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ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÎÍÍÎÅ ÏÐÎÑÒÐÀÍÑÒÂÎ

ÌÎËÅÊÓËßÐÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ:

ÎÒ ÌÎÄÅËÈ Ê ÂÈÇÓÀËÈÇÀÖÈÈ

«ßâëåíèÿ ñî âñåõ ñòîðîí îêðóæàþò íàñ,
íî îíè íîñÿò øàïêè-íåâèäèìêè, è ìû íå çàìå-
÷àåì èõ. Ïîñðåäñòâîì ãèïîòåçû ìû ñðûâàåì ñ
íèõ ýòè øàïêè-íåâèäèìêè».

 Ì. Íîðäàó

Êîìîëêèí Àíäðåé Âëàäèìèðîâè÷,
Ýëüö Åêàòåðèíà Ýäóàðäîâíà

ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÛ
È ÌÎËÅÊÓËÛ

Ìîæíî ëè óâèäåòü ìî-
ëåêóëó? Êàê âûãëÿäÿò è

âçàèìîäåéñòâóþò ìåæäó ñîáîé ìîëåêóëû è
àòîìû? ×åì áîëüøå óçíàâàëè îá îêðóæàþ-
ùåì ìèðå ëþäè, òåì áîëüøå ïîÿâëÿëîñü ó
íèõ âîïðîñîâ, òåì ãëóáæå èì õîòåëîñü çàã-
ëÿíóòü.

Åùå â XIX âåêå ó÷åíûå ïðèøëè ê çàê-
ëþ÷åíèþ, ÷òî óâèäåòü ìîëåêóëû íåëüçÿ, ïî-
ñêîëüêó ðàçìåðû àòîìîâ çíà÷èòåëüíî ìåíü-
øå äëèíû âîëíû âèäèìîãî ñâåòà. À âåäü çíà-
íèå ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû ìîëåêóë
ïîçâîëèëî áû ïîíÿòü è ñïðîãíîçèðîâàòü ïðî-
òåêàíèå òåõ èëè èíûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåñ-
ñîâ, îáúÿñíèòü ñâîéñòâà èññëåäóåìîãî âåùå-
ñòâà èëè äàæå ñèíòåçèðîâàòü íîâîå âåùåñòâî
ñ çàäàííûìè ïîëåçíûìè ñâîéñòâàìè.

Âñå æå èíôîðìàöèþ î ñòðîåíèè ìî-
ëåêóë ïîëó÷èòü ìîæíî. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ
ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû â êðèñòàëëè÷åñêîé
ôàçå âåùåñòâà â íàñòîÿùåå âðåìÿ øèðîêî
èñïîëüçóþòñÿ ìåòîäû ðåíòãåíîñòðóêòóðíî-
ãî àíàëèçà, íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ, ÿäåð-

íîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà (ßÌÐ) è äðó-
ãèå. Íî äëÿ ìîëåêóë, ñîñòîÿùèõ èç áîëü-
øîãî ÷èñëà àòîìîâ è íàõîäÿùèõñÿ â æèä-
êîé ôàçå èëè â ðàñòâîðå, ïðèìåíèì òîëüêî
ìåòîä ßÌÐ1 , íî è îí íå äàåò ïîëíîãî ïðåä-
ñòàâëåíèÿ î âíóòðèìîëåêóëÿðíîé ïîäâèæ-
íîñòè áîëüøèõ ìîëåêóë. Ïîýòîìó îòêðû-
òèå ëåêàðñòâ, ñîçäàíèå íîâûõ ìàòåðèà-
ëîâ � òî, ÷òî âñåãäà ÿâëÿëîñü êîíå÷íîé
öåëüþ ó÷åíîãî-ýêñïåðèìåíòàòîðà, � äîëãîå
âðåìÿ áûëî âîçìîæíî ëèøü íà óðîâíå èí-
òóèöèè, ñîâìåùåííîé ñ áîëüøèì îïûòîì
èññëåäîâàòåëÿ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, áëàãî-
äàðÿ ñòðåìèòåëüíîìó ðàçâèòèþ âû÷èñëè-
òåëüíîé òåõíèêè, ïðèáëèçèòüñÿ ê çàâåòíîé
öåëè ïîçâîëÿþò ìåòîäû êîìïüþòåðíîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ.

Âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ êîìïüþòåðíîå
ìîäåëèðîâàíèå îêàçûâàåòñÿ åäèíñòâåííûì
ñïîñîáîì ïîëó÷åíèÿ äåòàëüíûõ êîëè÷å-
ñòâåííûõ ñâåäåíèé î ïîâåäåíèè ñëîæíûõ
ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, èçâåñòíûõ â ïðèðî-
äå èëè, ÷òî âàæíåå, åùå òîëüêî ïëàíèðóå-
ìûõ ê ñîçäàíèþ. Ñîïîñòàâëÿÿ ðåçóëüòàòû
âû÷èñëåíèé ñ îïûòíûìè äàííûìè, ìîæíî
âûÿâèòü íàèáîëåå âàæíûå ôàêòîðû è çàêî-

1 Çà ðàçâèòèå ìåòîäîâ ñïåêòðîñêîïèè ßÌÐ äëÿ îïðåäåëåíèÿ òðåõìåðíîé ñòðóêòóðû áèîëîãè÷åñêèõ
ìàêðîìîëåêóë â 2002 ãîäó øâåéöàðñêîìó áèîôèçèêó Êóðòó Âþòðèõó áûëà âðó÷åíà Íîáåëåâñêàÿ ïðåìèÿ.
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íîìåðíîñòè, îòâå÷àþùèå çà òå èëè èíûå
ñâîéñòâà ðåàëüíûõ ìîëåêóë. Ñ äðóãîé ñòî-
ðîíû, êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ÷àñòî
âûñòóïàåò â êà÷åñòâå ñâÿçóþùåãî çâåíà ìåæ-
äó òåîðèåé è ôèçè÷åñêèì ýêñïåðèìåíòîì.
Ýòî îñîáåííî âàæíî òîãäà, êîãäà â òåîðèè
íå óäàåòñÿ îòûñêàòü òî÷íîãî àíàëèòè÷åñêî-
ãî ðåøåíèÿ ñëîæíûõ ñèñòåì óðàâíåíèé, îïè-
ñûâàþùèõ ïîâåäåíèå ìîëåêóë. Íàêîíåö,
êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå âî ìíîãèõ
ñëó÷àÿõ ÿâëÿåòñÿ ìîùíûì ñðåäñòâîì ïîâû-
øåíèÿ èíôîðìàòèâíîñòè ñàìèõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ ìîëåêóë.

ÌÅÒÎÄ
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

Îäíèì èç «ïðîãíîçèðóþùèõ»
êîìïüþòåðíûõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
(ÌÄ). Îí øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ â
õèìè÷åñêîé ôèçèêå äëÿ ìîäåëèðî-

âàíèÿ ñòðóêòóðû è äèíàìèêè îðãàíè÷åñêèõ
ìîëåêóë: áåëêîâ, æèäêèõ êðèñòàëëîâ, îòðåç-
êîâ ÄÍÊ. Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ìåòîäà ìîäåëè-
ðóåòñÿ äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå ìîëåêóëÿð-
íûõ ñèñòåì, íàáëþäàþòñÿ èõ ñâîéñòâà.

      ÌÎÄÅËÜ

Ñëîâà «ìîäåëü», «ìîäå-
ëèðîâàíèå» îçíà÷àþò, ÷òî ÷òî-òî íàñòîÿùåå,
ñëîæíîå çàìåíÿåòñÿ óïðîùåííûì, íàãëÿä-
íûì. Â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ìî-
ëåêóëà ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ñèñòåìà âçàè-

ìîäåéñòâóþùèõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö.
Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî àòîìû, èç êîòîðûõ
ñîñòîèò ìîëåêóëà, ñ÷èòàþòñÿ øàðèêà-
ìè, âçàèìîäåéñòâóþùèìè ìåæäó ñîáîé
ïî çàêîíàì êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè.

Ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå äå-
ëÿò íà âàëåíòíîå (êîâàëåíòíîå) è íå-
âàëåíòíîå. Âàëåíòíîå âçàèìîäåéñòâèå
âîçíèêàåò ìåæäó àòîìàìè îäíîé ìî-
ëåêóëû â ðåçóëüòàòå îáîáùåñòâëåíèÿ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïàðîé ñîñåäíèõ
àòîìîâ, òî åñòü â ðåçóëüòàòå îáðàçîâà-
íèÿ õèìè÷åñêîé ñâÿçè, è ÿâëÿåòñÿ ïðè-
÷èíîé ñóùåñòâîâàíèÿ ìîëåêóë. Ê òà-
êèì âçàèìîäåéñòâèÿì îòíîñÿò ðàñòÿ-

æåíèå õèìè÷åñêîé ñâÿçè, èçìåíåíèå âàëåí-
òíîãî óãëà, âðàùåíèå àòîìíûõ ãðóïï âîê-
ðóã îäèíàðíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé (ðèñó-
íîê 1). Ýíåðãèÿ êàæäîãî èç ýòèõ òèïîâ âçà-
èìîäåéñòâèé àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñâîåé ôîð-
ìóëîé.

Íåâàëåíòíîå âçàèìîäåéñòâèå âîçíè-
êàåò ìåæäó àòîìàìè ðàçíûõ ìîëåêóë è ÿâ-
ëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ñóùåñòâîâàíèÿ ðàçíûõ ôàç
âåùåñòâà. Ê íåâàëåíòíûì âçàèìîäåéñòâèÿì
îòíîñÿò Âàí-äåð-âààëüñîâû è ýëåêòðîñòàòè-
÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ.

Âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìîäåéñòâèå
ìåæäó àòîìàìè ïðîÿâëÿåòñÿ íà ìàëûõ ðàñ-
ñòîÿíèÿõ â âèäå îòòàëêèâàíèÿ, à íà áîëü-
øèõ ðàññòîÿíèÿõ � â âèäå ïðèòÿæåíèÿ. Òà-
êîå âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòî îïèñûâàþò ñ ïî-
ìîùüþ ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà:
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ãäå rij � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè i è j,
σij � ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòî-
ìàìè i è j, áëèæå êîòîðîãî àòîìû ïðàêòè-
÷åñêè íèêîãäà íå ñõîäÿòñÿ, εij � ãëóáèíà ïî-
òåíöèàëüíîé ÿìû (ìèíèìóì ýíåðãèè âçàè-
ìîäåéñòâèÿ).

Ýòîò ïîòåíöèàë õîðîøî îïèñûâàåò
ñâîéñòâà ñèñòåì, ñîñòîÿùèõ èç îäíîàòîì-
íûõ ýëåêòðè÷åñêè íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë. Â
ýòîì ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ìîëåêó-
ëàìè çàâèñèò ëèøü îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó èõ
öåíòðàìè. Òèïè÷íûìè ïðèìåðàìè òàêèõ
ñèñòåì ÿâëÿþòñÿ áëàãîðîäíûå ãàçû. Íà ðè-

Ðèñóíîê 1. à) ðàñòÿæåíèå õèìè÷åñêîé ñâÿçè,
á) èçìåíåíèå âàëåíòíîãî óãëà,

â) âðàùåíèå àòîìíûõ ãðóïï âîêðóã îäèíàðíûõ
õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé

ri � äëèíà õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåæäó  àòîìàìè,
θ1, θ2, θ3 � çíà÷åíèÿ âàëåíòíûõ óãëîâ,

Ω � çíà÷åíèå äâóãðàííîãî  óãëà ïðè âðàùåíèè
ãðóïï àòîìîâ âîêðóã õèìè÷åñêîé ñâÿçè.

      à) á)     â)
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ñóíêå 2 ïðåäñòàâëåí ãðàôèê ïîòåí-
öèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà äëÿ Xe.

Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçà-
èìîäåéñòâèÿ çàäàþòñÿ ìåä-
ëåííî óáûâàþ-
ùèì êóëîíîâñêèì
ïîòåíöèàëîì:

∑
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=
ji ij

ji
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qq
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ãäå ε0 � ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ, à
qi , qj � ÷àñòè÷íûå çàðÿäû íà àòîìàõ,
íå êðàòíûå çàðÿäó ýëåêòðîíà è âîç-
íèêàþùèå èç-çà òîãî, ÷òî àòîìû îä-
íèõ ýëåìåíòîâ ñòðåìÿòñÿ ïðèòÿíóòü
ê ñåáå ýëåêòðîííóþ ïàðó êîâàëåíò-
íîé ñâÿçè ñèëüíåå, ÷åì àòîìû äðóãèõ
ýëåìåíòîâ.

Ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå íàáîðû ïàðà-
ìåòðîâ äëÿ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèé.
Ýòè ïàðàìåòðû çàâèñÿò îò òèïîâ è âàëåíò-
íûõ ñîñòîÿíèé âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîâ,
èõ çíà÷åíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ èç ðàçëè÷íûõ ýê-
ñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (ñïåêòðàëüíûõ,
êàëîðèìåòðè÷åñêèõ, êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ)
è êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.

       ÌÅÒÎÄ ÐÀÑ×ÅÒÀ

Îñíîâó ìåòîäà ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè ñîñòàâëÿ-

åò ÷èñëåííîå ðåøåíèå êëàññè÷åñêèõ óðàâ-
íåíèé Íüþòîíà äëÿ ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâó-
þùèõ ÷àñòèö:

)(Riii Fam
r

r = , i = 1, 2, ... n , (3)

ãäå n � ÷èñëî àòîìîâ â èññëåäóåìîé ìîëå-

êóëÿðíîé ñèñòåìå, =R {{ nrrr r

K

rr ,,, 21 } � íàáîð

êîîðäèíàò, iar  � óñêîðåíèå i-ãî àòîìà,

mi � åãî ìàññà,
iF
r

 � ñóììàðíàÿ ñèëà, äåé-

ñòâóþùàÿ íà i-ûé àòîì ñî ñòîðîíû îñ-
òàëüíûõ ÷àñòèö.

Çàäàâ êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè âñåõ
÷àñòèö â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè t0,
÷èñëåííî ðåøàþò óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ
(3), âû÷èñëÿÿ íîâûå ñèëû, êîîðäèíàòû
è ñêîðîñòè ÷àñòèö â ïîñëåäîâàòåëüíûå
ìîìåíòû âðåìåíè t0 + ∆t, t0 + 2∆t, t0 + 3∆t
è ò. ä. (ñì. ðèñóíîê 3), ãäå ∆t � âåëè÷è-
íà øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ â ìåòîäå ÌÄ.

Ïðè ýòîì ïîëàãàþò, ÷òî â òå÷åíèå âðåìåíè
∆t ñèëà íå èçìåíÿåòñÿ, òî åñòü íà êàæäîì
øàãå ìîæíî èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèå ðàâíî-
óñêîðåííîãî äâèæåíèÿ:
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(4)

Òàêèì îáðàçîì ïîëó÷àþò òðàåêòîðèþ
ñèñòåìû, òî åñòü ñîâîêóïíîñòü êîîðäèíàò

R è ñêîðîñòåé =V {
nVVV
r

K

rr

,, 21
} âñåõ n àòî-

ìîâ â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè t. Ýòî ïîçâî-
ëÿåò â ìåòîäàõ ÌÄ îïèñûâàòü íå òîëüêî ðàâ-
íîâåñíûå ñâîéñòâà, íî òàêæå õàðàêòåðèçî-
âàòü äèíàìè÷åñêèå ïðîöåññû è ïîëó÷àòü èí-
ôîðìàöèþ î êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòàõ
(íàïðèìåð, äèôôóçèè).

Êàê èçâåñòíî, ïîëíûé íàáîð êîîðäè-
íàò è ñêîðîñòåé ìîëåêóë ñèñòåìû â äàííûé

Ðèñóíîê 2. Ãðàôèê  ïîòåíöèàëà  Ëåííàðä-Äæîíñà,
îïèñûâàþùèé âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ìîëåêóëàìè Xe.

Ïàðàìåòðû εij = 0.433 êêàë/ìîëü, σij = 3.935Å.

Ðèñóíîê 3. Òðàåêòîðèÿ àòîìà
â ïîñëåäîâàòåëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè

t0 + ∆t, t0 + 2∆t, t0 + 3∆t.
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ìîìåíò âðåìåíè õàðàêòåðèçóåò ìèêðîñêî-
ïè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû. Ñðåäíèå çíà-
÷åíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû
ïîëó÷àþò ïóòåì óñðåäíåíèÿ ïî âðåìåíè ñî-
îòâåòñòâóþùåé âåëè÷èíû, çàâèñÿùåé îò
ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ.

ÌÅÒÎÄÛ ÓÑÊÎÐÅÍÈß
ÐÀÑ×ÅÒÎÂ ÌÄ

Âðåìÿ, íåîáõîäèìîå äëÿ
ðàñ÷åòà òðàåêòîðèè ìîëåêóë, çàâèñèò îò
ðàçìåðà ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû è âåëè÷è-
íû øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ. Î÷åâèäíî, ÷òî, ÷åì
áîëüøå ðàññìàòðèâàåìàÿ ñèñòåìà, òåì òî÷-
íåå áóäóò ïîëó÷àåìûå ðåçóëüòàòû, íî óâå-
ëè÷åíèå ðàçìåðà ñèñòåìû ñîïðîâîæäàåòñÿ
çíà÷èòåëüíûìè òðàòàìè êîìïüþòåðíîãî âðå-
ìåíè, ñâÿçàííûìè ñ âîçðîñøèì êîëè÷åñòâîì
ðàññìàòðèâàåìûõ ïàð ìîëåêóë.

×åì áîëüøå øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, òåì
ìåíüøå øàãîâ ïîòðåáóåòñÿ ïðîäåëàòü ïðî-
öåññîðó äëÿ ðàñ÷åòà ìîëåêóëÿðíîé òðàåê-
òîðèè çàäàííîé äëèíû, íî îò âåëè÷èíû øàãà
çàâèñèò òî÷íîñòü ïðîäåëàííûõ ïî ôîðìóëå
(4) âû÷èñëåíèé: ÷åì øàã áîëüøå, òåì òî÷-
íîñòü ìåíüøå.

Êàê, íå ïðåíåáðåãàÿ òî÷íîñòüþ âû-
÷èñëåíèé, óìåíüøèòü çàòðàòû êîìïüþòåð-
íîãî âðåìåíè?

Îêàçûâàåòñÿ, âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ìîæíî çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü, èñïîëüçóÿ
ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ è óìåíü-
øàÿ ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû àòîìîâ â ìî-
ëåêóëàõ, òî åñòü ðàññìàòðèâàÿ òàê íàçûâàå-
ìûå æåñòêèå ìîäåëè ìîëåêóë.

ÏÅÐÈÎÄÈ×ÅÑÊÈÅ
ÃÐÀÍÈ×ÍÛÅ ÓÑËÎÂÈß

Ïðè ñîâðåìåííîì ñîñòîÿ-
íèè êîìïüþòåðíîé òåõíèêè

ðåàëüíî ïîääàþòñÿ ìîäåëèðîâàíèþ ñèñòå-
ìû ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ñîòåí èëè òûñÿ÷
ìîëåêóë, ÷òî íåñîïîñòàâèìî ñ ÷èñëîì Àâî-
ãàäðî (NA ≈ 6 ⋅ 1023 ìîëü�1), ÿâëÿþùèìñÿ õà-
ðàêòåðíûì ðàçìåðîì òåðìîäèíàìè÷åñêîé
ñèñòåìû. Òåì íå ìåíåå, äàæå ñ íåáîëüøèì
÷èñëîì ìîëåêóë ìîæíî èññëåäîâàòü ñâîé-
ñòâà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì, èñïîëüçóÿ
ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Ïðèìå-
íÿÿ ýòè óñëîâèÿ, ðåàëüíóþ áåñêîíå÷íóþ
ñèñòåìó çàìåíÿþò ñîâîêóïíîñòüþ îäèíàêî-
âûõ êîíå÷íûõ ñèñòåì, êàæäàÿ èç êîòîðûõ
ðàñïîëîæåíà â ïðîñòðàíñòâåííîé ÿ÷åéêå, îê-
ðóæåííîé ñî âñåõ ñòîðîí òîæäåñòâåííûìè
ÿ÷åéêàìè (ðèñóíîê 4). Ìîëåêóëû, íàõîäÿ-
ùèåñÿ â îäíîé ÿ÷åéêå, âçàèìîäåéñòâóþò äðóã
ñ äðóãîì è ìîëåêóëàìè â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ.
Âçàèìîäåéñòâóþùèìè ñ÷èòàþòñÿ ìîëåêóëû,
ðàñïîëîæåííûå âíóòðè ñôåðû ñ ðàäèóñîì
Rc (ðàäèóñ ñôåðè÷åñêîãî îòñå÷åíèÿ âçàèìî-
äåéñòâèé), âåëè÷èíà êîòîðîãî äîëæíà áûòü
íå áîëåå ïîëîâèíû äëèíû ðåáðà îñíîâíîé
ÿ÷åéêè. Âçàèìîäåéñòâèå ñ ìîëåêóëàìè, ðàñ-
ïîëîæåííûìè âíå ýòîé ñôåðû, íå ó÷èòûâà-
åòñÿ. Èñïîëüçîâàíèå òàêîé ñôåðû îòñå÷å-
íèÿ âçàèìîäåéñòâèé äîïóñòèìî, òàê êàê ïî-
òåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà áûñòðî ñïàäàåò ñ
óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ìîëåêóëà-
ìè. Âíóòðü ñôåðû îòñå÷åíèÿ âêëþ÷àþòñÿ
ìîëåêóëû, ðàñïîëîæåííûå êàê â öåíòðàëü-
íîé ÿ÷åéêå, òàê è â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ. Ìî-
ëåêóëà, ïîêèäàþùàÿ ÿ÷åéêó ÷åðåç îäíó èç
ãðàíåé â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî
ðàñ÷åòà, ïîïàäàåò â äðóãóþ ÿ÷åéêó, íî ïðè
ýòîì òàêàÿ æå ìîëåêóëà ïîñòóïàåò â ýòó
ÿ÷åéêó ÷åðåç ïðîòèâîïîëîæíóþ ãðàíü. Ïðè
ýòîì ìîäåëèðóåòñÿ äèíàìèêà ëèøü îäíîé
òàêîé ÿ÷åéêè. Åñòåñòâåííî, ÷òî ðàçìåð ÿ÷åé-
êè äîëæåí áûòü äîñòàòî÷íî áîëüøèì äëÿ
èñêëþ÷åíèÿ âîçìîæíîñòè êðàåâûõ ýôôåê-
òîâ, � ìîëåêóëà íå äîëæíà âçàèìîäåéñòâî-
âàòü ñàìà ñ ñîáîé.

ÆÅÑÒÊÀß ÌÎÄÅËÜ
ÌÎËÅÊÓËÛ

Ïðè ðàññìîòðåíèè ìåòîäà-
ìè ÌÄ ñèñòåì ìíîãîàòîìíûõ
ìîëåêóë, âçàèìîäåéñòâèå àòî-

ìîâ â êîòîðûõ äîïóñêàåò êëàññè÷åñêîå îïè-
ñàíèå, ñëåäóåò ó÷èòûâàòü íàëè÷èå â ñèñòå-

Ðèñóíîê 4.  Èçîáðàæåíèå
ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ è äâóõ åå îáðàçîâ.
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ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÎÍÍÎÅ ÏÐÎÑÒÐÀÍÑÒÂÎ

ìå ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðíûõ âðåìåí èëè ÷à-
ñòîò, ñîîòâåòñòâóþùèõ âíóòðèìîëåêóëÿðíûì
è ìåæìîëåêóëÿðíûì äâèæåíèÿì. Ïîñêîëü-
êó ýòè âåëè÷èíû ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ íà ïî-
ðÿäîê è áîëåå, øàã èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâ-
íåíèé äâèæåíèÿ âñåõ ñîñòàâëÿþùèõ ñèñòå-
ìó ÷àñòèö äîëæåí ñîîòíîñèòüñÿ ñ íàèìåíü-
øèì èç õàðàêòåðíûõ âðåìåí. Î÷åâèäíî, ÷òî
ýòî òðåáóåò çíà÷èòåëüíî áîëüøåãî êîëè÷å-
ñòâà øàãîâ äëÿ íàáëþäåíèÿ çà îòðåçêîì
ôàçîâîé òðàåêòîðèè òðåáóåìîé äëèíû, ÷òî
ñóùåñòâåííî óñëîæíÿåò ðåøåíèå ïîñòàâëåí-
íîé çàäà÷è. ×òîáû èçáåæàòü ýòîãî, îáû÷íî
ðàññìàòðèâàþò áîëåå ïðîñòóþ ìîäåëü ìî-
ëåêóë, â êîòîðîé íå ïðèíèìàþòñÿ â ðàñ-
÷åò êàêèå-ëèáî èç âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâî-
áîäû ìîëåêóëû. Íàïðèìåð, ìîæíî ïîääåð-
æèâàòü ïîñòîÿííûìè äëèíû ñâÿçåé â ìîëå-
êóëàõ è, òàêèì îáðàçîì, àáñòðàãèðîâàòüñÿ
îò âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âûñîêî÷àñòîòíûõ
êîëåáàíèé. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóþò àëãîðèò-
ìû, êîððåêòèðóþùèå ïîëîæåíèÿ òåõ «ñâÿ-
çàííûõ» àòîìîâ, êîòîðûå â ïðîöåññå ìîäå-
ëèðîâàíèÿ ðàçîøëèñü íà ðàññòîÿíèå, áîëü-
øåå, ÷åì çàäàííàÿ äëèíà ñâÿçè (ðèñóíîê 5).

Áëàãîäàðÿ òàêîìó ïîäõîäó, óäàåòñÿ
óâåëè÷èòü øàã ìîäåëèðîâàíèÿ îò 0.1 ôñ äî
1�2 ôñ (1ôñ = 10�15 ñ).

ÏÀÐÀËËÅËÜÍÛÅ ÂÛ×ÈÑËÅÍÈß

Âðåìÿ, íåîáõîäèìîå äëÿ ðàñ-
÷åòà òðàåêòîðèè ìîëåêóëû, � ïîðÿä-
êà íàíî (1íñ = 10�9 ñ) è ìèêðîñå-
êóíä (1ìêñ = 10�6 ñ). Ýòî îçíà÷àåò,
÷òî, äëÿ òîãî ÷òîáû ïðîâåñòè ìîäå-
ëèðîâàíèå, êîìïüþòåðó òðåáóåòñÿ
ïðîäåëàòü ìèëëèîíû øàãîâ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ. À òàê êàê âðåìÿ, çàòðà÷è-
âàåìîå ïðîöåññîðîì íà 1 øàã ìîëå-

êóëÿðíîé äèíàìèêè, ñîñòàâëÿåò îò íåñêîëü-
êèõ ñåêóíä äî äåñÿòêîâ ñåêóíä (â çàâèñèìî-
ñòè îò ðàçìåðà ìîäåëèðóåìîé ìîëåêóëÿð-
íîé ñèñòåìû), òî, äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü
íóæíûå ðåçóëüòàòû, íàì ïðèäåòñÿ æäàòü
äîëãèå íåäåëè è ìåñÿöû ðàñ÷åòà!

Ê ñ÷àñòüþ, ñóùåñòâóåò âûõîä èç ýòîé
ñëîæíîé ñèòóàöèè. Îêàçûâàåòñÿ, âðåìÿ,
íåîáõîäèìîå äëÿ ðàñ÷åòà òðàåêòîðèè ìî-
ëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, ìîæíî çíà÷èòåëüíî
ñîêðàòèòü, èñïîëüçóÿ ïàðàëëåëüíûå ïðî-

ãðàììû, çàïóñêàåìûå íà ïàðàëëåëüíûõ êëà-
ñòåðàõ.

ÏÀÐÀËËÅËÜÍÛÉ ÊËÀÑÒÅÐ

Íàø îáû÷íûé ïåðñîíàëüíûé êîìïü-
þòåð, çà êîòîðûì ìû ïðèâûêëè ðàáîòàòü,
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîñëåäîâàòåëüíóþ ìà-
øèíó, � ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â êàæäûé ìîìåíò
âðåìåíè îí âûïîëíÿåò òîëüêî îäíó îïåðà-
öèþ íàä îäíèì ýëåìåíòîì äàííûõ. Â ñî-
ñòàâ òàêîãî êîìïüþòåðà, êàê ïðàâèëî, âõî-
äèò îäèí öåíòðàëüíûé ïðîöåññîð, îñíîâíîé
çàäà÷åé êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ âûïîëíåíèå êî-
ìàíä, âûáèðàåìûõ èç îïåðàòèâíîé ïàìÿòè
ïî î÷åðåäè, îäíà çà äðóãîé (ðèñóíîê 6).
Ñêîðîñòü ðàáîòû ýòîé ìàøèíû îïðåäåëÿ-
åòñÿ áûñòðîäåéñòâèåì åå öåíòðàëüíîãî
ïðîöåññîðà, âðåìåíåì äîñòóïà ê îïåðàòèâ-
íîé ïàìÿòè è ðàçðÿäíîñòüþ ìàøèííîãî
ñëîâà. Â ïåðñîíàëüíûõ êîìïüþòåðàõ íà áàçå

Ðèñóíîê 5. Äåéñòâèå àëãîðèòìà,
ïîääåðæèâàþùåãî äëèíó ñâÿçè ïîñòîÿííîé:

1 � íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå «ñâÿçàííûõ» àòîìîâ;
2 � èõ ïîëîæåíèå ïîñëå âûïîëíåíèÿ ñìåùåíèÿ;

2´ � ïîñëå êîððåêòèðîâêè äëèíû.
Íà ðèñóíêå r0 = r0 + d, ãäå îáû÷íî d = 10�4⋅r0.

Ðèñóíîê 6. Ñõåìà ïîñëåäîâàòåëüíîãî
êîìïüþòåðà.

Öåíòðàëüíûé

ïðîöåññîð

ïàìÿòü



10

Êîìîëêèí À.Â., Ýëüö Å.Ý.

© ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÛÅ ÈÍÑÒÐÓÌÅÍÒÛ Â ÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈÈ. ¹ 3, 2004 ã.

ïðîöåññîðà Intel Pentium ðàçðÿäíîñòü ìà-
øèííîãî ñëîâà ñîñòàâëÿåò 32 áèòà (4 áàé-
òà). Äëÿ íàó÷íûõ ðàñ÷åòîâ èñïîëüçóþòñÿ
ðàáî÷èå ñòàíöèè ñ ðàçðÿäíîñòüþ ìàøèííî-
ãî ñëîâà 64 áèòà (8 áàéòîâ). Ýòî êîìïüþòå-
ðû òàêèõ ïðîèçâîäèòåëåé, êàê Sun
Microsystems, Hewlett Packard, Silicon
Graphics è äðóãèõ.

Ïàðàëëåëüíûé êëàñòåð ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ñîâîêóïíîñòü òàêèõ ðàáî÷èõ ñòàíöèé,
ñâÿçàííûõ äîñòàòî÷íî áûñòðîé àïïàðàòóðîé
ïåðåäà÷è äàííûõ. Â òàêîé âû÷èñëèòåëüíîé
ñèñòåìå îïåðàòèâíàÿ ïàìÿòü åñòü ó êàæäîãî
ïðîöåññîðà. Êàæäûé ïðîöåññîð èìååò äîñ-
òóï òîëüêî ê ñâîåé ïàìÿòè (ðèñóíîê 7).

Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå, êëàñòåð ìîæ-
íî ñîáðàòü èç ïåðñîíàëüíûõ êîìïüþòåðîâ,
ñîåäèíèâ èõ áûñòðîé ñåòüþ (íàïðèìåð,
Ethernet 100Ìá), íî ìàøèíû äîëæíû ðàáî-
òàòü ïîä óïðàâëåíèåì ÎÑ Linux.

Ïðè ðàáîòå íà êëàñòåðå ïîëüçîâàòåëü
èìååò âîçìîæíîñòü çàïóñêàòü ïàðàëëåëüíóþ
ïðîãðàììó íà íåñêîëüêèõ êîìïüþòåðàõ ñðà-
çó. È åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî âñå ïðîöåññîðû â
êëàñòåðå îäèíàêîâûå, òî ìîæíî îæèäàòü,
÷òî ïðîãðàììà áóäåò âûïîëíÿòüñÿ âî ñòîëüêî
ðàç áûñòðåå, ñêîëüêî êîìïüþòåðîâ áóäóò
ïðîèçâîäèòü âû÷èñëåíèÿ. Ðåçóëüòàòû, ïîëó-
÷åííûå íà îäíèõ êîìïüþòåðàõ, â îïðåäå-
ëåííûå ìîìåíòû âðåìåíè äîëæíû ïåðåäà-
âàòüñÿ íà äðóãèå äëÿ äàëüíåéøåé ðàáîòû.
Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êîìïüþòåðàìè ðåà-
ëèçóåòñÿ ñ ïîìîùüþ îáìåíà ñîîáùåíèÿìè,
êîòîðûå ïåðåäàþòñÿ àïïàðàòóðîé ïåðåäà÷è
äàííûõ. Ïîýòîìó ðåçóëüòèðóþùåå áûñòðî-
äåéñòâèå â ýòîì ñëó÷àå îïðåäåëÿåòñÿ íå òîëü-

êî áûñòðîäåéñòâèåì ïðîöåññîðîâ è èõ âðå-
ìåíåì äîñòóïà ê îïåðàòèâíîé ïàìÿòè, íî è,
÷òî î÷åíü âàæíî, ñêîðîñòüþ ðàáîòû àïïà-
ðàòóðû ïåðåäà÷è äàííûõ.

ÏÀÐÀËËÅËÜÍÛÅ ÏÐÎÃÐÀÌÌÛ

×òî æå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïàðàëëåëü-
íàÿ ïðîãðàììà è â ÷åì åå îòëè÷èå îò îáû÷-
íîé, ïîñëåäîâàòåëüíîé?

Â ïîñëåäîâàòåëüíîé ïðîãðàììå ýëå-
ìåíòû ìàññèâà, íàïðèìåð, îáðàáàòûâàþòñÿ
îäèí çà äðóãèì. Ïðîöåññîð íå ìîæåò ïðè-
ñòóïèòü ê îáðàáîòêå ñëåäóþùåãî ýëåìåíòà,
ïîêà ïîëíîñòüþ íå çàâåðøèò âû÷èñëåíèÿ ñ
òåêóùèì ýëåìåíòîì. Ïàðàëëåëüíàÿ ïðîãðàì-
ìà âûïîëíÿåòñÿ íà íåñêîëüêèõ ïðîöåññî-
ðàõ îäíîâðåìåííî, ïîýòîìó ðàçëè÷íûå ôðàã-
ìåíòû ìàññèâà îáðàáàòûâàþòñÿ íà ðàçíûõ
ïðîöåññîðàõ ïàðàëëåëüíîãî êëàñòåðà, ïðî-
öåññîðû èñïîëíÿþò ðàçíûå êîïèè îäèíà-
êîâîé ïðîãðàììû â êà÷åñòâå îòäåëüíûõ çà-
äà÷,  òî åñòü ïðîöåññîâ. Ðàñïðåäåëåíèå äàí-
íûõ ñâîäèòñÿ ê îïèñàíèþ â ïðîãðàììå ëî-
êàëüíîãî ìàññèâà äàííûõ, ïðåäñòàâëÿþùå-
ãî ñîáîé ÷àñòü îáùåãî ìàññèâà, è ê äàëü-
íåéøåìó îïåðèðîâàíèþ â êàæäîì ïðîöåññå
òîëüêî ñ ýëåìåíòàìè «ñâîåãî» ïîäìàññèâà
è ê ïåðåñûëêå ìåæäó ïðîöåññàìè íåäîñòà-
þùèõ äëÿ äàëüíåéøåãî ñ÷åòà ýëåìåíòîâ
«÷óæèõ» ïîäìàññèâîâ. Òàêîé ïîäõîä íàçû-
âàþò ïàðàëëåëèçìîì äàííûõ.

Ïðè íàïèñàíèè ïàðàëëåëüíîé ïðî-
ãðàììû ïðîãðàììèñòó ïðèõîäèòñÿ ðåøàòü

äâå î÷åíü âàæíûå
ïðîáëåìû. Ïåðâàÿ �
ýòî îáåñïå÷åíèå ðàâ-
íîìåðíîé çàãðóçêè
âñåõ äîñòóïíûõ ïðî-
öåññîðîâ. Âåäü åñëè
îñíîâíàÿ âû÷èñëè-
òåëüíàÿ ðàáîòà áóäåò
ëîæèòüñÿ íà îäèí èç
ïðîöåññîðîâ, à îñ-
òàëüíûå ïðîöåññîðû
â ýòî âðåìÿ áóäóò
ïðîñòàèâàòü, òî íè-

Öåíòðàëüíûé

ïðîöåññîð

ëîêàëüíàÿ

ïàìÿòü

Öåíòðàëüíûé

ïðîöåññîð

Öåíòðàëüíûé

ïðîöåññîð
…

ëîêàëüíàÿ

ïàìÿòü
ëîêàëüíàÿ

ïàìÿòü

Àïïàðàòóðà ïåðåäà÷è

äàííûõ

Ïîòîêè äàííûõ

Ðèñóíîê 7. Ñõåìà êëàñòåðà.
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êàêîãî âûèãðûøà çà ñ÷åò ðàñïà-
ðàëëåëèâàíèÿ çàäà÷è íå áóäåò, ìû
ïðîñòî ïðèäåì ê ñëó÷àþ îáû÷-
íûõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ âû÷èñëå-
íèé.

Âòîðàÿ è íå ìåíåå âàæíàÿ
ïðîáëåìà, ñ êîòîðîé ñòàëêèâàåò-
ñÿ ïðîãðàììèñò, � îðãàíèçàöèÿ
îáìåíà äàííûìè ìåæäó ïðîöåñ-
ñîðàìè. Åñëè ñêîðîñòü îáìåíà
äàííûìè íèçêàÿ, à êîëè÷åñòâî
äàííûõ äëÿ ïåðåñûëêè âåëèêî, òî
îñíîâíàÿ ÷àñòü âðåìåíè áóäåò
òðàòèòüñÿ âïóñòóþ íà îæèäàíèå
èíôîðìàöèè, íåîáõîäèìîé äëÿ
äàëüíåéøåé ðàáîòû äàííîãî ïðî-
öåññîðà. Ïîýòîìó ðàçðàáîò÷èê
ïðîãðàììû äîëæåí âñåãäà ñòà-
ðàòüñÿ ñäåëàòü ìèíèìàëüíûì îáúåì äàííûõ,
ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ îáìåíà.

ÏÀÐÀËËÅËÜÍÛÉ ÀËÃÎÐÈÒÌ
ÄËß ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

Äëÿ òîãî ÷òî-
áû ðàçðàáîòàòü ïà-
ðàëëåëüíûé àëãî-
ðèòì, ñíà÷àëà íåîá-

õîäèìî ïðîàíàëèçè-
ðîâàòü èñõîäíóþ çàäà÷ó è

îöåíèòü âîçìîæíîñòü åå ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ.
Âñïîìíèì, ÷òî íà êàæäîì øàãå ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè êîìïüþòåð äîëæåí
âûïîëíèòü ñëåäóþùèå îïåðàöèè:

1) èñïîëüçóÿ èçâåñòíûå êîîðäèíàòû
÷àñòèö, âû÷èñëèòü ñèëû, äåéñòâóþùèå íà
êàæäóþ ÷àñòèöó ñî ñòîðîíû âñåõ îñòàëü-
íûõ ÷àñòèö;

2) âû÷èñëèòü íîâûå êîîðäèíàòû è ñêî-
ðîñòè àòîìîâ;

3) ñêîððåêòèðîâàòü íîâûå ïîëîæåíèÿ
àòîìîâ â ïðîñòðàíñòâå, åñëè ìû èñïîëüçó-
åì àëãîðèòì, ïîääåðæèâàþùèé äëèíû ñâÿ-
çåé ïîñòîÿííûìè.

Íàèáîëåå òðóäîåìêàÿ
îïåðàöèÿ íà êàæäîì øàãå �
âû÷èñëåíèå ñèë. Îíà òðåáóåò
÷èñëà îïåðàöèé, êâàäðàòè÷íîãî ïî îòíîøå-
íèþ ê ÷èñëó ÷àñòèö. Íî ñèëû, äåéñòâóþ-
ùèå íà êàæäûé àòîì, ìîãóò áûòü âû÷èñëå-

íû íåçàâèñèìî, íà ðàçíûõ ïðîöåññîðàõ, ïî-
ýòîìó äàííàÿ çàäà÷à õîðîøî ïîäõîäèò äëÿ
ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ.

Âîçìîæíûé ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì
ìîäåëèðîâàíèÿ îäíîãî øàãà ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè â öåëîì ñîñòîèò èç ïÿòè ýòàïîâ è
èñïîëüçóåò äâà ðàçëè÷íûõ ïðèíöèïà ðàñïà-
ðàëëåëèâàíèÿ: ïî ñèëàì (òî åñòü ïî ïàðàì
âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîâ, íåçàâèñèìî îò
ïðèíàäëåæíîñòè èõ ðàçíûì ìîëåêóëàì) è
ïî ìîëåêóëàì (òî åñòü ïî ãðóïïàì õèìè÷åñ-
êè ñâÿçàííûõ àòîìîâ) (ðèñóíîê 8).

Íà ïåðâîì ýòàïå ïðîèñõîäèò ïåðåäà-
÷à êîîðäèíàò âñåõ àòîìîâ èç ãëàâíîãî ïðî-
öåññà âñåì îñòàëüíûì ïðîöåññàì è ïàðàë-
ëåëüíîå âû÷èñëåíèå ñèë, äåéñòâóþùèõ íà
êàæäûé àòîì ñî ñòîðîíû
äðóãèõ àòîìîâ ñèñòåìû; ðàñ-
ïàðàëëåëèâàíèå ðàáîòû ïðî-
öåññîðîâ íà ýòîì ýòàïå ïðî-
èñõîäèò ïî ïàðàì âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ àòîìîâ, íåçà-
âèñèìî îò ïðèíàäëåæíîñòè
èõ ðàçíûì ìîëåêóëàì. Íà ñëåäóþùåì ýòàïå
âûïîëíÿåòñÿ ïåðåäà÷à âû÷èñëåííûõ ñèë
ãëàâíîìó ïðîöåññó, ñóììèðîâàíèå ýòèõ ñèë
è ïåðåäà÷à ÷àñòåé ðåçóëüòèðóþùåãî ìàññè-
âà ðàçíûì ïðîöåññîðàì. Òðåòèé è ÷åòâåð-
òûé ýòàïû � ýòàïû ïåðåìåùåíèÿ àòîìîâ �
èñïîëüçóþò ïðèíöèï ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ðà-
áîòû ïðîöåññîðîâ ïî ìîëåêóëàì. Íà òðå-
òüåì ýòàïå âû÷èñëÿþòñÿ íîâûå ñêîðîñòè è

Ðèñóíîê 8. Ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì îäíîãî øàãà
ìîäåëèðîâàíèÿ ÌÄ. Inp � âõîäíûå äàííûå � êîîðäèíàòû

è ñêîðîñòè âñåõ àòîìîâ ñèñòåìû, out � äàííûå,
ïîëó÷èâøèåñÿ â ðåçóëüòàòå âûïîëíåíèÿ îäíîãî øàãà ÌÄ,

îíè èñïîëüçóþòñÿ êàê âõîäíûå íà ñëåäóþùåì øàãå.

Ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ         ìîëåêóëû
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êîîðäèíàòû àòîìîâ. Íà ÷åòâåðòîì ýòàïå
âûïîëíÿåòñÿ ïàðàëëåëüíàÿ êîððåêöèÿ äëè-
íû õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé äëÿ âñåõ õèìè÷åñêè
ñâÿçàííûõ àòîìîâ. È, íàêîíåö, íà ïÿòîì
ýòàïå ïðîèñõîäèò ïåðåäà÷à íîâûõ êîîðäè-
íàò àòîìîâ ãëàâíîìó ïðîöåññó.

Çàìåòèì, ÷òî ðàñïàðàëëåëèâàíèå ðà-
áîòû ïðîöåññîðîâ ïî ïàðàì âçàèìîäåéñòâó-
þùèõ àòîìîâ íà ïåðâîì ýòàïå ïîçâîëÿåò
îáåñïå÷èòü ðàâíîìåðíóþ çàãðóçêó âñåõ ïðî-
öåññîðîâ.

À áëàãîäàðÿ òîìó, ÷òî ðàñïàðàëëåëè-
âàíèå íà òðåòüåì è ÷åòâåðòîì ýòàïàõ ïðî-
èñõîäèò ïî ìîëåêóëàì, óäàåòñÿ èçáåæàòü èñ-
ïîëüçîâàíèÿ áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ äëÿ
ïåðåäà÷è ìåæäó ïðîöåññîðàìè. Âåäü íà ýòà-
ïå ïàðàëëåëüíîé êîððåêöèè äëèíû õèìè-
÷åñêèõ ñâÿçåé êàæäîìó ïðîöåññîðó òðåáó-
þòñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ òîëüêî òåõ ìîëå-
êóë, äëÿ äëèí ñâÿçåé êîòîðûõ ïðîèçâîäèòñÿ
êîððåêöèÿ.

Òàêèì îáðàçîì, îñíîâíûå çàäà÷è, âîç-
íèêàþùèå ïðè ðàçðàáîòêå ýôôåêòèâíîé
ïàðàëëåëüíîé ïðîãðàììû, � ðàâíîìåðíàÿ è
ñáàëàíñèðîâàííàÿ çàãðóçêà âñåõ ïðîöåññî-
ðîâ è ìèíèìèçàöèÿ îáìåíà äàííûìè ìåæäó
íèìè � óñïåøíî ðåøàþòñÿ â äàííîì àëãî-
ðèòìå ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ. Áëàãîäàðÿ ýòîìó,
çàïóñê òàêîé ïðîãðàììû íà ïàðàëëåëüíîì
êëàñòåðå ñóùåñòâåííî óìåíüøàåò âðåìÿ,
íåîáõîäèìîå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Èñïîëüçóÿ ïàðàëëåëüíûå ïðîãðàììû
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìîæíî ìîäåëèðî-
âàòü ñèñòåìû, ñîñòîÿùèå èç áîëüøîãî ÷èñ-
ëà ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë.

ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÅ ÊÈÍÎ

Ïîìèìî ÌÄ ñóùåñòâó-
þò, êîíå÷íî, è äðóãèå ïðî-

ãðàììû ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñ-
òåì. Íî ìåòîä ÌÄ � åäèíñòâåííûé ìåòîä,
ïîçâîëÿþùèé íàáëþäàòü äèíàìèêó ìîëåêóë.

Çíàÿ òðàåêòîðèè àòîìîâ, ïîëó÷åííûå
â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ, è èñïîëüçóÿ ðàç-
ëè÷íûå ïðîãðàììû ãðàôè÷åñêîé âèçóàëèçà-
öèè (ñì., íàïðèìåð, http://www.umass.edu/
microbio/rasmol èëè äðóãèå), ìîæíî äåëàòü

ìóëüòôèëüìû, äåìîíñòðèðóþùèå äâèæåíèå
ìîëåêóë â ñèñòåìå.

Â ìóëüòôèëüìå Life_of_molecules.avi
Âû ìîæåòå íàáëþäàòü ñèñòåìó, ñîñòîÿùóþ èç
762 ìîëåêóë æèäêîãî êðèñòàëëà è 6 ìîëåêóë
õèðàëüíûõ äîáàâîê â êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå.

Ñåãîäíÿ òðóäíî âñòðåòèòü ÷åëîâåêà,
êîòîðûé áû íå ïîëüçîâàëñÿ óäèâèòåëüíûìè
ñâîéñòâàìè æèäêèõ êðèñòàëëîâ. ÆÊ-èíäè-
êàòîðû ÿâëÿþòñÿ îñíîâîé ñîâðåìåííûõ êàëü-
êóëÿòîðîâ, ïîðòàòèâíûõ êîìïüþòåðîâ
«Notebooks», ìèíèàòþðíûõ ïëîñêèõ ýêðà-
íîâ òåëåâèçîðîâ, ñëîâàðåé-ïåðåâîä÷èêîâ,
ïåéäæåðîâ è ìíîãèõ äðóãèõ ñîâðåìåííûõ
ýëåêòðîííûõ òåõíè÷åñêèõ è áûòîâûõ ïðè-
áîðîâ è óñòðîéñòâ. Ìåæäó òåì, çíàíèå î
æèäêèõ êðèñòàëëàõ è èõ èçâåñòíîñòü â øè-
ðîêèõ êðóãàõ ÿâíî íåäîñòàòî÷íû.

×òî æå ýòî çà âåùåñòâà ñ òàêèì ïàðà-
äîêñàëüíûì íàçâàíèåì «æèäêèå êðèñòàëëû»
è ïî÷åìó ê íèì ïðîÿâëÿåòñÿ ñòîëü çíà÷è-
òåëüíûé èíòåðåñ?

Ñ ôèçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, æèäêèé
êðèñòàëë � ñàìîñòîÿòåëüíîå ôàçîâîå ñîñòî-
ÿíèå, íå ìåíåå âàæíîå è èíòåðåñíîå, ÷åì
âñåì õîðîøî èçâåñòíûå ôàçû âåùåñòâà:
òâåðäàÿ, æèäêàÿ è ãàçîîáðàçíàÿ. Íàõîäÿñü â
òàêîì ñîñòîÿíèè, âåùåñòâî ïðîÿâëÿåò îä-
íîâðåìåííî ñâîéñòâà êðèñòàëëà è æèäêî-
ñòè. Æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå îñó-
ùåñòâëÿåòñÿ ïðè ïëàâëåíèè êðèñòàëëîâ íå-
êîòîðûõ âåùåñòâ è ñóùåñòâóåò â èíòåðâàëå
îò òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ êðèñòàëëà äî
íåêîòîðîé áîëåå âûñîêîé òåìïåðàòóðû, ïðè
íàãðåâå äî êîòîðîé æèäêèé êðèñòàëë ïåðå-
õîäèò â îáû÷íóþ æèäêîñòü. Òàêèå æèäêèå
êðèñòàëëû íàçûâàþò òåðìîòðîïíûìè.

Äàëåêî íå âñå âåùåñòâà ìîãóò íàõî-
äèòüñÿ â æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè.
Ãëàâíîå òðåáîâàíèå ê ïðåòåíäåíòàì � ðåç-
êàÿ àíèçîòðîïèÿ ôîðìû; ïðîòÿæåííîñòü ìî-
ëåêóë æèäêîãî êðèñòàëëà â îäíîì íàïðàâëå-
íèè, êàê ïðàâèëî, â 2�3 ðàçà áîëüøå, ÷åì â
ïîïåðå÷íîì. Ñëîæíûå ïîëèìåðû «ïðåäïî-
÷èòàþò» ñêðó÷èâàòüñÿ â êëóáêè. Ïîýòîìó ìî-
ëåêóëû æèäêèõ êðèñòàëëîâ îáû÷íî ñîäåð-
æàò ýëåìåíòû, ïðåïÿòñòâóþùèå ñêðó÷èâà-
íèþ, � áåíçîëüíûå êîëüöà (ðèñóíîê 9).

Ïîäîáíî îáû÷íîé æèäêîñòè, æèäêèé
êðèñòàëë îáëàäàåò òåêó÷åñòüþ è ïðèíèìàåò
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ôîðìó ñîñóäà, â êîòî-
ðûé îí ïîìåùåí.
Ýòèì îí îòëè÷àåòñÿ îò
èçâåñòíûõ âñåì êðèñ-
òàëëîâ. Îäíàêî, íåñìîòðÿ íà ýòî ñâîéñòâî,
îáúåäèíÿþùåå åãî ñ æèäêîñòüþ, îí îáëàäà-
åò ñâîéñòâîì, õàðàêòåðíûì äëÿ êðèñòàëëîâ.
Ýòî � óïîðÿäî÷åíèå â ïðîñòðàíñòâå ìîëå-
êóë, îáðàçóþùèõ êðèñòàëë. Ïðàâäà, ýòî óïî-
ðÿäî÷åíèå íå òàêîå ïîëíîå, êàê â îáû÷íûõ
êðèñòàëëàõ: ó æèäêèõ êðèñòàëëîâ íåò æåñ-
òêîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, à åñòü ëèøü
÷àñòè÷íûé ïîðÿäîê â ïðîñòðàíñòâåííîé îðè-
åíòàöèè ìîëåêóë. Òàêîé ïîðÿäîê â îðèåí-
òàöèè ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ, íàïðèìåð, â òîì,
÷òî âñå äëèííûå îñè ìîëåêóë â æèäêîêðèñ-
òàëëè÷åñêîì îáðàçöå îðèåíòèðîâàíû îäè-
íàêîâî.

Îäíî èç ñàìûõ âàæíûõ ñâîéñòâ æèä-
êèõ êðèñòàëëîâ (èìåííî îíî èñïîëüçóåòñÿ
â ÆÊ-äèñïëåÿõ) � âîçìîæíîñòü èçìåíÿòü
ñâîþ îðèåíòàöèþ â ïðîñòðàíñòâå â çàâèñè-
ìîñòè îò ïðèêëàäûâàåìîãî ýëåêòðè÷åñêîãî
ïîëÿ. Áëàãîäàðÿ òàêîìó ñâîéñòâó, ÿ÷åéêè
æèäêîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìîíèòîðîâ ñïîñîá-
íû ïîä íàïðÿæåíèåì èçìåíÿòü êîëè÷åñòâî
ïðîïóñêàåìîãî ñâåòà.

Òå, êîìó ïðèõîäèëîñü ðàáîòàòü ñ æèä-
êîêðèñòàëëè÷åñêèìè ìîíèòîðàìè, íàâåðíÿ-
êà çàìå÷àëè, ÷òî ïðè ðåçêîé ñìåíå êàðòèí-
êè íà ýêðàíå èíîãäà îñòàþòñÿ òàê íàçûâàå-
ìûå «ïðèçðàêè», ïîñëåñâå÷åíèå. Ýòî îáúÿñ-
íÿåòñÿ òåì, ÷òî äëÿ ïîâîðîòà êðèñòàëëîâ,
ïðîèñõîäÿùåãî ïðè èçìåíåíèè ïðèêëàäû-
âàåìîãî íàïðÿæåíèÿ, íåîáõîäèìî íåêîòî-
ðîå âðåìÿ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àêòèâíî èñ-
ñëåäóþòñÿ âîçìîæíîñòè äëÿ óñòðàíåíèÿ ýòî-
ãî íåäîñòàòêà è ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè ðåàê-
öèè. Â ñâÿçè ñ ýòèì áîëüøîå âíèìàíèå óäå-
ëÿåòñÿ èçó÷åíèþ ñìåñåé æèäêèõ êðèñòàë-
ëîâ ñ äðóãèìè âåùåñòâàìè, ñïîñîáíûìè
ìåíÿòü èõ ñòðóêòóðó èëè ñâîéñòâà. Ê òàêèì
âåùåñòâàì îòíîñÿòñÿ, íàïðèìåð, õèðàëüíûå
äîáàâêè (îò ãðå÷. ñheir � ðóêà) (ðèñóíîê 10).
Ýòî îáûêíîâåííûå êðèñòàëëè÷åñêèå âåùå-
ñòâà, íî îíè îáëàäàþò òàê íàçûâàåìîé çàê-
ðó÷èâàþùåé ñïîñîáíîñòüþ è ïðè ðàñòâîðå-
íèè â æèäêîêðèñòàëëè÷åñêèõ ðàñòâîðèòå-
ëÿõ äàæå â î÷åíü íåáîëüøîì ïðîöåíòíîì

ñîîòíîøåíèè (1�3 âåñîâûõ %) èíäóöèðóþò
èçìåíåíèå îðèåíòàöèè ìîëåêóë.

Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïî-
çâîëÿåò èññëåäîâàòü òàêèå ðàñòâîðû. Êîíå÷-
íî, ðàçìåðû ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ (ïîðÿä-
êà íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ àíãñòðåì) è âðåìÿ
ïîëíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (ïîðÿäêà íåñêîëü-
êèõ íàíîñåêóíä) íå ìîãóò ñðàâíèòüñÿ ñ ðàç-
ìåðàìè ÿ÷åéêè ÆÊ ìîíèòîðà (íåñêîëüêî
äåñÿòêîâ ìèêðîìåòðîâ) è âðåìåíåì èçìåíå-
íèÿ îðèåíòàöèè ìîëåêóë æèäêîãî êðèñòàë-
ëà (íåñêîëüêî ìèëëèñåêóíä). Òàêèå èññëå-
äîâàíèÿ íîñÿò ÷èñòî ôóíäàìåíòàëüíûé õà-
ðàêòåð. Òåì íå ìåíåå, êîìïüþòåðíîå ìîäå-
ëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò äåëàòü ìíîæåñòâî ïî-
ëåçíûõ âûâîäîâ, íàïðèìåð, ïî÷åìó òàêîå ìà-
ëåíüêîå êîëè÷åñòâî ìîëåêóë õèðàëüíîé äî-
áàâêè ìîæåò ñóùåñòâåííî ìåíÿòü îðèåíòà-
öèþ è ñâîéñòâà æèäêèõ êðèñòàëëîâ, êàê
ïðîÿâëÿåòñÿ âçàèìíîå âëèÿíèå õèðàëüíûõ
äîáàâîê è æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîãî îêðóæå-
íèÿ äðóã íà äðóãà è äðóãèå.

Íî âåðíåìñÿ ê ìóëüòôèëüìó.
Ñíà÷àëà ìû ìîæåì âèäåòü òîëüêî îã-

ðîìíîå êîëè÷åñòâî âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòî-
ìîâ. Â íàøåé ÿ÷åéêå ìîäåëèðîâàíèÿ èõ
îêîëî 29 òûñÿ÷. Åñëè ïðèñìîòðåòüñÿ, òî
ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî âñå äëèííûå îñè ìî-
ëåêóë â ÿ÷åéêå îðèåíòèðîâàíû ïðèáëèçè-

Ðèñóíîê 9. Ìîëåêóëà æèäêîãî êðèñòàëëà.

Ðèñóíîê 10. Ìîëåêóëà õèðàëüíîé äîáàâêè.
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Êîìîëêèí Àíäðåé Âëàäèìèðîâè÷,
êàíäèäàò ôèç.-ìàò. íàóê,
äîöåíò êàôåäðû êâàíòîâûõ
ìàãíèòíûõ ÿâëåíèé ôèçè÷åñêîãî
ôàêóëüòåòà Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîãî
ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà.

Ýëüö Åêàòåðèíà Ýäóàðäîâíà,
ñòóäåíòêà 2-ãî êóðñà ìàãèñòðàòóðû
êàôåäðû âû÷èñëèòåëüíîé ôèçèêè
ôèçè÷åñêîãî ôàêóëüòåòà Ñàíêò-
Ïåòåðáóðãñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî
óíèâåðñèòåòà.

òåëüíî îäèíàêîâî, â ñîîòâåòñòâèè ñ îáÿçà-
òåëüíûì ñâîéñòâîì æèäêîãî êðèñòàëëà. Äëÿ
òîãî ÷òîáû óâèäåòü ìîëåêóëû äîáàâîê, ðà-
ñòâîðåííûõ â æèäêîì êðèñòàëëå, íåîáõî-
äèìî ïðîíèêíóòü «âíóòðü» ñèñòåìû, äëÿ ÷åãî
ìû ïîñòåïåííî äåëàåì ìîëåêóëû æèäêîãî
êðèñòàëëà íåâèäèìûìè, «óäàëÿåì» èõ. Íà-
êîíåö, ìîæíî óâèäåòü 6 ðàñòâîðåííûõ ìî-
ëåêóë è âûáðàòü îäíó èç íèõ äëÿ áëèæàé-
øåãî ðàññìîòðåíèÿ. Òåïåðü ó Âàñ óíèêàëü-
íàÿ âîçìîæíîñòü ïðîñëåäèòü çà ïîâåäåíèåì
îäíîé èç ìîëåêóë!

ÐÅÀËÜÍÎÑÒÜ

...âîïðîñ òîëüêî â òîì, íà-
ñêîëüêî ðåàëüíû åå äâèæåíèÿ,

íàñêîëüêî ðåàëüíà ðàññìàòðèâàåìàÿ íàìè
ìîäåëü? Âîçìîæíî, ïðàâèëüíûé îòâåò íà
ýòîò âîïðîñ ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Ðåàëüíî
âñå ðîâíî íàñòîëüêî, íàñêîëüêî ðåçóëüòà-
òû, ïîëó÷åííûå èç ìîäåëèðîâàíèÿ, ñîîòâåò-
ñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì. Òîëü-
êî â ñëó÷àå ñîâïàäåíèÿ ýòèõ äàííûõ ìîæíî
ïðåäïîëîæèòü, ÷òî èñïîëüçóåìàÿ íàìè ìî-
äåëü â êàêîé-òî ìåðå îòðàæàåò äåéñòâèòåëü-
íîñòü.

À âîîáùå, íóæíî ïîìíèòü, ÷òî ðå-
çóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ �
ýòî âñåãäà ãèïîòåçà, ïðåäïîëîæåíèå. Íî íå
ïðîñòî èíòóèòèâíàÿ äîãàäêà, à ïðåäïîëî-
æåíèå, ñôîðìèðîâàííîå êîìïüþòåðîì íà
îñíîâå çàäàííûõ èñõîäíûõ ìîäåëåé è èõ
ïàðàìåòðîâ.
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