 6 до 16 углеродных атомов, – 
расстояний и квадратов расстояний между концами, флуктуаций размеров, теплоемкости, средних энергий. 
Расчеты проведены при разных температурах на кластере КарНЦ РАН (10 узлов; в узле два 4-ядерных 
процессора Xeon 2.67 HGz).  
 

http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1270 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1270 
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О РАСПАРАЛЛЕЛИВАНИИ РАСЧЕТОВ ЧАСТОТ 
МЕТОДАМИ DFT В GAUSSIAN-09 

ABOUT PARALLELIZATION OF FREQUENCIES 
CALCULATIONS BY DFT METHODS IN GAUSSIAN-09 

Кузьминский М.Б., Аникин Н.А.  Kuzminsky M.B., Anikin N.A 

Институт органической химии им.Н.Д.Зелинского РАН N.D.Zelinsky Institute of Organic Chemistry of Russian 
Academy of Sciences 

  
На двухпроцессорном сервере с четырехъядерными 
процессорами проведены измерения эффективности 
распараллеливания стандартных бинарных версий 
квантовохимических комплексов программ Gaussian-
09 и Gaussian-03 в расчетах частот колебаний 
молекул тринитротриаминобензола и фуллерена C60 
методом DFT/B3LYP. Gaussian-09 допускает 
распараллеливание в OpenMP более чем на 4 ядра, и 
распараллеливание средствами Linda метода FMM. В 
других аспектах существенных преимуществ 
Gaussian-09 не найдено 

The measurements of parallelization efficiency of 
standard binary versions of quantum chemical programs 
Gaussian-09 and Gaussian-03 for DFT frequency 
calculations were performed on dual-processor server 
with 4-cores processors. Calculations were performed for 
trinitrotriaminobenzene and fullerene C60 using 
DFT/B3LYP. Gaussian-09 has OpenMP parallelization for 
more than 4 cores, and Linda parallelization for FMM. 
Other significant parallelization advantages of Gaussian-
09 were not found 

  

В Gaussian-09 [1] по сравнению с Gaussian-03 [2] существенно ускорен расчет частот колебаний молекул 
методами DFT. Нами проведены измерения эффективности распараллеливания этих программных 
комплексов для расчета частот на молекулах среднего размера; некоторые данные приведены в Табл.1. 
В тестах использован двухпроцессорный сервер на базе Intel Xeon E5520/2.3 ГГц (с микроархитектурой 
Nehalem), имеющий 12 Гбайт оперативной памяти DDR3-1066, расселенной равномерно по трем каналам 
памяти (по 4 Гбайт на канал). Подобные двухпроцессорные серверы «стандартной архитектуры» с 
четырехъядерными х86-совместимыми микропроцессорами (МП) можно считать типовыми, они чаще всего 
применяются в кластерах. 
Сервер работал под управлением ОpenSuSE Linux 11.1 с ядром 2.6.27. Для тестов применялись 
поставляемые бинарные версии Gaussian-09 и Gaussian-03, странслированные компилятором PGI c 
оптимизацией под AMD Opteron. 
Обе версии Gaussian используют 2 модели распараллеливания: c общим полем памяти (применяется 
OpenMP) и (пригодная для работы в кластерах) модель распределенной памяти – на базе средств 
распараллеливания Linda. 
В бинарной версии Gaussian-03 из-за ограничений применявшегося компилятора в модели общего поля 
памяти нельзя задействовать больше 4 процессорных ядер, и для распараллеливания на 8 ядер применялись 
также средства Linda (%NProсLinda=2, %NProс=4). Во всех остальных случаях распараллеливание 
проводилось в модели общего поля памяти. Кроме того, в Gaussian-03 при работе с Linda не поддерживается 
распараллеливание метода быстрых мультиполей FMM. Последний представляет интерес только для 
больших молекул, и среди представленных в Табл.1 данных был задействован при расчетах фуллерена. 
Расчеты тринитротриаминобензола (из стандартного test178) проведены в базисе 6-31G**, а фуллерена – в 
базисе 3-21G, оба — без учета симметрии. Приведенные данные говорят о высоком ускорении, достигаемом 
при числе процессорных ядер до 8. Эти результаты выше, чем дает известное мнемоническое правило для 
распараллеливания в кластерах DFT – ускорение в 1.8 раза при каждом удвоении числа процессоров. 
Достигаемое ускорение для тринитротриаминобензола в Gaussian-09 иногда даже ниже, чем у Gaussian-03. 

Таб. 1 Ускорение при распараллеливании Gaussian-09 в расчете частот методом DFT/B3L YP. 

Число ядер 

Gaussian-09 Gaussian-03 

Тринитротриаминобе
нзол1 

Фуллерен 
C602 

Тринитротр
иаминобен
зол3 

2 1,9 2 2 

4 3,6 3,8 3,7 

8 6,2 6,4/6,9
4
 8,8 

 
Примечания 

1
 Время последовательного расчета — 3461 сек. 2 Время последовательного расчета — 55350 

сек. 3 Время последовательного расчета — 12656 сек. 4 Расчет с применением Linda/только c OpenMP. 
Обнаруженное при распараллеливании на Gaussian-03 сверхлинейное ускорение на 8 микропроцессорных 
ядрах, вероятно, обусловлено расширением емкости задействованной кэш-памяти. Ранее мы также пришли к 
предположению, что размер кэш-памяти на современных серверных х86-совместимых МП Intel Xeon и AMD 
Opteron влияет на производительность DFT-расчетов. 
Мы изучили также, не будет ли заметного роста ускорения в Gaussian-09, если на 8 ядрах применять не только 
OpenMP, но и Linda (%NprocLinda=2). Существенного эффекта на Gaussian-09, и тем более сверхлинейного 
ускорения, нами не обнаружено. 
Для более крупной молекулы фуллерена достигаемые в Gaussian-09 (со включенным режимом FMM) 
величины ускорений немного выше, чем для тринитротриаминобензола. По нашему мнению, это скорее всего 
связано с более низкой долей времени выполнения последовательных (нераспараллеленных) расчетов в 
более крупной молекуле, поскольку ранее мы не наблюдали заметного трафика обмена сообщениями между 
узлами кластера при распараллеливании DFT в Gaussian-03, и его влияния на распараллеливание. 
Нами также проверено влияние емкости задействуемой общей памяти (%mem) в наших расчетах на 8 ядрах.  
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При применении распараллеливания в Linda эта емкость в расчете на 1 ядро резко возрастает. Переход от 4 
(обычно используемого нами) к 4.8 Гбайт в задании %mem дает пренебрежимо малое изменение времени 
расчета. 

Литература 

3. Gaussian 09, Revision A.02, M. J. Frisch, G. W. Trucks, H. B. Schlegel, G. E. Scuseria, M. A. Robb, J. R. 
Cheeseman, G. Scalmani, V. Barone, B. Mennucci, G. A. Petersson, H. Nakatsuji, M. Caricato, X. Li, H. P. 
Hratchian, A. F. Izmaylov, J. Bloino, G. Zheng, J. L. Sonnenberg, M. Hada, M. Ehara, K. Toyota, R. Fukuda, 
J. Hasegawa, M. Ishida, T. Nakajima, Y. Honda, O. Kitao, H. Nakai, T. Vreven, J. A. Montgomery, Jr., J. E. 
Peralta, F. Ogliaro, M. Bearpark, J. J. Heyd, E. Brothers, K. N. Kudin, V. N. Staroverov, R. Kobayashi, J. 
Normand, K. Raghavachari, A. Rendell, J. C. Burant, S. S. Iyengar, J. Tomasi, M. Cossi, N. Rega, J. M. 
Millam, M. Klene, J. E. Knox, J. B. Cross, V. Bakken, C. Adamo, J. Jaramillo, R. Gomperts, R. E. Stratmann,  
O. Yazyev, A. J. Austin, R. Cammi, C. Pomelli, J. W. Ochterski, R. L. Martin, K. Morokuma, V. G. Zakrzewski, 
G. A. Voth, P. Salvador, J. J. Dannenberg, S. Dapprich, A. D. Daniels, O. Farkas, J. B. Foresman, J. V. Ortiz, 
J. Cioslowski, and D. J. Fox. Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2009. 

4. Gaussian 03, Revision C.02, M. J. Frisch, G. W. Trucks, H. B. Schlegel, G. E. Scuseria, M. A. Robb, J. R. 
Cheeseman, J. A. Montgomery, Jr., T. Vreven,  K. N. Kudin, J. C. Burant, J. M. Millam, S. S. Iyengar, J. 
Tomasi, V. Barone, B. Mennucci, M. Cossi, G. Scalmani, N. Rega, G. A. Petersson, H. Nakatsuji, M. Hada, 
M. Ehara, K. Toyota,  R. Fukuda, J. Hasegawa, M. Ishida, T. Nakajima, Y. Honda, O. Kitao, H. Nakai, M. 
Klene, X. Li, J. E. Knox, H. P. Hratchian, J. B. Cross, C. Adamo, J. Jaramillo, R. Gomperts, R. E. Stratmann, 
O. Yazyev, A. J. Austin, R. Cammi, C. Pomelli, J. W. Ochterski, P. Y. Ayala, K. Morokuma, G. A. Voth, P. 
Salvador, J. J. Dannenberg, V. G. Zakrzewski, S. Dapprich, A. D. Daniels, M. C. Strain, O. Farkas, D. K. 
Malick, A. D. Rabuck, K. Raghavachari, J. B. Foresman, J. V. Ortiz, Q. Cui, A. G. Baboul, S. Clifford, J. 
Cioslowski, B. B. Stefanov, G. Liu, A. Liashenko, P. Piskorz, I. Komaromi, R. L. Martin, D. J. Fox, T. Keith, M. 
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ИЗМЕРЕНИЯ ПРОИЗВОДИТЕЛЬНОСТИ GPU NVIDIA 

C2050 ДЛЯ HPC-ПРИЛОЖЕНИЙ 
PERFORMANCE MEASUREMENTS OF GPU NVIDIA 
C2050 FOR HPC-APPLICATIONS 

Чернецов А.М., Кузьминский М.Б.  Chernetsov A.M. 

Вычислительный центр им. А. А. Дородницына РАН Dorodnicyn Computing Centre of RAS 

  
Для GPU nVidia Tesla C2050 проведены измерения 
производительности, в т.ч. скорости обмена данными 
GPU с хостом, пропускной способности памяти на 
тестах stream, производительности умножения 
матриц dgemm и др. Использованы средства CUDA-
3.2RC2 и CUBLAS, MAGMA 1.0RС4, PGI CUDA Fortran 
версии 11.4, тесты SHOC v. 1.03 и др. Для dgemm из 
CUBLAS (c учетом времени обмена данными с GPU) 
найдено, что GPU опережает процессорное ядро 
Xeon E5520 при размерностях матриц от 128 и выше 

Measurements of performance, including GPU-host data 
exchange speed, memory throughput using STREAM 
tests, dgemm matrixes multiplication performance etc, 
were performed for GPU nVidia Tesla C2050. СUDA-
3.2RC2 tools and CUBLAS, MAGMA 1.0RС4, PGI CUDA 
Fortran version 11.4, SHOC v. 1.03 tests e. a. were used. 
On dgemm from CUBLAS (taking into account the time of 
data exchange with GPU) at matrix sizes from 128 and 
higher it was found that GPU is faster than Xeon E5520 
core 

  

В работе проведены измерения производительности нового GPU от NVIDIA c архитектурой Fermi - платы Tesla 
C2050 c 3 Гбайт графической памяти (ГП) GDDR5. Поддержка кодов ECC была включена. Тестирование 
проведено в среде OpenSuSE Linux/x86-64 11.1 на двухпроцессорном сервере с четырехъядерными 
микропроцессорами Intel Xeon E5520/2.3 ГГц (c микроархитектурой Nehalem); С2050 была установлена в 
разъем PCI-E x16 v.2. Использованы драйвер GPU версии 260.19.26, CUDA-3.2RC2, а также CUDA Computing 
SDK и CUBLAS, свободно доступная библиотека MAGMA 1.0RС4 (//icl.cs.utk.edu/magma) и компилятор PGI 
Accelerator Fortran версии 11.4. 
Нами проведены измерения производительности на разных тестах - stream (двойной точности, DP) с кодами 
Massimiliano Fatica (NVIDIA Corp.), модифицированными Douglas Enright (Лос Аламос, США); SHOC (Scalable 
HeterOgeneous Computing) v. 1.03 [1]; поставляемых с MAGMA тестах и др. Тесты SHOC могут работать с 
СUDA и с OpenCL; мы применяли только CUDA. 
По данным тестов MAGMA, реальная частота нашего GPU равна 1147 МГц. Пиковая производительность, 
измеренная в SHOC, составила 503 (для двойной точности, DP) и 1003 (для 32-разрядных чисел с плавающей 
запятой, SP) GFLOPS. 
Поскольку обмен данными между GPU (D) и хостом (H) может лимитировать производительность, мы провели 
соответствующие измерения пропускной способности (ПС). BandwidthTest из состава CUDA для передач 
GPU(D) ---> хост (H) дает ПС 3.0 Гбайт/с, для H-->D - 3.6 Гбайт/с, при этом предполагается применение 
обычных подверженных листанию страниц виртуальной памяти сервера. Однако можно зафиксировать 
страницы в физической памяти сервера (закрепленная, pinned-память). В этом случае достигаемая ПС в 
тестах SHOC составляет 6.1 (H-->D) и 5.8 (D-->H) Гбайт/с соответственно, что близко к теоретическому 
пиковому значению. Наблюдаемое увеличение ПС в закрепленной памяти примерно в 2 раза соответствует 
данным, полученным в [2]. 
Еще одним узким местом архитектуры GPU может оказаться иерархия их собственной памяти.  
Стандартными тестами для ПС памяти являются stream. В Табл.1 представлены результаты для случая, когда 
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все данные хранятся в ГП GPU. Полученные нами результаты близки к пиковой ПС ГП; это самые быстрые из 
известных нам опубликованных результатов для одного процессора (GPU NVIDIA). Эти результаты выше, чем 
у многопроцессорного сервера IBM Power750 Express c процессорами Power7, и даже чем у векторных 
суперкомпьютеров NEC SX-6/7, если пересчитать их даже на 4 векторных процессора. 

Табл.1. ПС памяти на тестах stream, Гбайт/с 

Система copy Scale add triad 

Tesla C2050 124 124 130 130 

 
В Табл.2 приведены некоторые наши результаты dgemm-тестов MAGMA для умножения квадратных матриц. 
Эти данные актуальны, в частности, для ряда приложений квантовой химии, в т.ч. для расчетов больших 
биомолекул и нанообъектов (им посвящен проект РФФИ 11-07-00470, в рамках которого выполнена настоящая 
работа). Мы обнаружили, что при малых размерностях матриц производительность CUBLAS выше, чем у 
MAGMA. А на больших размерах матриц в MAGMA нам удалось достигнуть производительности в 301 
GFLOPS - 60% от пикового значения для GPU. 

Табл.2. Производительность GPU на dgemm по данным тестов MAGMA (GFLOPS). 

N 32 64 128 256 512 1024 

Производительно
сть 

0.6 4 26 104 235 280 

 
Однако эти данные не учитывают время передачи матриц в GPU и обратно. На тестах с CUBLAS, 
поставленной в составе PGI Accelerator Fortran, мы провели измерения производительности dgemm, в которых 
исходные матрицы передавались из хоста в GPU, и результирующая - из GPU в хост. Соответствующие 
результаты представлены на рис.1. При небольших размерностях n матриц n x n даже одно процессорное 
ядро Nehalem нашего сервера работает быстрее (7 GFLOPS при n=64). Для n=256 производительность одного 
ядра составляет 8.4 GFLOPS, при n=512 - 8.5 GFLOPS, что практически равно предельной 
производительности ядра на dgemm. 
Приведем для сравнения некоторые данные при распараллеливании dgemm в хосте: для четырех ядер 
производительность равна 14 и 29.8 GFLOPS для n=64 и 256 соответственно. Понятно, что при больших n 
распараллеливание в хосте в принципе не может изменить большое отставание от производительности GPU, 
поскольку пиковая производительность одного ядра равна 9 GFLOPS. Все эти результаты получены нами с 
использованием библиотеки MKL из состава Intel Fortran Professional 11.1. GPU оказывается быстрее, чем 
ядро Nehalem, уже при n=128, чем 4 ядра - при n=256, а при n=512 dgemm-производительность GPU выше, 
чем пиковая производительность сервера (т.е. восьми ядер). 
 

 

Рис. 1. Производительность на DGEMM 

Приведенные данные позволяют сделать вывод, что в области высокопроизводительных вычислений 
(HPC) GPU NVIDIA С2050 могут являться реальным дополнением универсальных микропроцессоров. Однако 
их можно эффективно применять не для всех HPC-задач, что может быть обусловлено в т.ч. и накладными 
расходами на обмен данными с GPU. 
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РАСПРЕДЕЛЕННЫЙ ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС 
«ЭНТРОПИЯПЛЮС» 

ENTROPYPLUS - DISTRIBUTED SOFTWARE SYSTEM 

Попов С.Е.  Popov S.E. 

Институт угля и углехимии СО РАН Institute of Coal and Coal-Chemical of SB RAS 

  
Описываются принципы создания и реализация 
распределенного программного комплекса (РПК) для 
интеллектуального анализа показателей 
функционирования сложных систем горного 
производства. Для решения задач 
многокритериального выбора и системного аудита в 
широком наборе показателей различной природы и 
размерности используется энтропийный метод 

The principles of a distributed software system (DSS) and 
realization for the intellectual analysis of complex systems 
of mining are presenting. For solving multi-criteria 
selection and system audit in a range of indicators of 
different nature and dimensions the entropy method are 
using 

  

В работе рассмотрен процесс создания предметно-ориентированного распределенного программного 
комплекса «ЭнтропияПлюс», позволяющего в реальном времени рассчитывать модели энтропийного анализа.  
Комплекс состоит из 4 программных компонентов: клиент, сервер, консоль управления, построитель 
профилей. Система построена на базе архитектуры .NET Framework 2.0 
Клиент – это GUI приложение, графически отображающее фазовые плоскости, в соответствии с выбранной 
расчетной схемой. 
Сервер – набор динамических библиотек, содержащих маршалируемые объекты, обеспечивающих расчет 
схем пользователя, доступ к расчетным и системным данным, поддержку управляющих сообщений. 
Реализован в виде Windows-сервисов. 
Консоль управления -  это GUI приложение,  функционал которого обеспечивает контроль и управление 
пользователями и соединениями системы. 
Построитель профилей - GUI приложение формирующие системный  профиль пользователя в виде дерева, 
формально описывающего действия системы, с возможностью экспорта в XML-файл, и обратно.  
Преимуществом системы является динамика получаемых решений и графических образов, генерируемых как 
на стороне клиента, так и, по требованию, на стороне сервера.  Использование технологии маршалинга 
объектов и удаленных вызовов методов на базе контекстных сообщений позволило сделать независимым 
работу клиентских подсистем от их географического местоположения. Программный комплекс способен 
функционировать через Firewall-системы на разрешенных сетевых портах, даже если клиентская часть 
использует «фейковые» ip-адреса.  
Использование технологии .NET Remoting Events позволило построить систему управления работой 
экземплярами серверных объектов на базе контролирующих сообщений для каждого клиентского соединения.  
Разработка единого формата системного профиля на базе языка XML обеспечило независимость 
программного кода от количества, типа и природы расчетных данных, возможность индивидуальной настройки 
GUI пользователя и полного контроля над его функционалом. Генерация динамических таблиц данных дала 
возможность снять зависимость от местоположения исходной информации, ее структуры и СУБД 
потенциального заказчика. Включаемые в профиль, расчетные схемы формируют единые правила работы 
модулей-вычислителей и снимают проблему их перекомпиляции при изменении условий в системе. 
Программный комплекс «ЭнтропияПлюс» ориентируется на специалистов, работающих в области обработки 
информационных потоков и систем принятия решений. 
 

http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1265 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1265 

  
 

ИТЕРАЦИОННЫЙ МЕТОД С КОМПЛЕКСНЫМ 
НАБОРОМ ЧЕБЫШЕВСКИХ ПАРАМЕТРОВ И 

ЧИСЛЕННОЕ РЕШЕНИЕ ИНТЕГРАЛЬНОГО 
УРАВНЕНИЯ ЭЛЕКТРОМАГНИТНОГО РАССЕЯНИЯ 

ITERATIVE METHOD WITH A COMPLEX SET OF 
CHEBYSHEV PARAMETERS AND THE NUMERICAL 
SOLUTION OF INTEGRAL EQUATION OF 
ELECTROMAGNETIC SCATTERING 

Куликов С.П.  Kulikov S.P. 

Московский государственный технический 
университет радиотехники, электроники и автоматики 

Moscow State Institute of Radio Engineering, Electronics, 
Engineering and Automatics  

  
Предложен и обоснован явный итерационный метод 
с комплексным набором чебышевских параметров 
для численного решения линейного операторного 
уравнения второго рода с произвольным 
комплексным спектром-отрезком или с несколькими 
произвольными комплексными отрезками 

The explicit non-stationary iterative method with a 
complex set of Chebyshev parameters (MCTP) for the 
numerical solution of a linear operator equation of second 
kind with the spectrum of operator as an arbitrary 
complex-range segment is proposed and substantiated 

  

Предложен и обоснован явный итерационный метод с комплексным набором чебышевских параметров  для 
численного решения линейного операторного уравнения второго рода с произвольным комплексным спектром-
отрезком или с несколькими произвольными комплексными отрезками; метод применен для численного 
решения интегрального уравнения рассеяния электромагнитных волн на трехмерном диэлектрическом теле в 
низкочастотном и резонансном диапазонах длин волн; использованы  аналитические, а также полученные в 
результате численного исследования закономерности области локализации непрерывного и дискретного  
спектра сингулярного интегрального оператора электромагнитного рассеяния; исследована аналитически и 
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численно сравнительная точность метода оптимальной простой итерации и итерационного метода с 
комплексным набором чебышевских параметров. 
 

http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1287 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1287 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ, ЧИСЛЕННЫЕ ЭКСПЕРИМЕНТЫ 

 

SECTION 3 
 

COMPUTER SIMULATION 
 
 

 
АСИМПТОТИЧЕСКАЯ ОЦЕНКА ОПТИЧЕСКОЙ 

ПЕРЕДАТОЧНОЙ ФУНКЦИИ НА ОСНОВЕ 
ДВУХМЕРНОГО МЕТОДА СТАЦИОНАРНОЙ ФАЗЫ 

ASYMPTOTIC ESTIMATION OF OPTICAL TRANSFER 
FUNCTION ON THE BASIS OF A TWO-DIMENSIONAL 
METHOD OF A STATIONARY PHASE 

Михеев О.В., А.Н. Симонов, А.Б. Самохин  Mikheyev O.V., Simonov A.N., Samokhin A.B. 

ЗАО НВК "ВИСТ" ZAO NVK "VIST" 

  
В настоящей работе рассматривается универсальный 
подход для нахождения асимптотических оценок 
оптической передаточной функции (ОПФ) с 
применением двухмерного метода стационарной 
фазы. Этот подход позволяет получать оценки ОПФ 
независимо от формы зрачка для широкого класса 
амплитудных и фазовых функций масок и зрачка. В 
качестве иллюстрации проводится анализ частотного 
отклика оптической системы при наличии 
квадратичной фазовой ошибки. Исследуется 
возможность по снижению чувствительности ОПФ к 
квадратичной фазовой ошибки при использовании 
оптической маски с кубической фазовой функцией. 
Работа проводилась при финансовой поддержке 
Министерства образования и науки Российской 
Федерации 
 

In the present work the universal approach for a finding of 
asymptotic estimations of optical transfer function (OTF) 
with application of a two-dimensional method of a 
stationary phase is considered. This approach allows to 
receive estimations of OTF irrespective of the form of a 
pupil for a wide class of peak and phase functions of 
masks and a pupil. The analysis of the frequency 
response of optical system in the presence of a square-
law phase error is by way of illustration resulted. 
Possibility of decrease in sensitivity of OTF to a square-
law phase error is investigated at use of an optical mask 
with cubic phase function. 
Work was spent with financial support of the Ministry of 
Education and Science of the Russian Federation 

http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1285 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1285 

Введение 
Во многих случаях описание некогерентных оптических систем удобно проводить в области пространственных 
частот, т. е. в терминах оптической передаточной функции (ОПФ) [1]. При этом задачи, связанные расчетом и с 
оптимизацией характеристик оптических систем, естественным образом ведут к задачам расчета и 
оптимизации ОПФ. Привлечение современных вычислительных средств проектирования и расчета оптических 
систем позволяет получить точные численные оценки ОПФ в различных ситуациях, однако, выявление общих 
закономерностей и сути физических процессов остается затруднительным без использования аналитических 
выражений для ОПФ. Методы получения аналитических оценок для ОПФ, а также для передаточной функции 
в пространственной области – функции рассеивания точки (ФРТ), широко представлены в литературе, 
например, [2–6]. Следует заметить, что известные приближенные методы применимы лишь для частных 
случаев, так как требуют дополнительных ограничений на вид амплитудной и фазовой функций маски и 
зрачка, на форму зрачка и области пространственных частот.  
В настоящей работе рассматривается универсальный подход для нахождения асимптотических оценок ОПФ с 
применением двухмерного метода стационарной фазы. Это подход позволяет получать оценки ОПФ 
независимо от формы зрачка для широкого класса амплитудных и фазовых функций масок и зрачка. В 
качестве иллюстрации проводится анализ частотного отклика оптической системы при наличии квадратичной 
фазовой ошибки. Исследуется возможность по снижению чувствительности ОПФ к квадратичной фазовой 
ошибки при использовании оптической маски с кубической фазовой функцией.  
Асимптотическая оценка ОПФ 
Следуя монографии [1], будем считать для простоты, что рассматриваемые оптические системы являются 
линейными и пространственно-инвариантными (изопланатическими), а поле световой волны представляет 
собой скалярную величину.  
Рассмотрим оптическую некогерентную систему с фазовой маской в плоскости выходного зрачка. Считаем, что 

функция фазовой задержки маски 
),( yx

 задана в канонических зрачковых координатах x  и 
y

 Хопкинса [2]. 
Полагаем также, что в оптической системе присутствует квадратичное возмущения фазы приходящей волны 
вида:  
 

  ,                 (1) 
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где коэффициент 0w
 обозначает амплитуду фазовых возмущений; a , b , c  – константы, удовлетворяющие 

условию 
1|||,||,| cba

. В частности, 
),( yxW

 отвечает дефокусировке, когда 1ca  и 0b ; и 

),( yxW
 соответствует астигматизму, когда 1a , 0b , 1c  или когда 0ca , 1b .  

В соответствии с работами [1,2], двухмерная ОПФ некогерентной системы с квадратичной фазовой ошибкой, 
заданной выражением (1), может быть записана в виде автокорреляции обобщенной зрачковой функции:  

dxdyyxPyxPwH
yxyx

yx
2

,
22

,
2

1
),,( *

0

,                     (2) 

где  – площадь зрачка, 
),( yxP

 – обобщенная зрачковая функция, x  и y  – канонические 
пространственные частоты [2]. Интегрирование производится по всей плоскости зрачка. В интеграле (2) 
обобщенная зрачковая функция дается:  

)](),([exp),(),( 22
0 ycxybxaiwyxiyxpyxP

,               (3) 
где функция амплитудная функция зрачка  

),(,0

),(,1
),(

yx

yx
yxp

                       (4) 
Подставляя выражение (3) в выражение (2), можно получить:  

,)]22(

),,,(exp[),,,(
1

),,(

0

0

dxdycybybxaxiw

yxiFyxfwH

yxyx

yxyxyx

                  (5) 
где функция  

)2/,2/()2/,2/(),,,( yxyxyx yxpyxpyxf
                   (6) 

определяет область перекрытия в интеграле (5) и функция  

)2/,2/()2/,2/(),,,( yxyxyx yxyxyxF
         (7) 

представляет собой фазовый вклад.   

Для упрощения анализа громоздкого выражения 
),,( 0wH yx , удобно ввести обозначения:  

/)2/(0 yxx baw
, и 

/)2/(0 xyy bcw
                (8) 

и переписать ОПФ, заданную выражением (5), в терминах x , y   

dxdyyxiyxiFyxfH yxyxyxyxyx )](2),,,(exp[),,,(
1

),,,(
~

,           (9) 

которое представляет собой преобразование Фурье функции 
)],,,(exp[),,,( yxyx yxiFyxf

.  

Предполагая, что 
),,,( yxyxF

 изменяется быстро с изменением переменных x  и 
y

, интеграл (9) может 
быть оценен приближенно с помощью двухмерного метода стационарной фазы [7]. Сохраняя главный член 
аппроксимации, интеграл (9) может быть представлен как:  

],4/),()(2

),,,(exp[|),(|
2

),,,(
~

2

1

ccycxc

yxccccyxyx

yxiyxi

yxiFyxH

                         (10) 

где 
),( cc yx

 точка экстремума, или эквивалентно, стационарная точка фазовой функции 

)(2),,,( yxyx yxyxF
, т. е. 

),( cc yx
определяется из уравнений:  

.02),(

,02),(

ycc

xcc

yx
y

F

yx
x

F

                 (11) 

Гессиан 
),( cc yx

 в формуле (10), т. е. определитель матрицы Гессе  

),(),(

),(),(

2

22

2

2

2

cccc

cccc

yx
y

F
yx

xy

F

yx
yx

F
yx

x

F

M

,              (12) 

вычисляется в точке 
),( cc yx

 и дается выражением:  
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),(det),(
22

2

2

2

2

cccc yx
xy

F

yx

F

y

F

x

F
yx M

,       (13) 

Функция 
),( cc yx

 – сигнатура матрицы M, т. е. разница числа положительных и отрицательных 

собственных значений матрицы Гессе M  в точке 
),( cc yx

. Как видно из выражения (10), гессиан полностью 

определяет поведение модуля ОПФ 
|),,,(

~
| yxyxH

, т. е. модуляционной передаточной функции (МПФ) 

оптической системы. Таким образом, математический анализ 
),( cc yx

 позволит определить вид фазы ),( yx  

оптической маски для достижения требуемой функции 
|

~
| H

.  
Квадратичная форма, порождаемая симметричной действительной матрицей, может быть сведена 
невырожденным линейным преобразованием к диагональному виду. В соответствии с законом инерции 
квадратичных форм Сильвестра [8] разность между числом положительных и числом отрицательных 
коэффициентов в диагональном представлении не зависит от выбора преобразования, приводящего матрицу 
к диагональному виду, и называется сигнатурой матрицы. В частности, квадратичная форма, порождаемая 

матрицей (12) может быть сведена к диагональному виду 
2

2
2

1
~~ yx

, где 21,  – действительные 

собственные числа симметричной матрицы M и x~ , 
y~

 – зрачковые координаты в новом ортогональном 
базисе.  

Если фазовая функция 
)(2),,,( yxyx yxyxF

 имеет несколько стационарных точек, тогда 
дополнительные члены должны быть добавлены, сходные по виду тем, что присутствуют в выражении (10).  

Интересно отметить, что преобразование 
}

~
),,{(}),,{(: yxFyxL

, где 
),,,( yxyxFF

, 

)(2),,,(
~

ycxcyxcc yxyxF
 и cx

, cy
 – выражены посредством переменных x , y  в 

соответствии с формулой (11), есть per se преобразование Лежандра [7,9].  
Инвариантность к квадратичной ошибке фазы  

Обратимся теперь к важному практическому случаю, связанному с нахождением вида ),( yx , приводящему к 

слабой зависимости ОПФ от величины квадратичной ошибки фазы 0w
, см. выражение (1). Ряд частных 

случаев, а также их применение рассмотрены в работах [10–14].  

Из уравнений (10-13) следует, что модуль оптической передаточной функции 
|),,,(

~
| yxyxH

 

определяется гессианом 
),( cc yx
. Для достижения поставленной задачи мы должны выбрать функцию 

),( yx
 в таком виде, чтобы 

),( cc yx
 не зависел от x , y  и, следовательно, от амплитуды 0w

 

квадратичных фазовых возмущений. Таким образом, 
),( cc yx

 должна удовлетворять  

.0),(

,0),(

cc

y

cc

x

yx

yx

             (14) 
Для упрощения последующего анализа, мы применим уравнения (14) к модифицированному выражению для 

),( cc yx
. В соответствии с выражением (11), координаты стационарной точки 

),( cc yx
 даются:  

).,(

),,(

yxc

yxc

yy

xx

          (15) 
Из уравнений (11), следует:  

.02),(

,0),(

,0),(

,02),(

2

2

2

2

cc

y

cc

x

cc

y

cc

x

yx
y

F

yx
y

F

yx
x

F

yx
x

F

              (16) 
Производя замену переменных в уравнениях (16) с использованием формул (15), можно получить систему 
уравнений:  
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.02

,0

,0

,02

2

22

2

22

2

2

2

2

2

2

yy

xx

yy

xx

y

y

Fx

xy

F

y

y

Fx

xy

F

y

yx

Fx

x

F

y

yx

Fx

x

F

                    (17) 

Разрешая систему (17) относительно частных производных второго порядка 
22 / xF , 

22 / yF , )/(2 yxF  в 

терминах xx /
, yy /

, yx /
 и xy /

, и подставляя результат в выражение (13), гессиан 
),( cc yx

 
окончательно упрощается:  

xyx

2

xx
 

4

yy

y .       (18) 

Можно принять во внимание тот факт, что поведение модуля ОПФ определяется знаменателем 
2/1||

 
который, в свою очередь, может быть найден из выражения (18):  

2

1

xyx

2

1
xx

2

1
||

yy

y .             (19) 

Как следует из выражения (18), условия (14) выполняются, если 
),( yxcx
 и 

),( yxcy
 представляют собой 

линейные комбинации по x и y , другими словами, если  

  υCυC),υ(υy

υCυC),υ(υx

yxyxc

yxyxc

,

,

43

21

     (20) 

где nC
 – есть постоянные коэффициенты, 

4,1n
. Нахождение нелинейных решений 

),( yxcx
 и 

),( yxcy
 систем (11) и (14) выходит за рамки настоящего анализа.  

Рассмотрим теперь случай, когда фаза оптической маски выбрана в виде полинома третьей степени:  

 3
2

3
1

2
2

2
1 )yγxγxyβyx(βθ(x,y)

,    (21) 

где  – амплитуда фазовой функции маски, большая величина, 1; 1 , 2  и 1 , 2  – постоянные 

коэффициенты, 
1|| 2,1  и 

1|| 2,1 . В общем случае, функция 
),( yx

 асимметрична по отношению к 

переменным x  и 
y

. Это обстоятельство является преимущественным, например, для случая оптических 
систем в присутствии асимметричных аберраций второго порядка. Подставляя выражение (21) в 
выражение (7), получаем:  

.4/)(

)3322(),,,(

3
2

3
1

2
2

2
1

2
2

2
121

2
2

2
1

yxxyyx

yxyxxyyx yxxyxyyxyxF

      (22) 

Из уравнений (11) и выражения (22) очевидно, что функция 
θ(x,y)

, определенная формулой (21) 

обеспечивает поведение, заданное выражениями (20), для стационарной точки с координатами cx
 and cy

.  

Как видно из системы (11),  функция 
),,,( yxyxF

 не имеет стационарных точек, если фазовая функция 
оптической маски задана в виде полинома первого или второго порядков, например, 

 ( 22 )yxβxyθ(x,y)
. В случае полиномов порядка выше третьего, стационарные точки даются 

решением системы двух нелинейных уравнений (11). При этом зависимости 
),( yxcx

 и 
),( yxcy
 становятся 

нелинейными, что ведет к невыполнению условий (20). Таким образом, можно заключить, что ОПФ 

аппроксимированная выражением (10) не зависит от амплитуды 0w
 фазовых искажений второго порядка 

только тогда, когда 
),( yx

 представляет собой полином третьего порядка в зрачковых координатах x  and 
y

.  

Для фазовой функции 
),( yx

 маски третьего порядка, заданной выражением (21), уравнения (11) принимают 
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окончательный вид:  

,/)3()(

,/)()3(

2221

2111

ycyxcyx

xcyxcxy

yx

yx

      (23) 
и решение системы уравнений дается:  

)3()3()(

)3()(

2211
2

21

2221

yxxyyx

yxxyxy

cx

,   (24) 

)3()3()(

)3()(

2211
2

21

1121

yxxyyx

xyyyxx

cy
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Используя выражения (24) and (25), формула (19) упрощается  
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Как видно из решений (24-25), фазовая функция 
)(2),,,( yxyx yxyxF

 имеет лишь одну 
стационарную точку. Кроме того, знаменатель в формулах (24-26) не обращаются в ноль для всех 

пространственных частот 
022

yx , если только  
 

          (27) 

Условие (27) гарантирует то, что квадратичная форма (в переменных x , y ), представленная 
знаменателями в формулах (24-26) есть знакоопределенная квадратичная форма, т. е. она всегда 
положительная или отрицательная в соответствии с критерием Сильвестра [8].  

В случае , из выражений (24-25) следует, что стационарная точка 
),( cc yx

 стремиться к точке начала 

координат ( 0x , 
0y

) и, таким образом, стационарная точка находится в области зрачка . Используя 

выражение (22), гессиан матрицы M, определенный формулой (12), в точке 
),( cc yx

 становится:  
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Сигнатура 
),( cc yx

 матрицы M определяется знаками ее собственных значений которые, в свою 
очередь, могут быть найдены из решения квадратного уравнения  
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   (29) 

Как видно, сигнатура  становится функцией пространственных частот x , y  и параметров 1 , 2 , 

1 , 2  фазовой маски третьего порядка.  
Окончательно, подставляя выражения (8), (22), (24-26) в формулу (10), аппроксимация двухмерной ОПФ 

оптической системы, инвариантной к квадратичным возмущениям фазы (при больших величинах  и при 

022
yx ) принимает форму:  
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Как следует из выражения (30), ОПФ – хорошо-определенная, гладкая функция, не имеющая сингулярностей 

во всей области пространственных частот 
022

yx . Если 
022

yx , используя определение (5), мы 

получим 
1),0,0( 0wH

. Резюмируя определения, сделанные выше, можно записать окончательно для 
оптической передаточной функции системы с кубической маской  
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Отметим, что в практических целях, модуль 
1),,( 0wH yx  при 

0x , 
0y .  

Точность асимптотического представления ОПФ, данного выражением (30), при больших значениях  

определяется остаточными членами вида )(|| 12/1 O  or 
)( 2O

. Заметим, что лучшую точность можно 

достичь вычисляя дополнительные члены асимптотического разложения (10) порядка 
)( NO

, где 2N  – 
целое число [7]. В качестве альтернативы, вклад от экспоненциально убывающих членов может быть учтен 

для улучшения точности нахождения 
),,( 0wH yx , см. работу [15]. Этот подход позволяет достичь 

приемлемую точность оценки ОПФ даже при умеренных величинах параметра .  
Используя общую формулу (31), которая аппроксимирует ОПФ оптической системы с кубической фазовой 
маской, мы рассмотрим ряд частных случаев: (i) фазовая маска содержит только смешанные члены по 

переменным x  и 
y

, т. е. 
01 , 

02 ; (ii) фазовая маска содержит только кубические члены, т. е. 

021 , 
121 .  

В первом случае, выражение (21) принимает простой вид 
)(),( 2

2
2

1 xyyxyx
 и фазовая функция 

содержит только смешанные члены по x  и 
y

. В соответствии с выражением (27) знаменатели в 

формулах (24-26) не обращаются в ноль при всех величинах параметров 1 , 2  и при 
022

yx . Можно 

заключить из выражения (29), что собственные значения 1 , 2  матрицы Гессе M имеют различные знаки 

при всех значениях 1 , 2 . Таким образом, видно, что 
0),( cc yx

. По аналогии с выражением (31), 
оптическая передаточная функция принимает вид:  
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Во втором случае, фазовая функция есть 
)(),( 33 yxyx

 которая отвечает виду кубической фазовой 

маски, первоначально предложенной в работе Довского и Кейси [10]. Из выражения (29) находим: x31 , 

y32 , а сигнатура матрицы M  становится 
)sgn()sgn( yx . Таким образом, выражение (30) при 

 and 
0x , 

0y  становится:  
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которое, для частного случая квадратного зрачка с площадью 4  (в канонических координатах), совпадает 
аппроксимацией найденной в работе [10] для ОПФ с кубической фазовой маской в присутствии большой 

ошибки фокусировки. При 
0x , приближенное выражение для ОПФ будет:  
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,      (34) 

и, аналогичным образом, при 
0y  приближенное выражение для ОПФ принимает форму:  
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Выражение (33) для ОПФ следует дополнительно нормализовать в точке 
0x , 

0y , положив 

1),0,0( 0wH
. Более детальное рассмотрение вопроса апертурного кодирования фазы с произвольной 
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кубической маской дано в работе [10].  
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СОМАТИЧЕСКИЕ И МЕЙОТИЧЕСКИЕ ФОРМЫ 

КОГЕЗИНОВЫХ БЕЛКОВ: СХОДСТВО ИЛИ 
РАЗЛИЧИЕ? 

SOMATIC AND MEIOTIC FORMS OF COHESION 
PROTEINS: SIMILARITY OR DIFFERENCE? 

Гришаева Т.М.  Grishaeva T.M. 

Институт общей генетики им.Н.И.Вавилова РАН V.I. Vavilov Institute of General Genetics of Russian 
Academy of Sciences 

  
На примере двух компонентов когезинового 
комплекса мы видим два пути перестройки молекулы 
в связи со сменой функций когезинов при переходе от 
митоза к мейозу. У пары RAD21 (соматический) - 
REC8 (мейотический) в ряду эукариот от дрожжей до 
человека меняется набор консервативных 
аминокислотных мотивов, т.е. идёт перестройка 
первичной структуры. У мейотических стромалинов 
млекопитающих STAG3 по сравнению со STAG1 и 
STAG2 при небольших изменениях первичной 
структуры заметно меняется вторичная 

By the use of the example of two components of the 
cohesion complex we can follow two ways of molecular 
reorganization connected with change of cohesion 
functions at transition from mitosis to meiosis. In the pair 
RAD21 (somatic) – REC8 (meiotic) among eukaryotes 
from yeast to man, the set of conserved amino-acid motifs 
changes, i.e. there is a reorganization of primary 
structure. When meiotic mammalian stromalin STAG3 is 
compared with STAG1 and STAG2, it was found that 
secondary structure is changed considerably, while the 
primary one changed less 

  

Когезия (тесная связь) сестринских хроматид необходима для их удержания на экваторе веретена во время 
метафазы и для правильной ориентации и расхождения хромосом [1-4]. В этом процессе участвуют 
мультипротеиновые комплексы – когезины. В  функции когезинов входит также поддержание репарации ДНК, 
участие в рекомбинации, регуляции транскрипции и эпигенетическом наследовании [2, 3]. В установлении 
когезии участвует более 10 разных белков [1-3]. Ядро когезинового комплекса составляют четыре белка: 
SMC1, SMC3, SCC1 (называемый также RAD21) и SCC3 (он же SA или STAG). Часть когезиновых белков 
является общей для митоза и мейоза. Другая часть заменяется в мейозе сходными, но не идентичными 
белками-паралогами [5]. 
Большинство литературных источников говорит о филогенетической консервативности основных компонентов 
когезинового комплекса, однако появляются и данные о том, что консервативность молекул SMC, например, 
относительна [6]. Сведения о различии соматической и мейотической форм этих белков приводятся только в 
одной работе, посвященной SMC1β [7]. В настоящем исследовании нами изучено  сходство и различие 
соматических и мейотических форм когезиновых белков у представителей разных таксонов эукариот от 
дрожжей до человека. Предварительно выявлена консервативность соматических форм когезинов. 
Проанализированы первичная структура белков (набор и порядок консервативных мотивов) и вторичная 
(способность формировать альфа-спиральную конфигурацию). 
В работе были использованы базы данных и программы, доступные в Интернете. Объектами исследования 
служили два компонента когезинового комплекса девяти видов эукариот, представляющих разные таксоны: 
дрожжей Saccharomyces cerevisiae и Schizosaccharomyces pombe, растения Arabidopsis thaliana, насекомого 
Drosophila melanogaster, нематоды Caenorhabditis elegans, рыбы Danio rerio, млекопитающих Canis lupus 
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familiaris, Mus musculus и Homo sapiens. Исследованы  два компонента когезинового комплекса из групп 
SCC1/RAD21 и SCC3/STAG. Белки первой группы: SCC1 дрожжей, SYN2 арабидопсиса, RAD21 нематоды, 
дрозофилы и позвоночных животных. Соответствующие мейотические формы – SYN1 арабидопсиса и REC8 
дрожжей, нематоды и позвоночных. Вторая группа белков представлена белками SCC3 дрожжей, 
арабидопсиса и нематоды, STAG1 (SA1) дрозофилы, STAG1/STAG2 позвоночных. Мейотические формы этого 
компонента когезинового комплекса имеются только у Schizosaccharomyces pombe  (Rec11) и млекопитающих 
(STAG3).  
Аминокислотные последовательности белков взяты в базах данных NCBI (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/guide/)  и 
UniProtKB (http://www.uniprot.org/uniprot/). Для выявления консервативных доменов использовали программу 
CDART - Search for Conserved Domains within a protein sequence 
(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/cdd/wrpsb.cgi?). Набор и последовательность консервативных 
аминокислотных мотивов определяли с помощью программы МЕМЕ - Multiple Em for Motif Elicitation 
(http://meme.nbcr.net/meme4_6_1/cgi-bin/meme.cgi). Вторичную структуру молекул исследованных белков 
(вероятность формирования альфа-спиральной структуры) выявляли, используя программу COILS - Prediction 
of Coiled Coil Regions in Proteins (http://www.ch.embnet.org/software/COILS_form.html).  
На примере двух компонентов когезинового комплекса показаны разные пути перестройки молекулы в связи со 
сменой функций когезинов в мейозе по сравнению с митозом. У пары RAD21/REC8 (называемых также 
клейсинами) различается набор консервативных аминокислотных мотивов, т.е. при переходе от митоза к 
мейозу идёт перестройка первичной структуры. Вторичная структура как соматических, так и мейотических 
форм весьма разнообразна и не показывает каких-либо закономерных изменений. У стромалинов 
SCC3/STAG1-2/STAG3 при небольших изменениях первичной структуры заметно меняется вторичная. По 
этому параметру отличаются как мейотические паралоги STAG3 от соматических, так и соматические STAG1 и 
STAG2 друг от друга. 
Почему два компонента одного когезинового комплекса так различаются по консервативности первичной и 
вторичной структуры? Возможны три причины. Во-первых, клейсины RAD21/REC8 при всех своих 
многочисленных функциях [8] выступают как белок когезии, тогда как стромалины являются регуляторами 
транскрипции (STAG2) и организаторами хроматина путём контакта с инсуляторами через белок CTCF 
(STAG1) [2, 3]. Видимо, для выполнения этих функций нужна определённая пространственная организация 
молекулы. 
Во-вторых, набор партнёров у клейсинов более изменчив, чем у стромалинов (как при переходе от вида к 
виду, так и от митоза к мейозу). Из трёх основных партнёров белка SCC1/RAD21 при переходе от митоза к 
мейозу меняются как STAG, так и SMC1 [5]. Из добавочных компонентов варьируют также шугошины – 
защитники центромерной когезии (SGO1 и SGO2) [2]. Остальные партнёры стабильны (Wapl, PP2A, Pds5) [4]. У 
стромалинов меняющийся партнёр только один – RAD21/REC8. Возможно, мейотический STAG3 отвечает 
именно за взаимодействие с REC8. Остальные партнёры – Wapl, Pds5, CTCF, факторы транскрипции [3, 4]. 
В-третьих, в ряде случаев требуется изменение конформации когезинового кольца (при прохождении вилки 
репликации или для размыкания кольца после фосфорилирования стромалина в профазе митоза и, возможно, 
мейоза). Достигается это изменение конформации за счёт гибкости молекулы клейсина [4]. 
Таким образом, мы можем предполагать, что для стромалинов SA/STAG важнее определённая 
пространственная конфигурация и высокая консервативность, а клейсины RAD21/REC8 должны быть более 
гибкими и вариабельными в эволюционном плане. 
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МОДИФИКАЦИЯ ОПТИЧЕСКОЙ МАСКИ ДЛЯ 
УВЕЛИЧЕНИЯ ДИАПАЗОНА ИЗМЕРЯЕМОЙ 

ОШИБКИ ФОКУСИРОВКИ 

UPDATING OF AN OPTICAL MASK FOR RANGE 
INCREASE OF A MEASURED ERROR OF FOCUSING 

Михеев О.В., Симонов А.Н., Самохин А.Б.,  Mikheyev O.V., Simonov A.N., Samokhin A.B. 

ЗАО НВК "ВИСТ" ZAO NVK "VIST" 

  
В работе исследована возможность получения 
асимптотических оценок частотной передаточной 
функции некогерентной оптической системы в случае 
больших величин фазовых искажений волнового 
фронта. С привлечением метода стационарной фазы 
найдены приближенные аналитические выражения 
для двухмерной частотной передаточной функции 
при наличии ошибки фокусировки. Работа 
проводилась при финансовой поддержке 
Министерства образования и науки Российской 
Федерации 

In work possibility of reception of asymptotic estimations 
of frequency transfer function of not coherent optical 
system in case of the big sizes of phase distortions of 
wave front is investigated. With attraction of a method of a 
stationary phase the approached analytical expressions 
for two-dimensional frequency transfer function in the 
presence of a focusing error are found. Work was spent 
with financial support of the Ministry of Education and 
Science of the Russian Federation 

  

В работе исследована возможность получения асимптотических оценок частотной передаточной функции 
некогерентной оптической системы в случае больших величин фазовых искажений волнового фронта. С 
привлечением метода стационарной фазы найдены приближенные аналитические выражения для двухмерной 
частотной передаточной функции при наличии ошибки фокусировки.  
Во многих случаях описание некогерентных оптических систем удобно проводить в области пространственных 
частот, т.е. в терминах оптической передаточной функции (ОПФ). При этом задачи, связанные расчетом и с 
оптимизацией характеристик оптических систем, естественным образом ведут к задачам расчета и 
оптимизации ОПФ. Привлечение современных вычислительных средств проектирования и расчета оптических 
систем позволяет получить точные численные оценки ОПФ в различных ситуациях, однако, выявление общих 
закономерностей и сути физических процессов остается затруднительным без использования аналитических 
выражений для ОПФ. Методы получения аналитических оценок для ОПФ, а также для передаточной функции 
в пространственной области – функции рассеивания точки (ФРТ), широко представлены в литературе. Однако 
известные приближенные методы применимы лишь для частных случаев, так как требуют дополнительных 
ограничений на вид амплитудной и фазовой функций маски и зрачка, на форму зрачка и области 
пространственных частот.  
В настоящей работе рассматривается универсальный подход для нахождения асимптотических оценок ОПФ с 
применением двухмерного метода стационарной фазы. Это подход позволяет получать оценки ОПФ 
независимо от формы зрачка для широкого класса амплитудных и фазовых функций масок и зрачка. В 
качестве иллюстрации проводится анализ частотного отклика оптической системы при наличии квадратичной 
фазовой ошибки. Исследуется возможность по снижению чувствительности ОТФ к квадратичной фазовой 
ошибки при использовании оптической маски с кубической фазовой функцией. 
Работа проводилась при финансовой поддержке Министерства образования и науки Российской Федерации. 
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КОНВЕКТИВНО-ДИФФУЗИОННАЯ 
ИМИТАЦИОННАЯ МОДЕЛЬ 

ПРОСТРАНСТВЕННОГО РАСПРЕДЕЛЕНИЯ 
РАДИОНУКЛИДОВ В ПОЧВЕ 

THE CONVECTIVE-DIFFUSION IMITATIVE MODEL OF 
A SPATIAL DISTRIBUTION OF RADIONUCLIDES IN 
THE SOIL 

Мамихин С.В., Бадави В.М.  Mamihin S.V., Badavi V.M. 

Московский государственный университет 
им.М.В.Ломоносова 

M.V.Lomonosov Moscow State University 

  
Разработана компьютерная модель поведения 
радионуклидов в некотором объеме почвы. 
Поступление радионуклида в почву определяется 
условиями прогнозируемого сценария. Модель 
позволяет воспроизводить ситуации с 
комбинированным поступлением радионуклидов в 
почву разными путями, имитировать 
пространственно-временную динамику 
радионуклидов в ландшафтах со значительными 
уклонами, используется в качестве вспомогательного 
модуля в дозиметрической модели и позволяет 
учитывать изменение интенсивности излучения на 
поверхности в результате экранирования почвой 

The computer model of radionuclide behaviour in some 
volume of soil is designed. The inflow of a radionuclide in 
ground is determined by requirements of the 
prognosticated script. The model allows to reproduce 
situations with combined inflow of radionuclides in ground 
by different paths, to imitate spatially - temporarily 
dynamics of radionuclides in landscapes with 
considerable bevels, will be utillized as the auxiliary 
module in health-monitoring model and allows to take into 
account a modification of a radiation intensity on a 
surface as a result of screening by ground 

  

Загрязнение почвы в результате радиоактивных выпадений или захоронения радиоактивных отходов имеет, 
как правило, неравномерный характер. Поэтому необходим инструмент, который позволил бы прогнозировать 
поведение радионуклидов в ненарушенно почве именно при таких условиях. С этой целью разработана 
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компьютерная модель поведения радионуклидов в некотором объеме почвы квадратного участка суши, 
которая воспроизводит пространственно-временную динамику радионуклидов с шагом 1 сутки. Принято, что 
миграция радионуклидов происходит в горизонтальном направлении в результате эффективной диффузии, а 
в вертикальном – в результате интегрального конвективно-диффузионного переноса. При выраженном 
наклоне также учитывается боковой сток.  
Поступление радионуклида в почву определяется условиями прогнозируемого сценария развития событий. 
Так, например, при атмосферных выпадениях радионуклид поступает на поверхность почвы, а при 
захоронении радиоактивных отходов – непосредственно в толщу почвы или грунта. Модель позволяет 
воспроизводить ситуации с комбинированным поступлением радионуклидов в почву разными путями. 
Модель основана на алгоритме, предложенном ранее для точечной модели вертикальной миграции 
радионуклидов [1]. Далее модель была переработана в плоскостную, а затем и в трехмерную, что 
существенно расширило область ее применения. Модель откалибрована по данным, полученным в опытах по 
внесению 

137
Cs на поверхность лесной почвы [2]. Проверка воспроизведения моделью вертикальной миграции 

137
Cs проводилась по данным о распределении радионуклида по профилю аналогичной почвы в 1990 году на 

границе 30-км зоны аварии Чернобыльской АЭС [1]. Проведенные численные эксперименты показали 
адекватность отображения моделью ситуаций с захоронением радиоактивных веществ и наличием 
выраженного уклона поверхности почвы.. 
Модель позволяет имитировать пространственно-временную динамику радионуклидов и экотоксикантов в 
ландшафтах различного масштаба со значительными уклонами (водосборах), а также используется в качестве 
вспомогательного модуля в комплексной дозиметрической модели и позволяет учитывать изменение 
интенсивности излучения на поверхности в результате экранирования его почвой. 
Ограничения в применении модели обусловлены разнообразием физико-химических свойств почв. При 
практическом применении модели необходима предварительная идентификация параметров для конкретной 
почвы. 
В зависимости от ресурсных потребностей модель реализовывалась в различных версиях Basic. 
Организована выдача данных в текстово-цифровом виде с последующей передачей ее в специализированный 
графический пакет для ее наглядного отображения ввиде изолиний. Подробное описание исходной точечной 
модели представлено в монографии [1], доступной к свободному скачиванию на сайте 
http://ecoradmod.narod.ru. 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ГИДРАТИРОВАННЫХ БИСЛОЕВ 

ФОСФОЛИПИДОВ: ВЗАИМНОЕ ВЛИЯНИЕ 
ОЛИГОМЕРНЫХ ЦЕПЕЙ В ЛИПИДНЫХ 

МОЛЕКУЛАХ 

COMPUTER SIMULATIONS OF HYDRATED 
PHOSPHOLIPID BILAYERS: INTERDEPENDENCE OF 
OLIGOMER CHAINS IN LIPID MOLECULES 

Рабинович А.Л., Любарцев А.П.  Rabinovich A.L.,  Lyubartsev A.P. 

Институт биологии Карельского научного центра РАН Karelian Research Centre of Russian Academy of 
Sciences 

  
Методом молекулярной динамики проведено 
моделирование совокупности бислойных систем, 
образованных липидными молекулами 
фосфатидилхолинов. Рассчитан ряд физических 
характеристик бислоев, изучено взаимное влияние 
цепей ацилов друг на друга в липидных молекулах. 
Показано, что молекулу фосфолипида можно 
охарактеризовать профилями коэффициентов 
упругости вдоль олигомерных цепей 

Molecular dynamics simulations of phosphatidylcholine 
bilayer systems have been carried out. Several physical 
characteristics of the bilayers were calculated, an 
interdependence of acyl chains in lipid molecules were 
studied. It was shown that a phospholipid can be 
characterized by profiles of constants of elasticity along 
the oligomer chains 

  

В настоящей работе методом молекулярной динамики (МД) проведено моделирование совокупности 
гомогенных бислойных систем, образованных липидными молекулами фосфатидилхолинов (ФХ): 1-стеароил-
2-олеоил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-стеароил-2-линолеоил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-стеароил-2-линоленоил-sn-глицеро-3-
ФХ, 1-стеароил-2-октадекатетраеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-стеароил-2-октадекапентаеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-
стеароил-2-арахидоноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-стеароил-2-эйкозапентаеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-стеароил-2-
докозагексаеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-олеоил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-линолеоил-sn-
глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-линоленоил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-октадекатетраеноил-sn-глицеро-
3-ФХ, 1-пальмитоил-2-октадекапентаеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-арахидоноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-
пальмитоил-2-эйкозапентаеноил-sn-глицеро-3-ФХ, 1-пальмитоил-2-докозагексаеноил-sn-глицеро-3-ФХ. 
Расчетная ячейка каждого бислоя – прямоугольный параллелепипед с периодическими по X, Y и Z граничными 
условиями. Ячейка содержала 128 молекул ФХ (по 64 на монослой) и 3840 молекул воды (по 30 на молекулу 
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ФХ, что отвечает полному гидратированию липидных молекул). При расчете энергии в МД-ячейке учтены 
энергия валентных связей и валентных углов, торсионная энергия, энергия неплоских отклонений атомов, 
примыкающих к двойным связям C=C и C=O, энергия невалентных взаимодействий, электростатическая 
энергия (в рамках метода суммирования по Эвальду). Общая длина МД-траектории каждого из бислоев 
составляла 100 нс, начальные 20 нс которых считали участками релаксации.  
Рассчитан ряд физических характеристик бислоев, изучено взаимное влияние цепей ацилов друг на друга в 
липидных молекулах. Рассчитаны функции распределения по углам, которые образуют последовательные 
атомы углерода, расположенные на обеих цепях, и атомом углерода глицерина, а также функции 
распределения по расстояниям между упомянутыми парами углеродных атомов цепей ацилов. Показано, что 
две олигомерные цепи, соединенные в липидной молекуле посредством глицеринового остова, оказывают 
взаимное влияние на конформационные свойства друг друга; эффект можно описать в терминах упругости 
вышеуказанных углов и расстояний. Рассчитаны соответствующие коэффициенты упругости в гармоническом 
приближении. В обоих случаях приведено три варианта аппроксимации: (i) для малых величин отклонения 
(углов или расстояний) аппроксимировали функцией Гаусса область вблизи максимума каждой расчетной 
функции распределения; (ii) для средних величин отклонения ширину на половине высоты каждой расчетной 
функции распределения отождествляли с соответствующей величиной функции Гаусса; (iii) для больших 
величин отклонения аппроксимировали функцией Гаусса весь диапазон изменения каждой расчетной функции 
распределения. Каждая молекула фосфолипида может быть охарактеризована профилями коэффициентов 
упругости, - углов и расстояний между атомами, расположенными на разных олигомерных цепях. 
Коэффициенты угловых и линейных упругостей существенно зависят от химического строения цепей: профили 
этих коэффициентов (характер их изменения вдоль по цепи) - столь же отличительные свойства молекул 
данного строения, как, например, профили параметров порядка связей. Наименьшими значениями упругости и 
наименьшей амплитудой их изменений вдоль по цепи обладают молекулы, в состав которых входит 
полиеновая олигомерная цепь. 
Работа выполнена при поддержке РФФИ (проект 10-03-00201а), программы Президента РФ “Ведущие научные 
школы” НШ-3731.2010.4, Swedish Institute Visby programme 00961/2008, 00675/2009. 
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АЛГОРИТМЫ СУЩЕСТВЕННОЙ ВЫБОРКИ ДЛЯ 
МОДЕЛИРОВАНИЯ ЦЕПНЫХ МОЛЕКУЛ МЕТОДОМ 

МОНТЕ-КАРЛО 

IMPORTANCE SAMPLING ALGORITHMS FOR MONTE 
CARLO SIMULATIONS OF CHAIN MOLECULES 

Журкин Д.В.,  Рабинович А.Л.  Zhurkin D.V.,  Rabinovich A.L. 

ГОУ ВПО “Петрозаводский государственный 
университет” 

Petrozavodsk state university 

  
Разработаны алгоритмы существенной выборки для 
моделирования цепных молекул методом Монте-
Карло, с учетом локальной или непрерывной 
взаимозависимости каждых трех торсионных углов 
вдоль по цепи. Алгоритмы реализованы в 
компьютерной программе, проведены расчеты 
свойств совокупности ненасыщенных 
углеводородных цепных молекул, содержащих от 
одной до шести метиленпрерывающихся двойных 
связей cis 

Importance sampling algorithms for Monte Carlo 
simulations of chain molecules are developed. The local 
or uninterrupted interdependence of every three torsion 
angles along the chain are taken into account. A 
computer program for the algorithms is created. 
Properties of a set of unsaturated hydrocarbon chain 
molecules with 1 – 6 methylene-interrupted cis double 
bonds are calculated 

  

Метод Монте-Карло (МК) - это метод решения математических задач для моделируемых объектов, 
использующий моделирование случайных величин и построение статистических оценок для искомых величин. 
Для многих задач, не связанных со случайными величинами, можно поставить в соответствие некую 
вероятностную модель, у которой средние статистические характеристики (математическое ожидание) 
совпадают с детерминированными исходными значениями. Для реализации метода МК при вычислении 
среднего значения <H> любой наблюдаемой величины H исследуемой цепной молекулы следует заменить 
интегралы в известных формулах усреднения математическим ожиданием подынтегральной функции, что в 
общем случае не является тривиальной задачей. Конфигурационное пространство молекулы образовано 
совокупностью валентных связей и углов, торсионных углов. Ключевой вопрос в методе МК: как выбрать 
распределение случайных точек в этом пространстве? Равномерное распределение при его простоте имеет 
недостаток: многие наборы торсионных углов отвечают конформациям, при которых удаленные вдоль цепи 
атомы молекулы в результате изгиба цепи сближаются на недопустимо малые расстояния или пересекаются. 
Соответствующие значения энергии очень велики, и такие конформации дают вклад в статистическую сумму, 
близкий к нулю. Один из путей преодоления этого затруднения – генерировать случайные точки так, чтобы 
самопересекающиеся конформации в выборке появлялись реже, чем несамопересекающиеся, с учетом 
соответствующих вероятностей. Например, учитывать самопересечения цепи по углам внутреннего вращения 
в небольших фрагментах молекулы.  
В настоящей работе разработаны алгоритмы генерирования конформаций цепных молекул методом Монте-
Карло с использованием существенной выборки и учетом (I) локальной или (II) непрерывной 
взаимозависимости внутренних вращений. При задании валентных связей цепи в обоих алгоритмах вводили 
случайные отклонения в пределах ±0.02 Ǻ от равновесных значений. Валентным углам C-C-C и H-C-H в 
каждой CH2-группе задавали случайные отклонения до ±2º от равновесных значений. Плоскости C-C-C и H-C-
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H оставались при этом взаимно перпендикулярными, а биссектриса угла H-C-H – продолжением биссектрисы 
угла C-C-C. В каждой CH-группе при двойной связи C=C цепи валентным углам C-C=C и H-C=C (лежащим в 
одной плоскости) задавали случайные отклонения от равновесных в пределах до ±2º. Для углов внутреннего 
вращения φ вокруг cis двойных связей C=C (равновесное значение φ=0º) вводили случайные отклонения до 
±3º. Генерирование всех углов внутреннего вращения φ1, φ2, φ3, ... вокруг простых C-C связей осуществляли 
следующим образом:  
(I) при учете локальной взаимозависимости внутренних вращений выделяли все фрагменты цепи, содержащие 
по три угла φk, φk+1, φk+2, где k = 3∙N - 2, а N = 1, 2, …- номер фрагмента, т.е. (φ1, φ2, φ3), (φ4, φ5, φ6), (φ7, 
φ8, φ9),… Иначе говоря, при переходе между φ3 и φ4, между φ6 и φ7, между φ9 и φ10 и т.д., учет 
взаимозависимости внутренних вращений не проводили;  
(II) при учете непрерывной взаимозависимости внутренних вращений вдоль цепи выделяли фрагменты цепи, 
содержащие φk, φk+1, φk+2, где k = 1, 2, …, (M-2), где M – общее количество углов, т.е. (φ1, φ2, φ3), (φ2, φ3, 
φ4), (φ3, φ4, φ5),… вдоль по цепи. Иначе говоря, смежные фрагменты имели по два общих торсионных угла.  
     Разработан алгоритм для генерирования углов с плотностью вероятности ~exp(-UN(φk,φk+1,φk+2)/(kB∙T)), 
где UN(φk,φk+1,φk+2) – энергия N-го фрагмента, kB - постоянная Больцмана, T – температура. Выполнены 
расчеты свойств совокупности углеводородных олигомерных цепей, содержащих от 1 до 6 двойных связей cis. 
Работа выполнена при поддержке РФФИ (проект 10-03-00201а), программы Президента РФ “Ведущие научные 
школы” НШ-3731.2010.4, Swedish Institute Visby programme 00961/2008, 00675/2009. 
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ОБРАЗОВАНИЕ ДЕФЕКТОВ В УЛЬТРАТОНКИХ 
МЕДНЫХ НАНОПРОВОДАХ 

DEFECT FORMATION IN THE ULTRATHIN COPPER 
NANOWIRES 

Свечников А.Б.  Svechnikov A.B. 

Российский научный центр "Курчатовский Институт" The Russian Research Centre Kurchatov Institute 

  
Методом молекулярной динамики выполнены 
численные эксперименты по бомбардировке медных  
нанопроводов атомами аргона. Обсуждается 
характер структурных повреждений и вероятности их 
образования. Полученные данные свидетельствуют 
об уязвимости наноструктур к воздействиям извне 

The bombardment of copper nanowires by argon atoms 
was studied in the numerical experiments using molecular  
dynamics. We discuss the nature of structural damage 
and the probability of the formation. The data indicate the 
vulnerability  of nanostructures to the impacts from the 
outside 

  

Цель работы состояла в изучении дефектов, образующихся при бомбардировке ультратонких нанопроводов 
меди атомами аргона. Была выбрана 21210-атомная суперячейка медного нанопровода с размерами 5,2 × 26 
× 1,6 нм., границы которой ориентированы в направлении (100). Широко известный метод молекулярной 
динамики был основой численных экспериментов, объем выборки результатов составил 2000. В начале 
каждого расчета положения атомов меди рандомизовались с помощью колебательных смещений Дебая-
Воллера [1] для комнатной температуры.  Затем атом аргона с энергий 20 кэВ падал по нормали на плоскость 
x-y нанопровода, значения координат на плоскости выбирались случайным образом. Динамика системы 
отслеживалась на протяжении 2 пс. 
Взаимодействия между атомами Cu - Cu определялось многочастичным притягивающим потенциалом 
сильной связи (TB), который гладко сшивался с отталкивающим боровским потенциалом [2,3]. Боровский 
потенциал также применялся для взаимодействий Cu - Ar [3].  
Наиболее редко наблюдаемым результатом был поперечный разрыв нанопровода, всего 0,2% (первый тип 
дефектов). 
К серьезным дефектам в виде сквозных отверстий приводит приблизительно 7,6% столкновений (второй тип 
дефектов). При этом диаметр отверстий составлял приблизительно 1/3 ширины нанополосы. 
Основную часть дефектов составляют менее заметные, но от этого не менее важные (третий тип дефектов). 
Примером может служить нанопровод, на внешней поверхности которого образовался кратер. В окрестности 
кратера атомы Cu занимают позиции, которые заметно отличаются от положений в кристалле. 
Система все время находилась в термостате, и температурного программирования не проводилось. 
Продолжительность экспериментов была выбрана достаточно большой, что позволило провести анализ 
динамики процессов структурной релаксации. Согласно статистике, около 27 атомов Cu покидали нанопровод 
за 1 эксперимент. Из них в среднем образовывалось около 2 димеров Cu2. Протяженность области 
нанопровода с высокой концентрацией дефектов, как правило, составляла порядка 1/5 длины суперячейки. 
Смещения атомов Cu из равновесных положений, приблизительно в 30% экспериментов, были причиной 
частичной аморфизации данной области наноструктуры. 
Очевидно, что дефекты первого типа приведут к 100% отказу нанопровода, выступающего в роли проводника. 
Аналогичный вывод следует и из анализа дефектов второго типа. Действительно, здесь можно ожидать 30-
50%% изменения характеристик нанопровода, что на практике приравнивается к отказу. Для понимания роли 
дефектов третьего типа необходимо проведение дополнительных исследований. В дальнейшем 
предполагается поместить нанопровод на подложку и провести сравнительный анализ с представленными 
выше данными. 
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ПРОСТРАНСТВЕННЫЕ ПАРАМЕТРИЧЕСКИЕ 
КОЛЕБАНИЯ ТРУБОПРОВОДА ПОД ДЕЙСТВИЕМ 

ПЕРЕМЕННОГО ВНУТРЕННЕГО ДАВЛЕНИЯ. 
ЧАСТЬ I 

SPATIAL PARAMETRICAL FLUCTUATIONS OF THE 
PIPELINE UNDER THE INFLUENCE OF VARIABLE 
INTERNAL PRESSURE.  
THE PART I 

Шакирьянов М.М., Хакимов А.Г.  Shakir'yanov M.M., Khakimov A.G. 

ФГБОУ ВПО “ Уфимский государственный 
авиационный технический университет” 

Ufa State Aviation Technical University 

  
Рассматриваются пространственные 
параметрические колебания трубопровода под 
действием переменного внутреннего давления. На 
основе разработанной модели получена система из 
двух нелинейных дифференциальных уравнений 
изгибных и вращательных колебаний трубы, для 
решения которой последовательно применены 
методы Бубнова-Галеркина и Рунге-Кутта. 
Исследованы свободные колебания трубопровода. 
Результаты вычислений для конкретных значений 
основных параметров представлены в виде графиков 

Spatial parametrical fluctuations of the pipeline under the 
influence of variable internal pressure are considered. On 
the basis of the developed model the system from two 
nonlinear differential equations of flexural and rotary 
fluctuations of a pipe to which decision methods of 
Bubnova-Galerkina and Runge-Kutta are consistently 
applied is received. Free fluctuations of the pipeline are 
investigated. Results of calculations for concrete values of 
key parameters are presented in the form of schedules 

  

Рассматриваются пространственные колебания трубы и заключенной в ней жидкости относительно 
горизонтальной оси, проходящей через опоры. В статическом состоянии труба изогнута собственным весом и 
находится под действием внутреннего давления. Коэффициент упругости опор и деформации трубы, 
связанные с ее выходом из плоскости изгиба, считаются малыми, поэтому изогнутая ось трубопровода 
является плоской кривой. При этом учитываются силы инерции Кориолиса, выталкивающая сила Архимеда и 
сила сопротивления, пропорциональная первой степени скорости. На основе разработанной модели получена 
система из двух нелинейных дифференциальных уравнений изгибных и вращательных колебаний трубы, для 
решения которой последовательно применены методы Бубнова-Галеркина и Рунге-Кутта. Исследованы 
свободные колебания трубопровода. Результаты вычислений для конкретных значений основных параметров 
представлены в виде графиков. Установлено, что свободные изгибные и вращательные колебания трубы при 
наличии сопротивления с течением времени затухают. Показано, что с увеличением статической 
составляющей внутреннего давления одновременно происходит увеличение амплитуды и уменьшение 
частоты вращательных колебаний трубы. Кроме того, сделан вывод о том, что при принятых значениях 
параметров в отсутствии силы Архимеда и сил инерции Кориолиса происходит увеличение частот свободных 
вращательных и изгибных колебаний трубопровода. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ПЕСТИЦИДОВ MODELING OF PESTICIDES 
Клюев С.А.  Klyuev S.A. 

Южное отделение Института океанологии им. П.П. 
Ширшова 

P.P.Shirshov Institute of Oceanology of the Russian 
Academy of Sciences (IO RAS) 

  

Рассчитаны молекулы, анион-радикалы и энергии 
акцептирования электронов молекулами для 
пестицидов (ГХБ, изомеры ГХЦГ и др.). Методы . 
АМ1, PM3 и PM6. В некоторых случаях компьютерный 
эксперимент приводил к системе, содержащей 
органический радикал и анион хлора 

Molecules, anion-radicals and energies of electron 
acception were considered for pesticides (HCB, isomers 
of HCH etc). Methods . AM1, PM3 and PM6. In the some 
case computational experiment led to system, containing 
organic radical and anion of chlorine 

  

В данном сообщении рассматриваются хлоросодержащие пестициды, анализ которых часто связан с 
использованием электронно-захватного детектора (ЭЗД) [1].    
ЭЗД стал классическим детектором для молекул, имеющих сильное сродство к электрону, таких как 
галогенопроизводные углеводородов, среди которых ряд хорошо известных пестицидов [2]. В ЭСД между 
молекулами анализируемого вещества и электронами могут протекать следующие процессы: 

. 
Анион-радикал (1) является относительно стабильным или же быстро распадается на радикал и анион (2). В 
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связи с этим интересными представляются данные по устойчивости анион-радикалов и энергии 
акцептирования электронов молекулами. 
В данной работе рассчитывались молекулы и анион-радикалы пестицидов (гексахлорбензола (рис. 1), 
изомеров гексахлорциклогексана (рис. 2) и др.). Использовались программы WinMOPAC и MOPAC 2009. 
Методы – АМ1, PM3 и PM6.   
 

 

Рис. 1. Молекула гексахлорбензола. 

 

Рис.2. Молекула гексахлорциклогексана. 

 

Результаты расчетов показали, что энергия акцептирования электрона гексахлорбензолом больше, чем его 
гидрированных аналогов, для которых различия в указанных энергиях малы. В некоторых случаях расчеты 
приводили к образованию систем, содержащих органический радикал и анион  хлора.  
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЗАХВАТА ЗЕМЛЕЮ 
НЕБЕСНОГО ТЕЛА 

MODELING OF A CELESTIAL BODY CAPTURE BY 
THE EARTH 

Островский Н.В.  Ostrovskiy N.V. 

Вятский государственный университет Vyatka State University 

  
С использованием модели, ранее апробированной 
для описания движения Луны и внешних спутников 
Юпитера, рассмотрено влияние параметров 
относительного движения небесного тела, попавшего 
в сферу тяготения Земли. Показано, что тело не 
сможет стать постоянным спутником Земли. В 
зависимости от соотношения между круговой и 
радиальной скоростями оно либо упадёт на Землю, 
либо через некоторое время покинет Земную орбиту 

With use of the model, approved for the description of 
movement of the Moon and external satellites of the 
Jupiter, influence of parameters of relative movement of 
the celestial body  in gravitational sphere of the Earth is 
considered. It is shown, that the body cannot become the 
constant satellite of the Earth. Depending on a attitude 
between circular and radial speeds it or will fall on the 
Earth, or after a while will leave the Terrestrial orbit 

  

В данном докладе проанализировано влияние параметров движения небесного тела по произвольной 
гелиоцентрической орбите, на результат его взаимодействия с гравитационным полем Земли. 
Использованная модель включает вычисление относительной скорости движения тела (относительно Земли) 
на границе гравитационной сферы Земли и разложение её на нормальную (вдоль радиус-вектора тело-Земля) 
и тангенциальную составляющие. 
Граница гравитационной сферы Земли вычисляется по соотношению: 

33
MSSMPP rmrm ,                     (1) 

где:  m – масса, r – расстояние, M – небесное тело, P – Земля,  S - Солнце.   
Для дальнейших расчётов используется модель орбитального движения небесных тел, ранее апробированная 
для описания движения Луны и внешних спутников Юпитера (см., например, [1]). Суть модели состоит в том, 
что движение тела M в сфере тяготения тела P рассматривается как суперпозиция двух взаимосвязанных 
видов движения: вдоль радиус вектора rMP и  по окружности радиуса rMP, в результате сложения которых 

получается эллипс или парабола.  Текущая величина радиальной скорости определяется величиной 
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радиального ускорения, равного векторной сумме ускорения силы тяжести и центробежного ускорения. 
Текущая величина круговой скорости будет определяться величиной радиуса орбиты исходя из постоянства 
момента количества движения. 
Для вычисление ускорения силы тяжести используется уравнение: 

cos
33
MS

S

MP

P
MPG

r

m

r

m
Gra ,      (2) 

где: G  - универсальная гравитационная постоянная; β – угол между rMP и  rMS. 
Кроме того, учитывается влияние Солнца на направление момента количества движения тела: 

,           (3) 
где: Y – угол восходящего узла, vC,t – текущая круговая скорость, i – угол наклона плоскости орбиты  спутника. 

Как начальная величина круговой скорости принимается тангенциальная составляющая относительной 
скорости тела. 
Проведённые расчёты показали, что в зависимости от соотношения между круговой и радиальной скоростями 
тела оно либо упадает на Землю, либо, через определённое время, покинет сферу тяготения Земли.  
В работе, конечно, не рассмотрены все возможные варианты сближения небесного тела с Землёй. Но 
полученный результат – небесное тело, попавшее в сферу тяготения Земли, не может стать его постоянным 
спутником – находится в соответствии с тем фактом, что Земля за 5 млрд. лет своего существования не 
приобрела ни одного внешнего спутника.  
Параметры орбиты Луны свидетельствуют о том, что она образовалась из общего с Землёй газопылевого 
облака. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ РАСПРОСТРАНЕНИЯ 
СУММАРНОГО ЗАГРЯЗНЕНИЯ ВОЗДУХА ПРИ 

ШАХТНОЙ ДОБЫЧЕ ПОЛЕЗНЫХ ИСКОПАЕМЫХ 

MODELING OF DISTRIBUTION SUMMARIZED AIR 
POLLUTION WHILE MINE EXTRACTION OF MINERAL 
RESOURCES 

Дармофал Э.А.  Darmofal E.A. 

Харьковская государственная академия физической 
культуры 

Kharkov state academy of physical culture 

  
В докладе рассмотрены различные факторы 
загрязнения воздуха с построением моделей 
последующего распространения пылевых частиц и 
газовой составляющей. Отдельно моделируется 
распространение загрязнений в шахте и их выход на 
поверхность. Определены основные факторы для 
создания базовой модели мониторинга изменения 
состояния воздушной среды в шахтах путем 
применения автоматических систем анализа 

The report deals with the various factors of air pollution 
with the construction of the models of subsequent 
distribution of dust parts and the gas component. The 
distribution of pollution in the mine and at the surface is 
separately modeled. The main factors for creating the 
basic model of the monitoring changes of the condition of 
atmospheric air in mines by the application of automatic 
systems of analysis are defined 

  

Практически все технологические процессы угольной промышленности связанные с дроблением твердого 
сырьевого материала или обработкой твердых материалов сопровождаются образованием пыли. Шахтная 
пыль – совокупность тонкодисперсных твердых частиц органического, минерального или технологического 
происхождения, являющаяся основной причиной профзаболеваний шахтеров пневмокониозами – 37% и 
хроническим бронхитом – 28%. Кроме пылевой составляющей загрязнение воздушной среды происходит и 
сопутствующими газами. 
Увеличение нагрузок на очистные и проходческие забои, переход к разработке пластов на больших глубинах 
приводят к большей загазованности и запыленности и как следствие, к опасному росту возникновения 
аэроэкологической ситуации, приводящей к профессиональным заболеваниям подземных работников 
болезнями пылевой этиологии. Особое значение уделяется усовершенствованию методов контроля 
запыленности шахтного воздуха и уточнению их влияния на профзаболеваемость пылевой этиологии.  
На развитие профессиональных заболеваний пылевой этиологии основное влияние оказывает концентрация 
пыли, содержание в ней свободной двуокиси кремния, метаморфизм разрабатываемого угля, температура 
воздуха и другие горно-геологические условия. Для оценки опасности шахт по пылевому фактору выделены 
следующие группы (кадастры): малоопасные, средней опасности и опасные шахты. 
В последние годы отмечается рост числа шахтеров, страдающих одновременно двумя и более 
профессиональными заболеваниями. Стойкая утрата трудоспособности вследствие быстрого развития 
профессиональных заболеваний приводит к тому, что с шахт в массовом порядке уходят рабочие, не 
достигшие пенсионного возраста. Поэтому борьба с угольной пылью и газовыми загрязнениями является 
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первостепенной задачей при ведении любых видов горных работ.  
Автоматизированная количественная оценка профессионального риска для здоровья шахтеров 
осуществляется во время проведения предварительных и периодических медицинских осмотров по данным 
клинико-гигиенического мониторинга. Прогноз условий труда на угольных шахтах Донбасса до 2011 г. 
предполагает закономерное ухудшение ситуации в связи с увеличением глубины разработки угольных пластов 
до 1,5 км и более. Возрастет интенсивность воздействия факторов производственной среды и деятельности, 
и, как следствие опасность механического и теплового травмирования рабочих. Предварительные и 
периодические медицинские осмотры позволят осуществлять профессиональный отбор рабочих, 
дифференцированный подбор и оценку эффективности оздоровительных и реабилитационных мероприятий, 
индивидуальное прогнозирование профессионального риска для здоровья, контроль за динамикой 
приспособления организма к трудовой деятельности, оптимизацию профессионально-производственных 
воздействий путем адекватного подбора условий и характера трудовой деятельности.  
Для этого на шахтах должна быть внедрена автоматизированная система сбора и оценки экологической 
информации, прогнозирования и профилактики профессиональных заболеваний, которая учитывает 
отраслевую специфику условий и характера труда шахтеров.  
В основе одного из наиболее эффективных способов уменьшения вредного воздействия производственной 
среды на здоровье лежит комплексное обеспыливание шахты. 
Мероприятия и работы по борьбе с пылью разрабатываются и ведутся в соответствии с требованиями глав 3 и 
8 «Правил безопасности в угольных шахтах» и соответствующих санитарных норм и правил.  
Если в воздухе рабочей зоны содержание пыли превышает предельно допустимую, оговоренную п.8.2.3 ПБ 
концентрацию, то должен применяться дополнительный комплекс мер по обеспыливанию воздуха и 
усовершенствованию средств индивидуальной защиты органов дыхания от пыли. При этом необходимо вести 
учет пылевых нагрузок на организм работающих в соответствии с «Инструкцией по замеру концентрации пыли 
в шахтах и учету пылевых нагрузок» с целью определения безопасного времени работы в контакте с пылью. 
Комплекс мер по очистке воздуха предлагаемый в докладе предусматривает: 
- создание автоматической системы слежения за качеством воздуха внутри шахты; 
 - создание автоматической системы слежения за качеством воздуха внешних выбросов; 
- создание автоматической системы очистки воздуха в шахте и выбросов на поверхность; 
- создание автоматической системы «резервной» очистки, приводимой в действие системами слежения в 
случае ухудшения качества воздушной среды ниже нормативного.  
Внедрение системы контроля-очистки воздуха, основанной на реализации предлагаемого комплекса мер 
позволит уменьшить количество профзаболеваний шахтеров и снизить экологическую опасность шахт для 
окружающей воздушной среды. 
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НОВАЯ АППРОКСИМАЦИЯ DFT ДЛЯ БЫСТРЫХ 
РАСЧЕТОВ БИО- И НАНОСТРУКТУР 

NEW APPROXIMATION OF DFT FOR FAST BIO- AND 
NANOSTRUCTURES CALCULATIONS 

Аникин Н.А., Кузьминский М.Б.  Anikin N.A., Kuzminskiy M.B. 

Институт органической химии им.Н.Д.Зелинского РАН N.D.Zelinsky Institute of Organic Chemistry of Russian 
Academy of Sciences 

  
Предложен квантовохимический метод с 
аппроксимацией фокиана современных методов DFT 
в физически корректном и \"вычислительно 
экономичном\" виде. Параметры метода подбираются 
по фокианам модельных молекул с группировками 
атомов, типичными для био- и наноструктур. С 
использованием прямых методов оптимизации 
разреженной матрицы плотности (вместо обычной 

We propose a quantum-chemical method with 
approximation of fockian of modern DFT methods in 
physically correct and computationally efficient form. The 
parameters of the method are fit by fockians of model 
molecules with atoms groups typical for bio-and 
nanostructures. Using direct methods for optimization of 
sparse density matrix (instead of usual fockian 
diagonalization) it allows to speed up drastically the 
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диагонализации фокиана) это позволяет кардинально 
ускорить расчеты гигантских молекул и получить 
линейное масштабирование времени расчета 

calculations of giant molecules and to obtain a linear 
scaling of computation time 

  

Методы функционала плотности (DFT) часто применяются для квантовохимического описания разнообразных 
молекулярных систем, в т.ч. био- и наноструктур. Но для гигантских (тысячи атомов) био- и наноструктур эти 
методы слишком ресурсоемки даже при единичных расчетах, а тем более - при массовых расчетах тысяч 
структур. Разработанные недавно методы "модельного" DFT, SCC-DFTB  [1], позволяют сильно ускорить 
расчеты (приближаясь к времени вычислений менее точными полуэмпирическими методами), но все-таки 
недостаточно точны для количественного воспроизведения результатов DFT. 
В работе предложен улучшенный по сравнению с SCC-DFTB метод приближенного расчета фокиана 
конкретных функционалов DFT (типа PBE, B3LYP и др.) в физически корректном и "вычислительно 
экономичном" виде, что позволяет на порядки ускорить расчеты при большей, чем у полуэмпирических 
методов или SCC-DFTB, точности и систематичности приближения к заданному функционалу DFT. Метод 
содержит параметры, подбираемые по результатам расчетов (выбранным функционалом DFT в выбранном 
базисе АО) эталонных фокианов тысяч молекул, содержащих группировки атомов, характерных для заданного 
класса молекулярных систем (протеины, нанотрубки и др.), что позволяет адаптировать его к особенностям 
заданного класса молекул. 
В сочетании с использованием прямых методов определения разреженной матрицы плотности вместо 
обычной диагонализации фокиана это позволяет на порядки ускорить расчеты гигантских молекул и получить 
линейное масштабирование времени расчета с их размером. 
При аппроксимации матричных элементов фокиана  DFT в заданном базисе АО матричные элементы 
оператора кинетической энергии (как и интегралы перекрывания) рассчитываются с применением быстро 
вычисляемых сплайнов от межъядерного расстояния между центрами АО, отдельно для каждой пары типов 
АО каждой пары атомов. 
В процессе вычисления матричных элементов кулоновского оператора (притяжения к ядрам плюс электрон-
электронного отталкивания) и обменно-корреляционного оператора DFT , вспомогательно использовуются 
заранее затабулированные (тоже в виде сплайнов от межядерных расстояний) аппроксимации двухатомных 
перекрываний АО линейными комбинациями вспомогательных функций плотности. Кулоновские одно- и 
двухэлектронные интегралы от вспомогательных функций плотности тоже задаются сплайнами от 
межядерных расстояний. 
"Остаток" фокиана ("эталонный" фокиан DFT минус вклады кулоновского оператора и оператора кинетической 
энергии) - это обменно-корреляционный фокиан (плюс погрешность аппроксимации кулоновского оператора). 
Он заменяется суммой атомных потенциалов (каждый из которых в виде суммы гауссовских экспонент от 
расстояния до соответствующего ядра), содержащих параметры. Они подбираются по МНК путем 
минимизации отклонения приближенных матричных элементов фокиана (тысячи элементов на одну молекулу) 
от соответствующих элементов фокиана для тысяч "эталонных" модельных молекул с атомными 
группировками, характерными молекул данного класса. Матричные элементы кулоновского оператора 
рассчитываются методом быстрых мультиполей FMM [2], имеющим линейное масштабирование времени 
расчета. 
Все коэффициенты сплайнов, параметры метода и эталонные фокианы DFT будут храниться в специальном 
пополняемом хранилище данных. Для расчетов планируется применение графических ускорителей (GPU) 
нового поколения с архитектурой NVIDIA Fermi и средств PGI CUDA Fortran. Комплекс программ для расчетов 
молекул предложенным в работе новым квантовохимическим методом планируется разработать для среды 
Linux/x86-64. 
Предлагаемый метод позволяет быстро аппроксимировать сам фокиан DFT, а не подгонять параметры по 
рассчитываемым по нему физико-химическим свойствам (дипольные моменты, равновесные межъядерные 
расстояния, теплоты реакций и др.), как это обычно делается в полуэмпирических методах. По сравнению с 
полуэмприческимии методами и SCC-DFTB, также имеющими высокое быстродействие для больших молекул, 
это повышает точность нашего метода и стабильность воспроизведения результатов DFT-расчетов. 
При использование специальной авторской методики [3] можно еще больше ускорить массовые серийные 
расчеты гигантских молекулярных систем, таких как докинг-комплексы, нанотрубки и комплексы на 
поверхности твердого тела. 
Работа поддержана РФФИ, проект 11-07-00470. 
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КЛАССИФИКАЦИЯ МЕЖМОЛЕКУЛЯРНЫХ 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ В КРИСТАЛЛАХ 
АЗАГЕТЕРОЦИКЛИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ С 

ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ ТОПОЛОГИЧЕСКОГО 
АНАЛИЗА ФУНКЦИИ РАСПРЕДЕЛЕНИЯ 

ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ 

CLASSIFICATION OF INTERMOLECULAR 
INTERACTIONS IN AZOHETEROCYCLIC 
COMPOUNDS USING TOPOLOGICAL ANALYSIS OF 
AN ELECTRON DENSITY DISTRIBUTION FUNCTION 

Салмина Е.С., Гришина М.А., Потемкин В.А.  Salmina E.S., Grishina M.A., Potemkin V.A. 

Институт органического синтеза им. И.Я. Постовского 
УрО РАН 

Institute of Organic Synthesis Ural Division of RAS 

  
Проведен анализ и количественное описание 
межмолекулярных взаимодействий вида X-H.Y и X-
H.Y-Z в 44 кристаллах, построенных из молекул 
азагетероциклических соединений. Выделены 
критерии, позволяющие классифицировать данные 
взаимодействия на водородные связи и ван-дер-
ваальсовы контакты. Дифференцировка 
взаимодействий проводилось с использование 
топологических характеристик распределения 
электронной плотности внутри кристаллических 
ячеек, рассчитанных с помощью эмпирического 
подхода AlteQ 

Analysis and quantitative description of intermolecular 
interactions X-H.Y and X-H.Y-Z in 44 crystals formed by 
azoheterocyclic compounds are conducted. Criteria 
allowing to divide these interactions into hydrogen bonds 
and van der Waals contacts are extracted. For interaction 
classification used topological characteristics of electron 
density distribution derived by an AlteQ approach 

  

В данной работе проведен количественный анализ невалентных межмолекулярных взаимодействий в 
кристаллах азагетероциклических соединений с целью классификации последних на водородные связи и ван-
дер-ваальсовы контакты [1, 2].  

Согласно квантовой теории Р. Бейдера [3], критерием наличия взаимодействия между атомами является 
присутствие критической точки типа (3:-1) (или критической точки связи (КТС)) на линии атомного связывания. 
Положения данных точек определяются в ходе топологического анализа функции распределения электронной 
плотности (ЭП). Таким образом, рассмотрение пространственного размещения КТС между молекулами в 
кристалле позволяет выделить все межмолекулярные  взаимодействия, обеспечивающие образование 
кристаллических мотивов, а характеристики функции ЭП в данных точках дают возможность провести их 
количественное описание. Данная квантовая теория, как правило, применяется для топологического анализа 
электронной плотности, рассчитанной в рамках квантово-механических методов (например, DFT или метод 
Хартри-Фока). Проведение анализа топологии ЭП, определяемой на данных уровнях теории, для 
кристаллической ячейки требует больших затрат компьютерного времени. Кроме того, для осуществления 
подобных расчетов необходимо использовать оптимизированную молекулярную геометрию, которая, 
зачастую, далека от реальной. Поэтому в данной работе для исследования топологии ЭП внутри 
кристаллических фрагментов применяется эмпирический подход AlteQ, основные принципы которого описаны 
в [4]. В данном методе распределение ЭП описывается функцией ρ(r)

Alt
, полученной в результате 

сопоставления логарифма экспериментальной ЭП (определяемой в рамках прецизионного РСА) с 
расстояниями до атомных ядер. Вследствие этого, ЭП, рассчитываемая в рамках приближения AlteQ, 
максимально близка к экспериментально определяемой величине (минимальный коэффициент корреляции 
между экспериментальными и расчетными величинами составляет 0.97 для полярных связей (например C-S) 
и 0.99 – для неполярных (например, С-С)). Кроме того, AlteQ позволяет проводить исследование топологии ЭП 
внутри больших молекулярных ансамблей (например, фрагментов кристаллов), геометрия которых является 
экспериментально определенной (например, РСА). Что, в свою очередь, позволяет получить полное 
представление о межмолекулярных взаимодействиях, которые формируются между молекулами внутри 
кристаллах. 

В работе использовались данные 44 рентгеноструктурных экспериментов, хранящиеся в Кембриджской базе 
структурных данных. Количественный анализ геометрических и топологических характеристик невалетных 
взаимодействий позволил выделить критерии водородных связей и ван-дер-ваальсовых контактов для их 
распознавания в кристаллических соединениях. 
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В статье рассмотрена возможность решения задачи 
обеспечения привлекательности товара для 
потребителя на современном рынке. Предложен 
алгоритм принятия потребителем решения о 
приобретении товара. Рассмотрены различные 
факторы влияния кризиса на потребительско-
покупательские отношения, новые требования к 
привлекательности товара.  Определены основные и 
ключевые факторы создания консалтинговой 
системы для продюсирования товарной продукции 

In article possibility of the decision of a problem of 
maintenance of appeal of the goods for the consumer in 
the modern market is considered. The algorithm  of 
acceptance by the consumer of the decision on goods 
acquisition is offered. Various factors of influence of crisis 
on the relations of consumers and buyers, new 
requirements to appeal of the goods are considered. The 
basic and key factors of creation of consulting system for 
commodity output producing are defined 

  

Трансформационные преобразования, которые осуществляются сегодня в экономике стран постсоветского 
пространства, а именно: переход к рыночной экономике, появление новых форм собственности, отказ от 
жесткого централизованного планирования обусловили необходимость поиска новых решений и подходов к 
управлению экономическими процессами [1]. При историческом наложении на описанные события недавнего 
всемирного экономического кризиса возникает проблема отсутствия в странах, где практически царил дефицит 
товаров любых видов, механизма «продюсирования» [2] своих товаров как на международном, так и на 
внутреннем рынках. 
Под «продюсированием» в данном случае будем понимать комплекс мер, применяемых государством и 
компаниями-производителями для максимального внедрения отечественных товаров на своей территории и 
создания наиболее благоприятного климата для внедрения своих товаров на внешние рынки. 
В условиях свободной конвертации валюты, товарный рынок можно частично описывать как 
самоорганизующуюся открытую систему. Естественно, что процесс экономического спада и экономического 
кризиса ведёт к ограничению покупательной способности, снижению товарного спроса, частичному 
переосмыслению покупательского приоритета и, соответственно, к уменьшению доходов стран-
производителей в целом и производящих компаний в частности. 
Существуют различные экономические механизмы, выработанные в мировой практике, по борьбе с 
подобными обстоятельствами на рынке. Однако, нам бы хотелось в данной статье предложить вариант 
действий сравнительно небольших отечественных компаний по укреплению своих позиций на основе анализа 
улучшения продюсирования товаров без государственного законодательного стимулирования на основе 
изучения общих алгоритмов принятия решения о приобретении товаров потребителем. 
В качестве самой обобщённой, предложим следующую блок-схему                      (рис. 1). При этом, в качестве 
начальных условий оговорим сразу, что потребитель имеет необходимость приобрести товар данной 
категории и стоит только перед выбором, чей товар, каким способом и на каких условиях он будет 
приобретать. 
В условии того, что «среднее» поколение, являющееся в целом наиболее платёжеспособным, воспитывалось 
в условиях отсутствия информационных баз и открытости доступа к информации, покупки через Интернет, а 
также с интернет-поиском, определяющим выбор решений, хотя и совершает всё чаще, но пока это не 
является превалирующим. 
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Рис. 1. Блок-схема совершения приобретения 

Таким образом, при постановке задачи на приобретение, покупатель не только не имеет полного 
представления о различных производителях товара, в котором он нуждается, но зачастую не в состоянии до 
конца сформулировать реальный комплект требований к товару, который он хочет приобрести. Именно 
поэтому на втором этапе приведенной блок-схемы возникает разветвление, при котором покупатель или 
самостоятельно пытается исследовать рынок, или обращается к консультанту. Консультантом в данном 
случае чаще всего является не профессионал, а знакомый покупатель, совершавший в прошлом аналогичную 
покупку. Оба эти пути ведут к определению категории товара, устанавливаемой из приемлемого для 
покупателя соотношения «цена – качество» [3,4] с возможной, так называемой, накопленной ошибкой, 
поскольку ни самостоятельные исследования, ни обращения к консультанту-непрофессионалу не могут с 
достаточной долей достоверности осветить полную картину современного состояния развития различных 
опций приобретаемого товара. Именно исходя из возможности использования данной накопленной ошибки, в 
рекламе на отечественном рынке часто появляются и продюсируются общепонятные новые «ударные» опции. 
К примеру, разговаривайте с одного нашего телефона по карточкам двух операторов, или не делайте две 
покупки, ваши любимые телевизионные программы уже в вашем телефоне. Если потенциальный покупатель 
ограничивается первой частью блок-схемы по уточнению для себя задачи для покупки, то следующим этапом 
является непосредственная покупка выбранного товара без дополнительной информации. В случае же, если 
покупатель более компетентен, он может вторично обратиться к консультанту по вопросу выбора места и 
условий покупки. После этого провести заказ на приобретение или произвести само приобретение. Также, 
выход на заказ и приобретение может быть произведен напрямую в том случае, когда покупатель берёт на 
себя функцию вторичного исследования. 
Как мы видим, в структуре даже такой простой схемы как минимум два раза у производителя есть возможность 
вступить в отношения с покупателем в качестве консультанта-профессионала. С этой целью производителем 
может быть предпринят ряд мер, начиная от организации «живого» или интернет-консалтинга и заканчивая 
широкомасштабными рекламными разъясняющими кампаниями [5], приводящими покупателя опять-таки в 
«живые» консалтинговые центры данного производителя. Именно исходя из данной посылки, мы считаем, что 
для успешного продюсирования своего товара любому производителю необходимо создание широкого 
информационного поля с максимальной открытостью для потребителя, которое необходимо структурировать, 
начиная с облегчения покупателю постановки задачи на приобретение товара и заканчивая сопровождением и 
эксплуатацией товара и возможной продажей на вторичном рынке. 
Создание такого поля, в отличие от несистемной «навязывающей» рекламы по определённому ударному 
признаку, будет, безусловно, вызывать у покупателя большее доверие к фирме-производителю и 
способствовать укреплению её позиций на рынке. 
При этом необходимо отметить, что, с нашей точки зрения, самым адаптированным для отечественных 
условий методом создания такого информационного поля является создание интернет-базы по типу реестра с 
множеством видов поисков и внешних «живых» консалтинговых центров с персоналом, обученным помогать в 
проведении поиска по реестру и проводить презентации из реестра для потенциальных покупателей. 
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РАЗРАБОТКА СТАТИСТИЧЕСКИХ КРИТЕРИЕВ 

ДЕКОМПОЗИЦИИ ДИНАМИЧЕСКИХ СИСТЕМ 
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Статников И.Н., Фирсов Г.И.  Statnikov I.N., Firsov G.I. 
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На основе широко распространенного представления 
сложных систем как многомассовых дискретных 
систем с упруго-инерционными связями, 
описываемых линейными дифференциальными 
уравнениями с постоянными коэффициентами, 
предложен статистический критерий упрощения 
многомассовых цепных и разветвленных систем с 
крутильными или изгибными колебаниями; на основе 
этого критерия разработан алгоритм декомпозиции 
таких систем. Разработан подход к оптимальной 
декомпозиции динамических систем, сформулирован 
критерий оптимальности и разработан алгоритм 

On the basis of the widespread idea of the complex 
systems as discrete systems with the elastic-inertia 
connections, described by linear differential equations 
with the constant coefficients, is proposed the statistical 
criterion of simplification in the chain and branched 
systems with the torsional or flexural vibrations; the 
algorithm of the decomposition of such systems is 
developed on the basis of this criterion. Approach to the 
optimum decomposition of dynamic systems is 
developed, the criterion of optimality is formulated and 
algorithm is developed 

  

Широкий класс машин и механизмов хорошо аппроксимируется совокупностью дискретных масс с 
разветвленными упруго-инерционными связями (рамы машин, системы приводов, виброзащитные устройства 
и т.д.). Спецификация подобной схемы такова: все массы нумеруются в произвольном порядке от 1 до n; 

упругие связи между массами нумеруются по формуле 
M = 10j + q,                                                                                (1) 

где j и q - номера масс, причем, придерживаемся условия, что j < q, а «земле» присваиваем номер «0». Задачи 
упрощения математических моделей таких систем на основе декомпозиции или агрегирования [1] (а чаще 
всего на основе совместного использования декомпозиции или агрегирования системы на подсистемы) 
рассматривалось в работах [2, 3, 4] и многих других. 
Первый предлагаемый подход к декомпозиции таких систем на основе использования статистических оценок 

состоит в следующем. Пусть в соответствии с общей математической постановкой задана область ( )G , где 

– вектор жесткостей и масс математической модели 

,My Ky Cy F                                                                             (2) 

где M, K и C - соответственно матрицы инерций, демпфирования и жесткостей размером (n  n); F - матрица-

столбец внешних воздействий размером (n  1); n - число степеней свободы; y = (y1 ,..., yn)
T
 - вектор-столбец 

переменных состояния системы (2). Оценивая свойства декомпозируемости математической модели исходной 
системы, используем количественную оценку слабости связей между парциальными подсистемами по 
безразмерному коэффициенту упругой связи [3, 4]: 

/jq jk jj qqc c c ,                                                                           (3) 

где 
'

0
jj jq

q

j q

c c  - жесткость парциальной подсистемы, если q-я масса связана с заданной. Очевидно, что 

0 1jq . Как показано в [3, 4], если jq , то в выделенной подсистеме по этому неравенству 

обеспечивается расчет собственных частот и форм колебаний с точностью до ε и ε
2
 соответственно по 

отношению к аналогичным собственным частотам и формам колебаний в исходной системе. Более точной 
оценкой влияния взаимодействия между подсистемами на их собственные свойства служит величина 
связанности между парциальными подсистемами, оцениваемая так [2, 5, 6]: 

 
2 22 / ,jq jq j q j qn n n n                                                                         (4) 

где nj и nq - парциальные частоты, определяемые по формулам 

 
2 1 1
1

1

m l g c
n

J
 и 

2 2 2
2

2

m l g c
n

J
.                                                                (5) 

где J1 и J2 - моменты инерции маятников, l1, l2 – длины маятников, для крутильных колебаний, или для 

изгибных по такой формуле: 

                                                        /j jj jn c m .                                                    (6) 

На основании (4) и (6) формулируются следующие статистические критерии декомпозиции. Отыскать в ( )G  

такие ( ) ( ),kG G  чтобы для ( )kG  выполнялось условие 

1 *

1

( )
N

k jq k ki
i

N                                                                   (7) 

при выполнении неравенств 
*, 1, ,jq i
i N                                                                              (8) 

где σk - среднеквадратическое отклонение по критерию ( ).k  Если в результате вычислительного 
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эксперимента мы получили m областей ( ), 1,kG k m , то процедура выбора единственной области ( )kG  

приобретает характер выбора компромиссного решения между следующими обстоятельствами. С одной 

стороны, можно было бы выбрать такую ( )kG , результаты исследования в которой по (7) соответствуют 

наименьшему 
*

k , но при этом может оказаться, что исходная система разбивается и на наименьшее число 

подсистем. С другой стороны, потеряв в точности (т.е. принимая во внимание более высокое значение 
*

k ), мы 

можем придти к случаю, когда исходная система разбивается на большое число подсистем, что несомненно 
выгодно с вычислительной точки зрения: известно, что для получения k оценок f–мерных векторов состояния 
нужно меньше машинного времени, чем для построения одной оценки fk–мерного вектора [7]. Налицо как 

проблема выбора оптимального значения 
opt

 среди всех 
*

k  с позиций точности декомпозиционных расчетов, 

так и проблема самой оптимальной декомпозиции с позиции упрощения вычислительного аспекта. 
На основании формул (4) и (6) можно сразу поставить двухкритериальную задачу: отыскать такую область 

( ) ( )kG G , чтобы для ( )kG  выполнялись условия: 

1 ( ) mink k
 и 2 ( ) maxk k                                                           (9) 

где 

1

1

N

k jq i
i

N  и 
1

1

N

k jq i
i

N .                                                    (10) 

И в этом случае проблемы выбора одной области из множества { ( )}kG  областей, выделенных с помощью 

ПЛП-поиска [8] на основе формул (9) и (10), также носит противоречивый характер, т.е. нужен снова 
компромиссный подход. В качестве далеко не лучшей альтернативы компромиссному подходу можно 
использовать взвешенную аддитивную свертку из критериев (9) и (10) как дополнительный критерий выбора 

одной из областей из { ( )}kG , предварительно отнормировав (9) и (10) по формулам 

1 1
1

1 1

( )k k
k

k k

F  и 2 2
2

2 2

( )k k
k

k k

F .                                                  (11) 

где 1 10;k k  - очень большое число (больше n), например, 1 100 ;k n  2k  - очень маленькое число, 

например, 2 0k ; 2k  - очень большое число, например 2 1000k n . Ясно, что при этих условиях 

10 1kF  и 
20 1kF , а аддитивная свертка будет иметь вид 

3 1 1 2 2( ) ( ) ( )k k kp F p F                                                              (12) 

где p1 и p2 - веса критериев (11), p1 + p2 =1, причем, несомненно, что p2 ≥ p1. Ясно, что подходящий из 

множества ( )kG  областей будет та, в которой для ( )kG  будет выполняться условие 

3 3
[1, ]

( ) max { }k k
k m

.                                                                    (13) 

Анализ предложенных подходов к решению задачи декомпозиции математических моделей сложных систем 
типа (2) на ЭВМ показывает, что всякий раз мы сталкиваемся с наличием противоречивой ситуации выбора 
между точностью декомпозиции и основной задачей упрощения вычислительного процесса. Более общие, 
более основательные попытки в определенной мере избежать такой ситуации лежат в формализации самого 
понятия «оптимальная декомпозиция», т.е. в разработке критериев такой оптимальности. По этим вопросам 
значительные успехи достигнуты в области науки, занимающейся проблемами распознавания и 
классификации образов (объектов) по множеству признаков. В частности, мы будем опираться на результаты 
работ [9, 10]. 
Говоря о декомпозиции разветвленных математических моделей сложных систем вида (2), мы понимаем на 
интуитивном уровне, что «хорошей» была бы такая декомпозиция, когда бы при сохранении точностных 

свойств оценок подсистем Rs ( 1,s S ) наблюдалась ситуация, при которой ns ≈ n/S, где 
s sn R  - число 

элементов (в нашем случае – масс), попавших в Rs –подсистему. Это связано как с задачей упрощения 
вычислительного процесса (если, например, n = 100, S = 2 и n1 =2, а n2 = 998, то по-видимому, не произошло 
никакого упрощения в вычислительном плане). 
С этих позиций рассмотрим функцию оптимального разбиения системы на подсистемы, предложенную в [10]: 

* * 2 *

1 , 1

( , , )
s

S S

jq s
s j q R s

R n n .                                                  (14) 

Здесь: {γjq} - множество связей (14) между элементами системы; ε
*
 - порог существования связей в том же 

смысле, что и в [9, 10]; 1( ,..., )SR R R  - вектор подмножеств (подсистем) элементов исходной системы. С точки 

зрения функционала (14) оптимальным будет такое разбиение optR , которое при заданном ε
*
 максимизирует 

функционал (34) по всем возможным разбиениям данного множества объектов. Формула (14) показывает, что 
максимизация достигается за счет компромисса между максимизацией «внутренней суммы исходных связей γ jq 
и минимизацией суммы квадратов численностей классов ns. В [10] доказаны теоремы о том, что разбиение 

системы по (14) компактное, оптимальное. Ясно также, что оптимальность разбиения системы на подсистемы 
зависит и от значения ε

*
. Предлагается и в этом случае подход к определению оптимального значения ε

*
 для 

данного разбиения 
*

min0,5opt , где 
min

1 , 1

/ ( 1)
s

S S

jq s s
s j q R s

n n . Не обсуждая далее достоинства и 

недостатки функционала (14), заметим, что туда можно вместо γjq подставлять значения λjq, что не меняет всех 
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выводов, но гораздо сильнее с позиций декомпозиции систем (2). При этом могут появиться дополнительные 
вычислительные трудности. Используя функционал (14), предлагаем следующий алгоритм декомпозиции 
системы (2): 

1. Задается исходная область ( )G  изменения значений вектора  в виде r-мерного параллелепипеда 

* **, 1, ,h h h h r  где 
* **[ ; ]h h

 - интервал изменения значений h-го параметра, причем также настолько 

«большая», что не может быть и речи об инвариантности собственных свойств системы к вариациям значений 
параметров αh. 

2. Задаемся числом классов S и определяем число элементов каждого класса 
s sn R  по формуле ns = [nq] + 2, 

1,s S , где n - число степеней свободы исходной системы; q - псевдослучайные числа Соболя [11], 0 < q < 1 . 

Сама формула обеспечивает равномерное по вероятности распределение целых чисел ns и то, что всегда ns ≥ 

2. Сам вектор количеств элементов в классах 1 2,( , ..., )Sn n n n  выбирается при выполнении условия 
1

S

s
s

n n . 

Таким образом, формируется разбиение 
1 1 1

1( ,..., )SR R R . 

3. Для сформированного разбиения 1R  в соответствии с (15) и (16) выделяется область 
1( ) ( )G G  на 

основе ПЛП-поиска, в которой для 
1( ); 1,i G i N  выполняется условие 

* *

minopt opti
, определенного в 

ходе проведения N численных экспериментов. 

4. Далее, по алгоритму, изложенному в [10] и при 
* *

minopt , производим перестановки в R  до тех пор, пока 

не перестанет увеличиваться функция 
*( , , )R . На этом процесс заканчивается. 

В частном случае, когда узлы приводов сложных машин представляются линейными колебательными рядными 
системами, математические модели которых имеют вид: 

 , ,( ) ( ) ( ),1 1 1 1J c c f t                                             (15) 

где 1,n ; n - число дискретных масс; , 1c  - приведенные жесткости упругих звеньев ,( 0)01 n n 1c c ; J  - 

приведенные моменты инерции маховых масс системы;  - углы поворота соответствующих маховых масс; 

f (t) - внешние возмущения на систему; имеются начальные условия (НУ) общего вида: 
0 0(0) ; (0) , 1, .n                                                            (16) 

Используя выражение для упругого момента между соседними маховыми моментами 

, , ( ),1 1 1M c  математической модели (15) можно переписать в следующем виде [12] 

, ,2

, , , , ,

1

( ),
1 1

1 1 1 1 1 2

c c
M M M M t

J J
                                       (17) 

где 
,2

01 , ,

( )
1, 1; 0; ,

1 1

n n 1 1

1

c J J
n M M

J J
 а НУ для (17) определяются так: 

0

, , ,

0

, , ,

(0) ( ) ,

(0) ( ) .

0 0

1 1 1 1

0 0

1 1 1 1

M c M

M c M
                                                        (18) 

Анализ переходных процессов в системе (15) или (17) с использованием ЭВМ при относительно небольших 
значениях n не вызывает принципиальных затруднений; потребность в декомпозиции такой системы при очень 
больших n вызвана в первую очередь потребностью решения задач оптимального синтеза, т.е. задач по 

рациональному выбору параметров. 
В целях декомпозиции математической модели (15) на подсистемы дифференциальные уравнения (17) 

приводят к системе (n - 1) уравнений 2(n - 1) порядка относительно каждой из переменных , ( 1, 1).1M n  

Приведенные уравнения имеют вид: 

,( ) ( ), 1, 1,1L p M t n                                                                  (19) 

где 
2( 1) 2( 2) 2( 3)

1 2 3 0( ) ...n n n

n n nL p a p a p a p a  - есть дифференциальный оператор 

0 1( ); , ,..., n 1

d
p p a a a

dt
 постоянные коэффициенты, являющиеся функциями параметров системы (15); (t) 

- правые части (нагрузочные функции) для каждого соответствующего звена. НУ для каждого из уравнений 

(19), кроме , ,(0) 0

1 1M M  определяются по рекуррентным формулам: 

, ,

, 1, , , 1,(0) (0) (0) (0) (0),
1 1(j) (j-2) 2 (j-2) (j-2)

1 1 1 2

c c
M M M M

J J
                           (20) 

где 1, 1; 2,2 3.n j n  Значит, НУ по производным выше первого порядка зависят от НУ (18) и 

конструктивных параметров системы. Переходя в (14) к безразмерному времени, получим 
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2( ) 2( 2)

, 2 ,2( 2( 2

( ) 2
0

2 , , ,( 2

0 1

( ) ( ) ...

1
( ) ( ) ( ) ,

n 1 n

n 1 1 n 1n 1) n )

IV

1 1 1IV )

d d
b M b M

d d

ad d
b M M M

a ad d

                               (21) 

где 

11
0 1

0

; ( ) / ; 1, 1; 1, 1.j j

j j

a
t b a a a j n b

a
                                                     (22) 

Анализ корней характеристического полинома 
1 2 2

1 2 2... 1 0,n n

n nb b b                                                               (23) 

составленного для уравнения (21) дает картину устойчивости (или неустойчивости) решений 
дифференциального уравнения: если корни полинома будут действительными отрицательными, то решения 
(21) будут устойчивыми. Для этого на коэффициенты в уравнении (23) налагаем условия Эйлера: 

2

2 1 3

2

3 2 4

2

2 3

2

1

1 1
1 1 ,

2 2

1 1
1 1 ,

3 3

... ... ... ...

1 1
1 1 ,

2 2

1
1 1 (1 1) .

1

n n n

n n n

b b b
n

b b b
n

b b
n

b
n

                                                            (24) 

Решение системы неравенств (24) в общем виде приводит к результату 

1

( 1)( 2)...( )
,

( 1)!
j j

n n n j
b

j n
                                                                       (25) 

где 1, 2.j n  

Из формулы (25) следует, что коэффициенты уравнения (23) при старших производных быстро убывают. 

Например, для 7-и массовой дискретной системы ( 1,5j ) получим: 

2 max 3 max 4 max2 3

5 max 4

1 6 ( 1)( 2) ( 1)( 2)( 3)
( ) 0,42857;( ) 0,10204;( )

2! 2 7 3! 4!

( 1)( 2)( 3)( 4)
0,01458; ( ) 0,000125

5!

n n n n n n
b b b

n n n

n n n n
b

n

 

и т.д. 
При выполнении условий (24) или (25) физический смысл упрощения математической модели (21) состоит в 
следующем. Малый коэффициент при старшей производной означает, что самая высокая частота исследуемой 
системы принимает очень большое значение. А это в свою очередь приводит к тому, что часть решения 

, ( ),lM , соответствующая этой высокой частоте, принимает пренебрежимо малое значение, и его можно не 

учитывать. 
Формулы (22) и (24) позволили предложить статистические критерии декомпозиции математической модели 
(15) в соответствии с общей математической постановкой задачи. Для этого введем функции 

2
1

1 1

( ) 1 ,
n

j

k
j j

b

d
                                                                          (26) 

где 1, 1.k m n  Так как из (24) следует, что 1 max 1( ) ,j jb d  то очевидно, 0 ( ) 2,k n  т.е. 2.k n  

Очевидно и то, что максимизация функционала (26) соответствует максимизации величины 1 1( ).j jd b  

Следовательно, в данной задаче декомпозиции условие (9) формулируется так: определить области ( )kG  

такие, чтобы для ( ), 1,j kG i N  выполнялось условие з( ( ), ) ,k k  где 
*

з0 1,k  - 

заданная вероятность, ( ( ), ) ( 2 ( )),k k k kn  « » - квантор всеобщности, 
*

k  - задаются. Теперь 

опишем сам алгоритм декомпозиции системы (15) на основании проведенного анализа и введенного критерия 
декомпозиции. 

1. Задается исходная область анализа системы ( )G  и формируется матрица планируемых экспериментов 

(МПЭ) [8] ,ihA  где 1, , 1.i N h r ; 

2. Задается вектор 1 1( ,..., )jD d d , рассчитываемый по правой части (25) и формируется матрица параметров 

,kjA a  где ( ); , 1, 1kj ja g k j n , т.е. A – матрица функций; 
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3. Производится расчет матрицы 
kjB b  по формулам (22), используя матрицу A, , 1, 1k j n , и 

рассчитываются ( )k
 по (21) и затем 

k
; 

4. Производится дисперсионный анализ, на основании которого определяются существенные параметры 

( )r , оказывающие влияние на величину ρ
k
 (естественно, что стремимся к min k

) и выделяются 

области ( )kG , содержащие наилучшие результаты по ρ
k
; 

5. В выделенных областях в соответствии с пп. 1-3 снова формируются матрицы B по небольшому числу 

экспериментов (N = 16-32); для каждой области ( )kG  рассчитываются величины 
1

1

N

kj kj
k

b N b  и 

1/ 2 2

1

( 1) ( )
N

kj kj kj
k

N b b , на основании которых устанавливаются окончательно порядок модели (21) для 

каждого момента , 1M  по следующему правилу: если 
*

, ,k n j k n j kb  при данном j, то порядок модели 

принимается равным 2(n-j); это правило основано на том, что из (25) следует: 
1 2 1...n nb b b . 

Естественно, что предлагаемый алгоритм декомпозиции распространяется и на рядные системы с изгибными 
колебаниями. 
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ДОКЛАДЫ, НЕ ВОШЕДШИЕ В ОСНОВНЫЕ СЕКЦИИ 

 

SECTION 8 
 

THE REPORTS, WHICH ARE NOT INCLUDED IN THE BASIC SECTIONS 
 
 

 
ИЗМЕНЕНИЕ ПЛОТНОСТИ ЭЛЕКТРОННЫХ 

СОСТОЯНИЙ НАНОРАЗМЕРНЫХ ОБЛАСТЕЙ 
РАЗУПОРЯДОЧЕНИЯ, СОЗДАННЫХ 

ИОНИЗИРУЮШИМИ ЧАСТИЦАМИ В КРЕМНИИ 

CHANGING THE DENSITY OF ELECTRONIC STATES 
OF NANOSCALE DISORDERED AREAS CREATED BY 
IONIZING PARTICLES IN SILICON 

Богатов Н.М., Коваленко М.С.  Bogatov N.M., Kovalenko M.S. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 

  
Рассчитаны численно зависимости распределения 
плотности электронных состояний в запрещенной 
зоне кремния от энергии для различных значений 
параметров областей разупорядочения. Показано, 
что основной вклад дают энергетические уровни 
вакансионного происхождения, хаотически 
распределенные в пределах области 
разупорядочения 

The dependences from energy of the density distribution 
of the electronic states in the forbidden zone of silicon are 
calculated numerically for the various values parameters 
of the nanoscail disordered areas. It is shown, that in the 
forbidden zone the power levels created by chaotically 
distributed vacancies within nanoscail disordered area are 
prevailed 

  

Успехи в области микропроцессорной техники выдвигают задачу поиска и изучения возможностей создания 
миниатюрных сверхчувствительных датчиков электромагнитного излучения и сенсорных устройств.  С этой 
целью необходим поиск новых материалов,  в которых малые воздействия электромагнитного излучения,  
внешней среды могут вызывать существенные изменения комплекса свойств.  Особый интерес представляют 
полупроводниковые структуры с наномасштабными неоднородностями.  
Цель работы –  рассчитать изменение плотности электронных состояний, созданных наноразмерными 
областями разупорядочения в кремнии,  облученном электронами либо протонами.  
Параметры областей разупорядочения, образующихся в кремнии под действием электронов или протонов,  
рассчитаны численно с помощью построенной модели. Полученные зависимости среднего радиуса Rdo и 
числа неаннигилировавших вакансий Nvdo в области разупорядочения от энергии ионизирующих частиц 
показывают, что области разупорядочения являются наномасштабными объектами с радиусом от 10  до 100  
нм.  При этом во всем интервале значений параметров областей разупорядочения количество вакансий 
значительно больше других многовакансионных комплексов. Следовательно,  основной вклад в 
распределение плотности состояний дают уровни вакансионного происхождения.  
Полученные характеристики плотности электронных состояний области разупорядочения в запрещенной зоне 
кремния показывают, что наибольший вклад дают вакансионные уровни:  E11 = Ev + 0,084  эВ и E12 = Eс – 
0,03  эВ.  Вклад дивакансионных уровней E21 = Ev + 0,21  эВ,  E22 = Eс – 0,43  эВ,  E23 = Eс – 0,23  эВ много 
меньше.  Кроме того,  вследствие расщепления энергетических уровней вакансий,  образующих флуктуации,  
формируется квазинепрерывный спектр электронных состояний в запрещенной зоне, имеющий два основных 
максимума.   
В области разупорядочения достигается высокая плотность нарушенных валентных связей. Эти состояния 
могут служить центрами захвата неравновесных электронов или дырок. Таким образом, области 
разупорядочения могут играть роль наноразмерных центров неравновесного объёмного заряда.  
Воздействуя локально потоком ионизирующих частиц с заданной энергией, можно создавать области 
разупорядочения как конструктивные элементы полупроводниковых приборов.  Этот метод позволяет 
управлять электрической и рекомбинационной активностью полупроводниковых структур в наноразмерных 
областях посредством изменения числа вакансий в них. 
 

http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper.php?p=1266 http://www.ivtn.ru/2011/confs/enter/paper_e.php?p=1266 

  

 

 

 

 

 

 

 



Секция 8  Section 8 
 
 

http://www.ivtn.ru   41 

ТЯЖЕЛЫЕ НЕФТИ РОССИИ, ОБОГАЩЕННЫЕ 
ТОКСООПАСНЫМИ МЕТАЛЛАМИ 

HEAVY OILS OF RUSSIA, ENRICHED WITH TOXIC 
METALS 

Ященко И.Г.  Yaschenko I.G. 

Институт химии нефти СО РАН Institute of Petroleum Chemistry, Siberian Division of 
Russian Academy of Sciences 

  
Рост нефтепотребления и увеличения запасов 
тяжелой металлоносной нефти ставит перед 
обществом социально-экологические проблемы, 
связанные с защитой окружающей среды. 
Вынужденный переход к широкомасштабному 
освоению тяжелой металлоносной нефти с 
неблагоприятными экологическими свойствами 
усиливает ее негативное влияние на окружающую 
среду, особенно в индустриально развитых 
густонаселенных регионах мира, с большим 
энергопотреблением.Приведены результаты 
сравнительного анализа пространственных 
изменений физико-химических свойств тяжелой 
металлоносной нефти основных нефтегазоносных 
бассейнов 

Growth of consumption of oil and increase in stocks of 
heavy oil containing metals puts before a society socially-
environmental problems, connected with environment 
protection. The compelled transition to large-scale 
development of heavy oil containing metals with adverse 
ecological properties strengthens its negative influence on 
environment, especially in industrially developed densely 
populated regions of the world, with the big power 
consumption. Results of the comparative analysis of 
spatial changes of physical and chemical properties of 
heavy oil containing metals of the basic gas and oil pools 
are resulted 

  

Рост нефтепотребления и увеличения запасов тяжелой металлоносной нефти ставит перед обществом 
социально-экологические проблемы, связанные с защитой окружающей среды. Вынужденный переход к 
широкомасштабному освоению тяжелой металлоносной нефти с неблагоприятными экологическими 
свойствами усиливает ее негативное влияние на окружающую среду, особенно в индустриально развитых 
густонаселенных регионах мира, с большим энергопотреблением. Тяжелые нефти часто обогащены 
металлами-примесями, например, ванадием и никелем, с ярко выраженными токсическими свойствами. 
Известно, что в тяжелых нефтях содержание ванадия и никеля сопоставимо с концентрацией их в рудах, а в 
остаточных нефтепродуктах (мазутах, коксах, гудронах, пеках и асфальте) в 2-4 раза больше. Своевременное 
изучение и учет уровней природной и технологической обогащённости тяжелой нефти металлами-
токсикантами может предотвратить или хотя бы уменьшить влияние на окружающую среду. Необходимым и 
достаточным для этого является наличие информации о составе и содержании металлов в нефти, что 
позволит своевременного принять защитные меры ещё на стадии выбора технологий добычи, переработки и 
утилизации токсоопасного углеводородного сырья. Так же знание свойств нефти особенно важно при прогнозе 
последствий аварийных ситуаций. Учитывая изложенное, целью выполненного исследования в данной статье 
явилось изучение распространения месторождений тяжелой нефти с наиболее высокими концентрациями 
ванадия и никеля, как основных токсоопасных и биологически активных элементов, сравнительный анализ 
состава и физико-химических свойств тяжелой металлоносной нефти в наиболее крупных по запасам 
нефтегазоносных бассейнах (НГБ) России. 

Таблица  – Содержание ванадия и никеля и оценка запасов ванадия в тяжелых металлоносных 
нефтях России 

Нефтегазоносн
ый бассейн 
(НГБ) 

Среднебассейново
е содержание в 
нефти 

Отношение 
ванадий/ни
кель 

Запасы ванадия в 
тяжелой  

нефти, млн т 

Запасы 
тяжелой 
нефти, 
млрд т 

Ванади
я, % 

Никеля, 
% 

Геологич
еские 

Извлекаем
ые 

Волго-
Уральский 

0,080 0,027 2,963 0,863 0,137 2,583 

Западно-
Сибирский 

0,006 0,004 1,500 0,258 0,032 3,480 

Тимано-
Печорский 

0,015 0,031 0,484 0,191 0,044 1,514 

 
Фактический материал, использованный в основе выполненных исследований и обеспечивший его 
достоверность, получен и проанализирован автором из созданной в Институте химии нефти СО РАН мировой 
базы данных (БД) по физико-химическим свойствам нефти общим объемом описаний около 20610 образцов 
нефти. Значительный объём материала был собран в публикациях как отечественных, так и зарубежных 
исследователей. Пространственный анализ распространения месторождений тяжелой нефти с повышенным и 
высоким содержанием ванадия и никеля осуществлен на основе использования средств геоинформационных 
систем (ГИС) и ГИС-технологий. Приведены результаты  сравнительного анализа пространственных 
изменений физико-химических свойств тяжелой металлоносной нефти основных нефтегазоносных бассейнов.  
Таким образом, своевременное изучение и учет уровней природной и технологической обогащённости нефти 
металлами может предотвратить или хотя бы уменьшить токсологическую нагрузку на окружающую среду. 
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МЕТОД ПОСТРОЕНИЯ МАКСИМАЛЬНОГО 
НЕЗАВИСИМОГО МНОЖЕСТВА 

METHOD OF THE BUILDING MAXIMAL 
INDEPENDENT VERTEX SET OF MAXIMUM SIZE 

Дудов М.Х.  Dudov M.H. 

Карачаево-Черкесская государственная 
технологическая академия 

Karachaevo-Cherkessia State Technological Academy 

  
Метод построения максимального независимого 
множества наибольшей мощности, вычислительная 
сложность которого не превышает O(n<sup>8</sup>) 

Method of the building maximal independent vertex set of 
maximum size, computing difficulty which does not 
exceed O(n8) 

  

Рассмотрим следующую задачу [1, ТГ1]: 

Заданы граф,                                   и целое положительное число 
VK

. Существует ли на G  независимое 

множество вершин мощностью не менее K  или, иначе говоря, существует ли подмножество VV , такое, 

что 
KV

 и никакие две вершины из V  не соединены ребром из E ? 

Пусть 
1ix

, если вершина 
Vvi , и 

0ix
, если 

Vvi . Сопоставим каждому ребру графа неравенство 

вида 
1ji xx
, если ребро . 

Тогда, следуя методологии [2], рассматриваемую задачу можно представить в виде целочисленной задачи 
линейного программирования (ЦЗЛП): 

1;0

1

max;
1

i

ji

n

i
i

x

xx

xf

                                  (1) 
Известно, что в общем случае полиномиального по вычислительной сложности алгоритма решения ЦЗЛП не 
существует. 
Представим задачу в виде обычной задачи линейного программирования, исключив условие целочисленности: 

10

1

max;
1

i

ji

n

i
i

x

xx

xf

                              (2) 
Как и во многих других графовых задачах [2-4], представленных в виде ЗЛП, наличие на исходном графе 
циклов нечётной длины обуславливает, в общем случае, нецелочисленность оптимального решения (2).  

Пусть на графе существует цикл                                  длины k , причем k  – нечетное. Тогда очевидно, что в 

максимальное независимое множество V  могут войти не более             вершин цикла С . Поэтому, с целью 
исключения нецелочисленных решений, можно для каждого цикла нечетной длины явно указать, что 

, дополнив (2) соответствующими ограничениями. 
Поскольку любой простой цикл на графе, в том числе и нечетной длины, является линейной комбинацией 
базисных циклов, то достаточно дополнить (2) ограничениями, соответствующими только базисным циклам 
графа. При этом нецелочисленные решения перестают быть допустимыми, и задачу можно решать обычным 
симплекс-методом. 
Можно показать, что вычислительная сложность симплекс-метода применительно к задачам вида (3) 
полиномиальна. Если условия задачи таковы, что алгоритм симплекс-метода не зацикливается, то 

потребуется не более n  раз выполнить шаг алгоритма, т.е. преобразование матрицы размером , 
так как на каждом шаге значение целевой функции возрастает ровно на единицу. Если же алгоритм 
зацикливается, то применение стандартных приемов [2,5] позволяет выйти из цикла и в худшем случае для 

каждого увеличения целевой функции на единицу потребуется  раз преобразовывать матрицу, 

следовательно, вычислительная сложность предлагаемого метода не превышает , то есть 
полиномиальна. 
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