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Предсказательное моделирование свойств  

и многомасштабных процессов  

в материаловедении. Для каких задач нужны 

суперкомпьютеры эксафлопсного класса? 

АННОТАЦИЯ. Развиваются методы и подходы предсказательного многомас-

штабного (multiscale) атомистического моделирования. На наиболее глубоком 

нано- (пико-) пространственном масштабе теория функционала плотности 

(квантовый подход) применяется к подсистеме электронов. Классическое ато-

мистическое моделирование позволяет явно рассмотреть системы движущихся 

атомов вплоть до микро-масштабов с помощью метода молекулярной динами-

ки. Выход на макро-масштабы осуществляется с помощью кинетических под-

ходов и механики сплошных сред. Особое внимание уделяется обмену инфор-

мацией между различными масштабами, т.е. единому рассмотрению систем от 

нано- до макро-уровня. Развиваемый подход позволяет формулировать и ре-

шать все новые задачи с прогрессом суперкомпьютеров. 

В работе рассмотрены: 1) радиационно-индуцированные структурные из-

менения в топливах ядерных реакторов, 2) модификация поверхности при об-

работке металла субпикосекундными лазерными импульсами, 3) кинетика фа-

зовых переходов в метастабильных жидкостях, 4) структуры газовых гидра-

тов метана и водорода и расчет их свойств, 5) построение многомасштабных 

моделей для полимеров, 6) пылевая плазма, 7) рекомбинация ионов в жидких 

и газообразных диэлектрических средах на поздних стадиях электрического 

разряда и восстановление электрической прочности, 8) формирование двойно-

го электрического слоя на границе углеродного материала и электролита и 

влияние электронно-дырочной структуры материала электрода на емкостные 

свойства. По каждой задаче рассматривается ее масштабируемость и перспек-

тива расширения возможностей исследования по мере увеличения числа дос-

тупных вычислительных ядер. Предложено требуемое развитие суперкомпью-

терных технологий в атомистическом моделировании: распараллеливание и 

адаптация программ многомасштабного моделирования для выполнения на 

гибридных вычислительных системах, включающих графические ускорители. 
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Введение 

Рассматривается разработка многомасштабных численных мо-

делей и предсказательное моделирование свойств и процессов в 

материаловедении твердых и жидких состояний, органических со-

единений на суперкомпьютерах пета- и эксафлопсного класса. Воз-

никающие в связи с этим проблемы: (а) квантово-механического 

описания на нано-уровне и применения классической МД на микро-

уровне, (б) установления взаимосвязи моделирования на нано- и 

микро-уровнях и их связи с кинетическим описанием и механикой 

сплошных сред на макро-уровне, в особенности, в сильно неравно-

весных средах. 

Многомасштабное атомистическое моделирование стало про-

рывным направлением современной науки. Чтобы стала ясна роль 

этого направления, укажем, что около трети машинного времени и 

задач, решаемых на лучших суперкомпьютерах США, принадле-

жит к нему [1]. При этом основные траты машинного времени при-

ходятся на атомистическое моделирование и квантовые задачи, т.е. 

на два самых глубоких масштаба. Поэтому неудивительно, что, 

например, при разработке архитектуры суперкомпьютеров IBM 

BlueGene/L задачи молекулярного моделирования рассматривались 

в качестве главного приоритета [2]. 

Пути развития архитектуры суперкомпьютеров эксафлопсного 

класса проанализированы В. В. Стегайловым в отдельном докладе, 

представленном на НСКФ-2013. В нем же обсуждаются требования 

к архитектуре суперкомпьютеров с точки зрения масштабируемо-

сти расчетов указанных задач молекулярного моделирования. 

Уравнения движения Ньютона и Шредингера, составляющие 

основу атомистического моделирования на микро- и нано-уровнях, 

достаточно универсальны. Развивая различные подходы к их чис-
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ленному решению и их включению в многомасштабное моделиро-

вание, коллектив авторов создает аппарат, с помощью которого 

можно, опираясь на прогресс лучших суперкомпьютеров, решать 

новые разнообразные задачи предсказательного моделирования 

многомасштабных процессов в материаловедении. Работы ведутся 

по следующим направлениям. 

(1) Радиационно-индуцированные структурные изменения в топли-
ве ядерных реакторов на быстрых нейтронах. Развиваются ме-
ханистические модели радиационно-индуцированных структур-
ных изменений в облученном ядерном топливе реакторов ново-
го поколения на быстрых нейтронах. А именно, уточняются ба-
зовые механизмы диффузии точечных дефектов и их класте-
ров, диффузии продуктов деления (в первую очередь ксенона), 
образования кластеров точечных дефектов и пузырей ксенона, 
рекомбинации точечных дефектов. Определяются микроскопи-
ческие параметры для указанных моделей. 

(2) Модификация поверхности при облучении металла субпикосе-
кундными лазерными импульсами. Изучается процесс модифи-
кации поверхности металла при лазерном облучении с помо-
щью развиваемой двухтемпературной атомистической модели 
вещества. Проводятся расчёты, способные напрямую воспроиз-
вести экспериментальные данные по деформации поверхности 
вследствие процессов плавления и абляции, вызванных лазер-
ным облучением. Развивается полномасштабный трехмерный 
подход к моделированию указанной задачи.  

(3) Кинетика фазовых переходов в метастабильных жидкостях. 
Изучается кинетика фазовых переходов в жидкостях методом 
молекулярной динамики (МД): вскипание при перегреве и кри-
сталлизация при переохлаждении для воды и расплавов метал-
лов. Исследуются механизмы зародышеобразования. Развива-
ется теория нуклеации. Строятся модели распада метастабиль-
ных состояний, пригодные для использования в гидродинами-
ческом моделировании. 

(4) Предсказание структур газовых гидратов водорода и расчет их 
свойств. Изучаются свойства супрамолекулярных соединений 
включения – газовых гидратов. Исследуются новые фазы гид-
ратов водорода в области высоких давлений. моделируются по-
лиморфные фазовые переходы; влияние различных ингибито-
ров на рост и образование газовых гидратов; диффузия моле-



4 ПРЕДСКАЗАТЕЛЬНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ 

. 

 

кул газа в газовых гидратов. Исследуются зависимости меха-
низмов диффузии от размеров молекул. 

(5) Построение многомасштабных моделей для полимеров, обла-
дающих высокой параллельной эффективностью. Используют-
ся методы квантовой, классической и огрубленной МД. 

(6) Границы применимости термодинамического описания пылевой 
плазмы. Изучаются теплофизические свойства (теплоёмкость, 
теплопроводность, вязкость и др.) систем пылевых частиц в 
плазме. Определяются зависимости этих свойств от параметров 
системы пылевых частиц и плазмы. Обосновывается использо-
вание термодинамического подхода для описания систем мало-
го числа пылевых частиц. Исследуется влияние анизотропии 
плазменно-пылевой системы на ее теплофизические свойства. 
Проверяется возможность построения аналогии между упоря-
доченной системой пылевых частиц и конденсированным веще-
ством. 

(7) Рекомбинация ионов в жидких и газообразных диэлектриче-
ских средах на поздних стадиях электрического разряда и вос-
становление электрической прочности. Исследуются процессы 
рекомбинации ионов в жидких и газообразных диэлектриках. 
Изучается влияние эффектов, обусловленных неидеальностью 
и сольватацией, на рекомбинацию ионов в газах умеренной 
плотности, в частности, в среде фтора и элегаза. Планируется 
рассмотреть рекомбинацию ионов в воде и её флюиде, в орга-
нических средах, в частности, в углеводородных жидкостях, 
моделирующих трансформаторное масло. 

(8) Формирование двойного электрического слоя на границе угле-
родного материала и электролита и влияние электронно-
дырочной структуры материала электрода на ёмкостные свой-
ства. Строятся модели двойного электрического слоя на грани-
це электролита и углеродного материала. Исследуется влияние 
электронной структуры углеродного материала на емкость 
двойного слоя. Изучается диффузия в ионной жидкости тет-
рафторбората 1-бутил-3-метилимидазолия ([bmim]

+
[BF4]

-
) и её 

смачивания поверхности углеродного материала.  
(9) Распараллеливание и адаптация программ многомасштабного 

моделирования для выполнения на гибридных вычислительных 
системах, включающих графические ускорители. 
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1. Параллелизм в классических молекулярно-

динамических расчетах 

МД расчеты проводятся для миллионов и миллиардов частиц 

[4]. Для распараллеливания расчетный объем разделяется на по-

добласти (domain decomposition), каждая из которых «поручается» 

одному ядру, пример одномерного разделения приведен на РИС. 1. 

При фиксированном числе частиц увеличение числа подобластей, 

т.е. увеличение числа используемых вычислительных ядер и 

уменьшения числа частиц на каждое ядро вначале дает линейное 

ускорение расчетов, а потом проходит через максимум (РИС. 2, 

слева), когда межъядерный обмен становится затратным по време-

ни. Таким образом, для каждого числа вычислительных ядер су-

ществует число частиц, оптимальное для расчетов. При увеличении 

числа ядер можно проводить расчеты для большего число частиц 

(РИС. 2, справа) и, соответственно, расширяется круг явлений и 

процессов, доступных для исследования. Такой подход предложен 

в [1], где он проиллюстрирован на примере пластической деформа-

ции и разрушения при высокоскоростном деформировании. Набор 

других примеров приведен в данной работе. 

 
РИС. 1. Схема, поясняющая параллелизацию на основе декомпозиции 

по пространству в методе МД (короткодействующие потенциалы) 
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Отметим, то для систем с короткодействующими потенциалами 

типа ЕАМ время расчета пропорционально N, поэтому соответст-

вующее увеличение М приводит к тому, что время расчета остается 

неизменным с ростом N. 

 
РИС. 2. Слева – зависимость ускорения от числа ядер для различных 

размеров систем с потенциалом Леннарда-Джонса (указано число частиц в 

системе). Справа – оптимальное соотношение числа атомов и ядер. Точка-

ми показаны расчеты с эффективностью 80%. Сплошная кривая – ограни-

чение по оперативной памяти. Для сравнения приведен расчет на супер-

компьютере IBM BlueGene/L [3] 

2. Примеры масштабируемых задач 

2.1. Радиационные повреждения в ядерных топливах 

Физические модели, используемые в существующих топливных 

кодах, как правило, содержат широкий набор подгоночных пара-

метров и эмпирических корреляций, что существенно снижает 

предсказательные возможности этих кодов, а также их примени-

мость для описания новых видов топлива. В связи с этим, во всем 

мире предпринимаются попытки усовершенствования топливных 

кодов и создания кодов нового поколения (вместо упрощенных 

«корреляционных», или «параметрических» моделей) [5][6]. 
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Соединения актинидов являются весьма сложными материала-

ми для атомистического описания (так, в рамках квантово-

механических подходов необходимо учитывать сильную корреля-

цию f-электронов U, без чего не удается, в частности, описать ди-

электрические свойства UO2). Такой подход требует значительных 

вычислительных ресурсов, и соответствующие исследования стало 

возможно проводить лишь около десяти лет назад. Как следствие, 

несмотря на большой поток исследований во всем мире, еще прак-

тически не предложено корректных атомистических моделей, спо-

собных предсказывать эволюцию радиационных дефектов в ядер-

ных топливах. В процессе разработки моделей такого уровня фор-

мулируются новые предложения по планированию и проведению 

дополнительных экспериментальных исследований, необходимых 

для заполнения возникающих при использовании механистических 

моделей пробелов в базах данных. 

Используя метод force-matching (метод согласования по силам), 

авторы разрабатывают новые многочастичные межатомные потен-

циалы для ураносодержащих материалов топлив для дальнейшего 

использования в МД расчетах базовых микроскопических парамет-

ров моделей более высокого уровня [7][8][9]. Мировая практика 

создания потенциалов межчастичного взаимодействия показывает, 

что использования только данных экспериментов при разработке 

потенциалов оказывается недостаточным. Это связано в основном с 

тем, что набор экспериментальных данных, которые напрямую 

можно использовать при разработке потенциалов, зачастую сильно 

ограничен, в особенности, прямых данных об энергиях образования 

и подвижности дефектов. В то же время, использование ab initio 

методов расчета (таких, как теория функционала электронной 

плотности – ТФП) сильно ограничено размерами систем из 100–

1000 атомов и очень короткими временами расчетов (для кванто-

вой МД), чего зачастую недостаточно для расчета поведения де-

фектов в решетке. Поэтому более подходящим на сегодняшний 

день вариантом является проведение расчетов в рамках классиче-

ской МД, но с использованием потенциалов, описывающих свойства 

кристаллической решетки и энергетические характеристики дефек-
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тов в согласии с ТФП расчетами (с привлечением эксперименталь-

ных данных, где они доступны). 

 

РИС. 3. Перспектива расширения круга доступных процессов 

образования дефектов при увеличении числа ядер в классических 

расчетах радиационного старения, использующих квантовые 

потенциалы межчастичного взаимодействия 

В указанных выше работах для чистого урана достигнуто опи-

сание как низкотемпературной альфа, так и высокотемпературной 

гамма (ОЦК) фаз. Рассчитанные температуры фазового перехода 

альфа-гамма и температура плавления хорошо согласуются с экс-

периментальными данными. Созданные потенциалы использованы 

для выяснения особенностей развития столкновительных каскадов 

вблизи открытой поверхности материала и исследования положе-

ния линии плавления и объяснения расхождений в ее эксперимен-

тальном определении на основе динамических и статических изме-

рений. Проведен расчет зависимостей от температуры для Mo ряда 

кинетических коэффициентов, необходимых для описания кинети-

ки образования и роста дислокационных петель, полостей и пузы-

рей Xe. Проводится расчет коэффициентов диффузии вакансий и 
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междоузельных атомов, их кластеров (в том числе вакансионных, 

например дефекта Шоттки в UO2, и междоузельных дислокацион-

ных петель), атомов Xe в монокристаллах, констант скорости ре-

комбинации, эффективного радиуса взаимодействия точечных де-

фектов и мощности их стоков в поры и пузыри. 

Задачи описания диффузии в твердых тех не ограничиваются 

радиационным материаловедением. Так с помощью ТФП были рас-

считаны энергии растворения H и He в различных положениях 

внедрения и замещения в ГПУ решетке α­Ti, оценены барьеры для 

их миграции [10]. Рассчитанные частоты колебаний H в различных 

положениях использованы для идентификации линий в спектре 

колебаний, получаемых методом неупругого рассеяния нейтронов. 

Общая перспектива расширения круга доступных процессов 

при увеличении числа ядер в классических расчетах схематично 

представлена на РИС. 3. Две горизонтальные шкалы на этом и по-

следующих рисунках показывают, что для каждого числа частиц 

существует максимальное число вычислительных ядер, когда рас-

параллеливание расчета еще остается эффективным, т.е. приводит 

к ускорению. При дальнейшем увеличении числа ядер при неиз-

менном числе частиц эффективность расчета начинает снижаться. 

2.2. Лазерное наноструктурирование поверхности 

В последнее время стало появляться значительное число экс-

периментальных работ, акцентирующих внимание на объёмном 

характере процесса модификации поверхности при лазерном облу-

чении. В то же время расчеты, проводимые разными авторами, 

остаются либо полностью одномерными (гидродинамическое моде-

лирование) или квазиодномерными (атомистическое моделирова-

ние), когда только одно направление (вглубь металла) имеет мик-

ронный размер. Наша работа, заключается в переходе к полномас-

штабному объёмному атомистическому моделированию процесса 

модификации. Такие расчёты требуют достаточно больших ресур-

сов по сравнению с гидродинамическим подходом, который тоже 

может быть развит до объёмного моделирования, хотя для этого 

надо будет решить ряд принципиальных задач. Однако даже при 
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создании трехмерной гидродинамической модели, точность её бу-

дет значительно уступать атомистическому моделированию, так 

как при модификации вещества большую роль играют такие про-

цесса как плавление, разрушение, нуклеация, т.е. процессы, учёт 

которых в гидродинамическом подходе вызывает особую труд-

ность. С другой стороны, в атомистическом моделирование эти 

процессы описываются без привлечения каких-либо дополнитель-

ных приближений. Поэтому развитие такого рода объёмного ато-

мистического моделирования является необходимым для решения 

задач в области физики взаимодействия высокоэнергичных им-

пульсов с веществом. 

При взаимодействии короткого лазерного импульса с вещест-

вом происходит сильный нагрев, в первую очередь, электронной 

подсистемы. Характерное время установления равновесия между 

электронами и ионами соизмеримо со временем самой модифика-

ции вещества и временами кинетических процессов происходящих 

при этом (теплоперенос, фазовые переходы, возникновение удар-

ных волн и т.д.) Для моделирования процесса модификации по-

верхности авторами развивается атомистическая модель двухтем-

пературного состояния, в которой используется приближение 

сплошной среды для электронной подсистемы и МД моделирова-

ния для ионной подсистемы. Таким образом, совместно решается 

система уравнений Ньютона для ионов и кинетическое уравнение 

теплопроводности для электронной подсистемы. Электронная под-

система влияет на ионную подсистему через электрон-ионную ре-

лаксацию (ланжевеновский термостат в ионной подсистеме) и 

электронное давление (зависимость межатомного потенциала от 

электронной температуры и дополнительный член в уравнении 

Ньютона для ионной подсистемы). Такой гибридный подход позво-

ляет проводить расчеты с использованием систем с числом атомов 

около нескольких десятков миллионов и расчетным времени по-

рядка наносекунды. Этого достаточно чтобы выполнить моделиро-

вание, позволяющее проводить прямое сравнение результатов с 

экспериментом. 
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РИС. 4. Качественное сопоставление числа вычислительных ядер и 

различных атомистических моделей процесса модификации 

поверхности, показаны результаты, полученные авторами проекта 

(фрагменты из [13]): 1–квазиодномерный расчёт с микронным 

масштабом вдоль направления вглубь вещества; 2-

квазиодномерный расчёт с учётом трёхмерных особенностей 

процесса нуклеации; 3–квазидвумерный расчёт абляции вещества; 

4–квазидвумерный расчёт процесса модификации вследствие 

плавления вещества и распространения волн вдоль поверхности; 

5–прямое моделирование реального процесса в условиях 

эксперимента 

В цикле работ [11][12][13][14] была развита атомистическая 

двухтемпературная модель абляции/плавления вещества при облу-

чении субпикосекундными импульсами. Показано, что разработан-

ный межатомный потенциал для золота с параметрической зависи-

мостью от электронной температуры воспроизводит эффект увели-

чения температуры плавления ионной подсистемы при нагреве 

электронной подсистеме. В указанных работах модель применялась 
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в квазиодномерной постановке задачи. Переход к полномасштаб-

ному объёмному моделированию процесса модификации поверхно-

сти планируется. Совместно с экспериментальной группой А.Я. 

Фаенова и японскими коллегами было показано, что режим абля-

ции наступает при несколько больших энерговкладах, чем требует 

модификация поверхности. В указанных работах обсуждается воз-

можность модификации поверхности вследствие плавления и рас-

пространения волн релаксации вещества вдоль поверхности. 

В рамках работы проводятся расчёты по модификации поверх-

ности алюминия и золота с учётом большой площади открытой 

поверхности. В настоящее время все выполняемые расчёты подоб-

ных процессов проводятся в одномерном (гидродинамическое мо-

делирование) или квазиодномерном случае (атомистическое моде-

лирование), когда только одно направление (вглубь металла) имеет 

микронный размер. Предварительные расчёты, выполненные для 

расчётных систем с микронным масштабом в двух направлениях, 

показали, что переход к полномасштабному моделированию может 

дать принципиально новые эффекты и позволит напрямую воспро-

извести процесс модификации поверхности. 

На РИС. 4 различные атомистические модели процесса моди-

фикации поверхности схематично сопоставлены с числом вычисли-

тельных ядер, требуемым для их исследования. 

2.3. Нуклеация и кинетика фазовых переходов 

Фазовые переходы в веществе при интенсивных импульсных 

воздействиях нередко протекают через образование и распад мета-

стабильных фазовых состояний — например, перегретой или пере-

охлажденной жидкости, растянутого кристалла или жидкости. 

Распад таких состояний происходит через образование зародышей 

новой фазы — нуклеацию. В большинстве моделей распада мета-

стабильного состояния используется классическая теория нуклеа-

ции (КТН), разработанная в 1920-1950-е гг. в предположении сла-

бого отличия свойств зародыша от свойств объемной среды. В ра-

боте [15] указывается на несоответствие КТН результатам прямого 
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атомистического моделирования процесса нуклеации при характер-

ных размерах зародыша 1 нм. На основе прямого МД моделирова-

ния возможно детально исследовать кинетику распада метаста-

бильного состояния, в частности, для состояний вблизи кинетиче-

ской границы стабильности. Однако в большинстве работ, посвя-

щенным исследованию нуклеации методами компьютерного моде-

лирования, рассматриваются единичные точки фазовой диаграм-

мы, что не позволяет определить, как следует модифицировать 

КТН для соответствия численным экспериментам. В данной работе 

исследуется распад метастабильных состояний в широкой области 

фазовой диаграммы, оцениваются границы применимости КТН и 

разрабатывается теория нуклеации для той области, где неприме-

нима КТН. 

Пространственный масштаб задачи исследования нуклеации 

определяется размером критического зародыша при заданной сте-

пени метастабильности, а временной — временем ожидания крити-

ческого зародыша [16]. Сложность задачи, таким образом, растет 

при движении от границы устойчивости фазы к кривой равновесия 

в силу роста размера критического зародыша и резкого увеличения 

времени жизни метастабильной фазы [17]. Применение высокопро-

изводительных вычислительных систем позволяет расширить диа-

пазон метастабильности, в котором можно наблюдать нуклеацию в 

прямых расчетах. Хотя доступные в прямом моделировании часто-

ты нуклеации пока на порядки выше достижимых в эксперимен-

тах, прямой расчет дает детальное описание кинетики формирова-

ния зародыша. Анализ МД траектории позволяет также получить 

форму энергетического барьера нуклеации, которая играет боль-

шую роль в теории нуклеации. С использованием непрямых мето-

дов, таких как transition interface sampling, можно расширить диа-

пазон моделируемых частот нуклеации до экспериментально дос-

тижимых величин. 
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РИС. 5. Расширение круга доступных явлений при увеличении 

числа ядер в расчетах нуклеации 

В [15] и [16] описана кинетика зарождения полостей в растяну-

той жидкости, кристалла в переохлажденном расплаве, а также 

кинетика роста полостей в жидкости. Особый интерес представляет 

режим постепенного создания метастабильности, что соответствует 

экспериментам по импульсному сжатию материалов или лазерной 

абляции. В таких процессах пространственный и временной мас-

штаб определяются уже не единичным зародышем новой фазы, а 

зарождением и ростом одновременно множества зародышей. Для 

реализации такого режима в МД расчетах необходимо использова-

ние систем с размером миллионов до нескольких миллиардов ато-

мов. На основе атомистического моделирования разрабатывается 

теория нуклеации при высоких перегревах и переохлаждениях. 

Развита модель для описания откола в жидкости при высоких ско-

ростях растяжения на основе двухмасштабного подхода «нуклеа-

ция и рост полостей» (объединение МД с механикой сплошной сре-

ды) и сделана оценка откольной прочности гексана. В [18] приведе-

ны первые результаты для откола в жидком алюминии. 
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Расширение круга доступных явлений нуклеации при увеличе-

нии числа ядер, т.е. числа частиц в расчетах схематично показано 

на РИС. 5. 

2.4. Супрамолекулярные системы 

Газовые гидраты – нестехиометрические кристаллические соедине-

ния, внешне напоминающие лёд. Они состоят из молекул воды, 

образующих кристаллическую решётку, и молекул газа, заключён-

ных в её полостях. Данные соединения, как правило, устойчивы 

при повышенных давлениях и низких температурах. Газовые гид-

раты формируют различные типы структур, что определяется 

главным образом размером молекул включения. Газовые гидраты 

активно изучаются в последние годы из-за их энергетического по-

тенциала, а также рассматриваются как средство транспортировки 

газа на большие расстояния. В последние годы достигнуты боль-

шие успехи в понимании механизмов образования и распада газо-

вых гидратов, развиты подходы для моделирования фазовой диа-

граммы, изучены процессы диффузии молекул газа. 

Несмотря на существенный прогресс в области моделирования 

гидратов, много проблем еще не решено. В первую очередь это обу-

словлено большими характерными временами рассматриваемых 

процессов, вплоть до десятков и сотен микросекунд. Моделирова-

ние таких времен методами МД все еще затруднено и ограничива-

ется небольшим, до 2-3 тысяч, числом атомов. Использование гра-

фических ускорителей (GPU) частично позволит обойти эту про-

блему и позволит существенно увеличить число атомов в системе. 

На сегодняшний день моделирование газовых гидратов мето-

дами ТФП сильно затруднено, так как в них не существует одно-

значно корректного способа учета ван-дер-ваальсовского взаимо-

действия. По этой причине в большинстве работ используются 

классические методы МД и Монте-Карло. Существующие потен-

циалы взаимодействия позволяют качественно позволяют воспро-

изводить их свойства, тогда как в количественном отношении все 

еще есть расхождения с экспериментами. Следует учитывать, что 

моделирование таких систем требует больших вычислительных 
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затрат, что связано с необходимостью использования большого 

числа атомов для корректного описания фазовых превращений. 

Для эффективного моделирования таких систем необходимо ис-

пользовать гибридные вычислительные системы (РИС. 6), что по-

зволяет на порядки увеличить размер расчетной системы без суще-

ственного увеличения расчетного времени. 

 

РИС. 6. Зависимость ускорения расчета от числа вычислительных 

ядер для 142000 атомов модели гидрата метана (тесты проведены 

на кластере «Ломоносов» Московского университета). Сплошная 

линия – идеальное ускорение, пунктирная линия – реальное 

ускорение. Точкой отмечен расчет с привлечением GPU 

В работе [19] было проведено моделирование sI структуры гид-

рата метана методами МД, исследовано её плавление и перегрев. 

Проведено сравнение различных потенциалов для описания воды 

(SPC/E, TIP4P/2005, TIP4P/ICE), Исследованы метастабильные 

состояния перегретой sI структуры, рассчитана кинетическая гра-
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ница устойчивости и кривая плавления. Изучено влияние числа 

молекул метана на распад метастабильное структуры. 

В работе [20] изучалась недавно открытая экспериментально 

фаза C0 гидратов водорода при давлениях порядка 5-7 кбар и тем-

пературе 170-250 К. Структура данной фазы в экспериментах од-

нозначно не определена, предложено несколько различных вариан-

тов расшифровки, один из которых ранее не наблюдался для дру-

гих газовых гидратов. Методами молекулярной динамики исследо-

ваны возможные области устойчивости данных структур на фазо-

вой диаграмме, установлены две возможные структуры, которые 

могут наблюдаться в эксперименте. В результате проведённых ис-

следований получено более детальное описание фазовой диаграммы 

водородосодержащих гидратов в области высоких давлений. 

2.5. Полимеры 

Основу моделирования полимеров составляют методы класси-

ческой и огрубленной молекулярной динамики. На низшем по дли-

не и времени уровне используются метод классической МД. На 

более высоких мезо-уровнях используются так называемые огруб-

ленные (coarse-grained) модели. 

В МД моделях траектория движения отдельных атомов рас-

считывается на основе эмпирических и полуэмпирических потен-

циалов взаимодействия. Физические свойства системы рассчиты-

ваются по формулам статистической физики, путем усреднения по 

числу частиц и времени. 

В мезо- и макро моделях составные части полимеров и поли-

мерных композитов представляются в упрощённой геометрии. Ос-

новной идеей метода является объединение нескольких маленьких 

частиц (групп атомов) в один большой блок (супер-атом) и исполь-

зование общих силовых постоянных и геометрических параметров, 

основанных на простых соображениях гибридизации, вместо от-

дельных силовых постоянных и геометрических параметров, зави-

сящих от конкретной комбинации атомов с учетом особенностей 

связи, валентных и торсионных углов. 
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Связь масштабов обеспечивается передачей параметров струк-

туры нанокомпозитного материала между уровнями. Ценность по-

добного последовательного с физической точки зрения подхода 

определяется тем, что основанные на нем многоуровневые модели 

могут иметь не только описательную, но и прогностическую силу, 

что чрезвычайно важно для решения задачи о создании материале 

с заданными свойствами и для разработки его соcтава in silico 

(РИС. 7).  

 

РИС. 7. Принципиальная схема многомасштабного моделирования 

полимерных композитов 

3. Кулоновские системы 

В силу дальнодействующего взаимодействия между заряжен-

ными частицами масштабируемость расчетов для кулоновских сис-

тем не столь очевидна, как для систем с короткодействующими 

потенциалами взаимодействия (РИС. 2). Поэтому приводимые ниже 

схемы носят в значительной степени качественный характер. Заме-

тим, кулоновские силы имеют место и в некоторых примерах из 

приведенных в предыдущем разделе. 
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3.1. Пылевая плазма 

Пылевая плазма является ионизованным газом, содержащим 

макрочастицы конденсированного вещества (пыль) микронных 

размеров. Такие частицы либо самопроизвольно образуются в 

плазме в результате различных процессов, либо вводятся в плазму 

извне. Пылевая плазма встречается в хвостах комет, кольцах пла-

нет-гигантов, верхних слоях атмосфер планет, и может образовы-

ваться в результате технологических процессов (при сгорании топ-

лив, травлении и напылении, в производстве наночастиц и т.д.). 

Наличие макрочастиц в плазме может существенно влиять на ее 

свойства, а также на термодинамику системы и процессы переноса. 

Макрочастицы, изначально не обладающие ни электрическим за-

рядом, ни дипольным (квадрупольным и т.д.) моментом, в плазме 

могут заряжаться потоками электронов и ионов, а также путем 

фото-, термо- или вторичной эмиссии электронов и приобретать 

значительный отрицательный или положительный электрический 

заряд. 

Теоретическое исследование плазменно-пылевой системы и её 

теплофизических свойств основывается на методах статистической 

физики, классической механики и МД моделирования. Учитывает-

ся анизотропию температуры системы пылевых частиц. Достовер-

ность результатов проверяется самосогласованностью результатов 

и сопоставлением с экспериментальными данными. 

В рамках рассматриваемых подходов было осуществлено пред-

варительное исследование условий применимости термодинамиче-

ских функций к пылевой плазме [21][22][23]. Создана методика по 

исследованию свойств плазменно-пылевой системы в газовом раз-

ряде с помощью метода МД, в частности, написаны уравнения 

движения пылевых частиц. Исследовано явление аномального ра-

зогрева колебаний пылевых частиц в плазме и предложен меха-

низм разогрева. Обнаружена возможность резонанса колебаний 

пылевых частиц, откуда сделаны оценки частоты, амплитуды и 

кинетической энергии колебаний пылинок. Написан программный 

пакет, моделирующий движение системы пылевых частиц в газо-

вом разряде при комнатной температуре с учётом флуктуаций за-
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ряда и особенностей приэлектродного слоя. Наблюдаемая в экспе-

рименте анизотропия кинетической температуры пылевых частиц 

была обнаружена и в моделировании. 

Для исследования зависимости свойств системы от её парамет-

ров используется специальная методика. Большое число парамет-

ров и высокая вычислительная сложность такой задачи приводит к 

необходимости проводить большое число расчётов, что возможно 

осуществить только на больших вычислительных кластерах (РИС. 

8). 

 

РИС. 8. Расширение круга моделей пылевой плазмы при 

увеличении числа ядер 

Вычислительная сложность обусловлена резким отличием вре-

менных масштабов характерных процессов в системе, что требует 

значительно больше миллиарда шагов для вывода системы на рав-

новесие. Необходимо проводить варьирование около 20 параметров, 

чтобы равнозначно необходимости заполнить сетку в 20-мерном 

пространстве, где каждый узел сетки соответствует какому-то на-

бору параметров и, как минимум, одному численному эксперимен-

ту. 
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3.2. Ионная плазма и пробой газов и жидкостей 

При импульсных разрядах в плотных электроотрицательных 

средах в результате прилипания электронов за времена порядка 

наносекунд образуется ионная плазма. Характерное время жизни 

такой системы может составлять десятки микросекунд или больше. 

Процессы рекомбинации ионов существенны при восстановлении 

электрической прочности после пробоя элегаза и трансформатор-

ного масла в высоковольтном оборудовании, при релаксации после 

импульсного разряда в воде, при инициации химических лазеров, 

при разрядах в воздухе и др. На стадии распада плазмы разряда в 

таких средах может образовываться сильнонеидельная ионная 

плазма. Процессы рекомбинация должны учитываться при описа-

нии состава, кинетики химических процессов и гидродинамики 

плазмы, особенно в случае быстропротекающих сильнонеравновес-

ных процессов. 

В работах авторов решена задача описания рекомбинации в не-

идеальной электрон-ионной плазме [24][25][26]. Проведено предва-

рительное рассмотрение рекомбинации в неидеальных ионных сис-

темах на примере элегаза и фтора [27]. Развит новый подход, соче-

тающий молекулярное моделирование и аналитическое рассмотре-

ние. Был получен ряд оригинальных результатов. 

(1) При описании рекомбинации ионов в элегазе оказывается при-
менима модель подавления рекомбинации в неидеальной плаз-
ме вследствие формирования “узкого горла” – зоны многочас-
тичных флуктуаций E, разделяющей области свободных за-
рядов и парных состояний. При этом значение параметра не-
идеальности Г0, при котором происходит смена механизмов ре-
комбинации в ионной плазме оказывается меньше, чем в элек-
трон-ионной плазме из-за увеличения ширины области E в ре-
зультате взаимодействия ионов с нейтральными молекулами. 

(2) Рекомбинация ионов в плазме фтора замедлена сольватацией 
ионов и проходит через образование промежуточной пары кла-
стерных ионов. Объяснено подобие скорости рекомбинации как 
по температуре, так и давлению. Зависимость скорости реком-
бинации от неидеальности при малых параметрах Г обусловле-
на зависимостью равновесной концентрации рыхлых кластер-
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ных пар от коэффициента активности ионов, который опреде-
ляется в этом случае значением Г. 

Масштабируемости квантовых и классических расчетов схема-

тично представлены на РИС. 9. 

 

РИС. 9. Расширение доступных потенциалов межчастичного 

взаимодействия и повышение их точности при увеличении числа 

ядер при квантовых (1) и классических расчетах (2) 

3.3. Электрохимия и электрический двойной слой 

Целью работ в данной области является выявление “узких 

мест”, ограничивающих предельные параметры и рабочие характе-

ристики суперконденсаторов. Имеются в виду емкость, внутреннее 

сопротивление и др. Результаты моделирования должны позволить 
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оптимизировать структуру и состав двойного слоя суперконденса-

тора с целью достижения наилучших рабочих характеристик. 

 

РИС. 10. Расширение круга явлений при квантовых расчетах (1) и 

круга систем в классических расчетах, использующих, квантовые 

результаты (2), при увеличении числа ядер 

Двойной электрический слой в суперконденсаторах образуется 

на границе проводника и жидкого или твёрдого вещества, обла-

дающего ионной проводимостью. Проводимость проводника может 

иметь электронную, дырочную или электронно-дырочную природу. 

В соответствии с типом используемого электролита устройства 

подразделяются на несколько групп. К первой группе относятся 

конденсаторы с твёрдым электролитом, в качестве которого чаще 
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всего находят применение двойные соли серебра, обладающие вы-

сокой ионной проводимостью при комнатной температуре. Такие 

конденсаторы, как правило, имеют сравнительно небольшие рабо-

чее напряжение (порядка 0.7 В) и энергоёмкость. Это компактные 

твердотельные устройства, находящие применение в микроэлек-

тронике. Ко второй группе относятся конденсаторы с водным элек-

тролитом, представляющим чаще всего водный раствор щелочей 

или серной кислоты. Рабочее напряжение в таких системах может 

составлять величину до 1.2 В, а энергоёмкость до 100 Дж/г. Такие 

конденсаторы обладают низким внутренним сопротивлением и вы-

сокой удельной мощностью, что объясняется высокой подвижно-

стью протона в водных растворах. Наибольшими значениями 

удельной энергоёмкости обладают конденсаторы третьей группы, в 

которых в качестве электролита используются апротонные раство-

рители, как правило, ионные жидкости, при этом, однако, конден-

саторы с неводными электролитами обычно уступают конденсато-

рам с кислотными и щелочными электролитами по величине 

удельной мощности. Независимо от типа используемого электроли-

та, в качестве материала электродов в суперконденсаторах, как 

правило, используются активированный уголь, углеродные нанот-

рубки, графен. 

В рамках рассматриваемых подходов было осуществлено пред-

варительное исследование двойного электрического слоя на грани-

це плоского слоя графита и водного раствора щелочного электро-

лита [28]. Это позволило установить следующие особенности такой 

системы: 

(1) Влияние двойного электрического слоя в электронно-дырочной 
плазме графита на ёмкость системы преобладает по сравнению 
с влиянием двойного слоя в электролите на плоском слое гра-
фита;  

(2) Сделана оценка предельных значений емкости двойного слоя 
на поверхности электрода в случае плоского бездефектного 
графита, показано, что данная оценка согласуется с имеющи-
мися в литературе экспериментальными данными;  
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(3) Сделаны предположения, что наличие большого количества 
дефектов и частичная разупорядоченность отдельных графи-
товых плоскостей объясняют отклонение реальных значений 
емкости углеродных суперконденсаторов от полученных оце-
нок. 

Расширение круга явлений при квантовых расчетах и круга 

систем в классических расчетах, использующих, квантовые резуль-

таты, при увеличении числа ядер схематично дано на РИС. 10. 

4. Параллелизм классических атомистических моделей 

Среди современных высокопроизводительных систем во всем 

мире все чаще используются гибридные системы, включающие 

графические (GPU) или иные ускорители для выполнения вектор-

ных операция в рамках модели SIMD. Эти ускорители демонстри-

руют быстродействие, в десятки или сотни раз превышающее бы-

стродействие систем на традиционных процессорах (ЦПУ – цен-

тральное процессорное устройство). Однако создание программ, 

эффективно использующих вычислительные возможности ускори-

телей, это достаточно трудоемкий процесс, требующий учета спе-

цифики аппаратной архитектуры, без которого производительность 

на конкретной задаче может оказаться существенно меньше теоре-

тического предела для данного устройства. В работе планируется 

использовать накопленные данные по эффективности использова-

ние ускорителей для тех или иных этапов моделирования, что по-

зволит сократить время на разработку программ. Например, со-

гласно многочисленным современным исследованиям и опыту ав-

торов, GPU оказываются наиболее эффективны для задач класси-

ческой МД. 

Кроме того, существующие и перспективные вычислительные 

системы имеют всё более выраженную иерархичность в структуре 

доступа к памяти:  

 многоядерные процессоры с общим кэшем – UMA SMP,  
 многоядерные/многопроцессорные системы с раздельным кэ-

шем – NUMA SMP, многоуровневая память графических уско-
рителей, различные уровни связности между узлами суперком-
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пьютерного кластера, грид-система. Для обеспечения требуе-
мой масштабируемости программ по числу ядер необходимо 
учитывать эту иерархию на программном уровне. 

Важной тенденцией в современных методах программирования 

является минимизация вывода информации на внешние носители, 

обеспечение отказоустойчивости на программном уровне с учетом 

потенциальной ненадежности отдельных вычислительных узлов 

или каналов связи, создание приносимых программ для различных 

аппаратных платформ, использование грид-технологий, например, 

для проведения серийных расчетов. 

Поскольку одной из ключевых задач работы является исполь-

зование современных супер-ЭВМ пета- и экcафлопсного класса, 

большое внимание уделяется распараллеливанию и адаптации про-

грамм для современных и перспективных суперкомпьютерных ар-

хитектур. Ключевыми моментами при разработке программ явля-

ются: 

(1) использование многоуровневой (иерархической) модели памя-
ти; 

(2) распараллеливание на верхнем уровне средствами MPI с уче-
том топологии коммуникационной сети верхнего уровня; 

(3) распараллеливание средствами MPI с учетом топологии ком-
муникационной сети нижнего уровня, связывающей вычисли-
тельные узлы в пределах локальной группы (supernode); 

(4) распараллеливание с использованием многоядерных централь-
ных процессоров (ЦПУ) и графических ускорителей (GPU) в 
рамках модели общей памяти; 

(5) оптимизация программ для графических ускорителей с исполь-
зованием наиболее быстрых компонент внутренней памяти 
(shared memory) внутри блока нитей исполнения; 

(6) параллельный вывод больших объемов информации на внеш-
ние носители или отказ от записи траекторий на диск (обра-
ботка «на лету»); 

(7) отказоустойчивость за счет создания множественных точек 
восстановления (контрольных точек); 
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(8) автоматизация серийных расчетов в рамках численного экспе-
римента с учетом специфики системы управления заданий на 
целевом кластере. 

 

РИС. 11. Отношение быстродействия GPU Tesla M2050 к одному 

ядру ЦПУ Intel Xeon E5520 при моделировании неидеальной 

плазмы в зависимости от количества частиц в системе. 

Крестики – алгоритм с одним потоком на частицу, 

треугольники – алгоритм с несколькими потоками на частицу 

Выбор метода распараллеливания на нижнем уровне 

(GPU/многоядерные процессоры) производится на основе специ-

фики используемого метода (классическая молекулярная динами-

ка, квантовая молекулярная динамика, кинетические уравнения и 

др.). Для разработки программ применяются языки C/C++, 

Fortran 90, CUDA, библиотеки MPI, Intel MKL, boost и др. 
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Авторами разработан алгоритм и создана программа МД мо-

делирования неидеальной электрон-ионной плазмы, адаптирован-

ная для выполнения на GPU [29]. Создание данной программ по-

зволило существенно сократить время проведения расчетов, увели-

чить число частиц в моделируемой системе и, как следствие, обна-

ружить качественно новые физические эффекты. Максимальное 

ускорение, достигнутое на GPU Tesla M2050, по сравнению с одним 

ядром ЦПУ Intel Xeon E5520 составило 100 раз (РИС. 11). Это, в 

свою очередь, позволило увеличить размеры моделируемой физи-

ческой системы с 10
3
 до 10

5
 частиц в расчетной ячейке. Для опти-

мизации алгоритма при малом числе частиц был реализован метод 

расчета, увеличивающий число потоков на частицу для малого 

числа частиц (верхний ряд точек на РИС. 11). Полученная про-

грамма была использована для моделирования неидеальной плаз-

мы, образующейся при ионизации твердотельных наноразмерных 

кластеров короткими лазерными импульсами [30]. 

Кроме того, была разработана библиотека подпрограмм C++ 

для атомистического моделирования на распределенных вычисли-

тельных системах облачного типа [31]. Реализован программный 

интерфейс для ресурс-брокеров PBS, SLURM, ССРВ МСЦ РАН, 

который предоставляет разработчику научных приложений все 

функции для инициализации, запуска, мониторинга, остановки за-

дач и передачи данных. Полученная библиотека была применена 

для задач квантовой и классической МД. Показано, что для мето-

да классической МД суперкомпьютер МВС-100К позволяет прово-

дить расчеты с 1 млрд. частиц и около 100 пс/сутки (100 тыс. ша-

гов/сутки) при полной загрузке. Проведена адаптация программ 

моделирования к грид-системам, использующим гибридные вычис-

лительные узлы с графическими ускорителями [32]. 
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5. Параллелизм в квантовых расчетах 

5.1. Масштабируемость 

На РИС. 9 и РИС. 10 явно показан двухмасштабный характер 

проводимых нами работ. Наличие более глубокого, кантового уров-

ня подразумевалось и в Разделе 2. Масштабируемость квантового 

уровня дана весьма условно, поскольку по сравнению с одномерной 

масштабируемостью РИС. 2 появляется еще одна ось – число базис-

ных функций, по которым раскладывается квантовое решение 

(РИС. 12). 

 
РИС. 12. Схема, иллюстрирующая многопараметрическую 

масштабируемость задач квантового моделирования 

В работе [33] представлен обзор распараллеливания алгоритмов 

ab initio МД на основе теории функционала электронной плотности 

в базисе плоских волн. Проанализированы требования к балансу 

вычислительной мощности узлов и коммутационной сети супер-

ЭВМ с точки зрения достижения максимальной эффективности 

для примеров особенно требовательных в вычислительном отноше-

нии задач физики разогретого плотного вещества. Описана альтер-
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нативная стратегия параллелизации в вейвлетном базисе и выиг-

рыш в производительности при использовании гибридных вычис-

лительных систем в этом случае. 

  

РИС. 13. Оценка параллельной эффективности для модели 2048 

молекул воды для различных топологий суперкомпьютеров 

(расчет в рамках ТФП с использованием пакета CP2K). 

Приведены данные для топологии толстое дерево 

(суперкомпьютер К-100, ИПМ им. М.В. Келдыша РАН) и 3-х 

мерный тор [34] (IBM BG/P, Research Center Jülich, Германия) 
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5.2. Роль архитектуры 

Как и молекулярно-динамические задачи, ab initio расчеты яв-

ляются чувствительными к архитектуре вычислительных класте-

ров. Вклад в снижение масштабируемости вносит обмен данными 

между узлами, поскольку в задачах данного типа не представляет-

ся возможным добиться распараллеливания вычислений на полно-

стью независимые потоки. В связи с этим, при увеличении количе-

ства задействованных вычислительных модулей величина эффек-

тивного ускорения расчета падает. 

На РИС. 13 представлено сравнение эффективности масштаби-

рования ТФП расчета для двух суперкомпьютеров с различной 

топологией коммутационных сетей: толстое дерево и трехмерный 

тор. В качестве тестового примера производительности был выбран 

пакет CP2K. Расчеты проводились для системы, насчитывающей 

2048 молекул воды. Данные для IBM BlueGene/P взяты из [34]. Из 

графика видно, что на системе с топологией толстое дерево данный 

тип задач в пределах больших размеров вычислительного поля 

масштабируется хуже: существенное отклонение от прямой идеаль-

ного масштабирования наблюдается уже при использовании 512 

ядер, в то время как на IBM BlueGene/P ускорение растет линейно 

вплоть до подключения нескольких тысяч ядер. 

6. Многомасштабные подходы 

6.1. Выход за рамки атомистического моделирования 

Многомасштабные подходы позволяют выйти за пределы вре-

менных и пространственных масштабов, доступных атомистиче-

скому моделированию. Становится возможным переход к кинети-

ческим подходам, механике сплошных сред и др. При этом возни-

кают теоретико-физические проблемы связи между моделями на 

разных масштабах. Последовательность взаимосвязанных подходов 

выстраивается от квантовых наномасштабов до макромасштабов 

для решения конкретных задач (РИС. 14). Возможно, первый при-

мер такого подхода дан в [35]. 
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РИС. 14. Ступени многомасштабного подхода и их взаимосвязи 

6.2. Локальность обменов данными 

Ограничение масштабируемости алгоритмов как молекулярной 

динамики, так и механики сплошных сред (МСС), определяется 

межпроцессорным обменом данными, что схематично проиллюст-

рировано на РИС. 15. В зависимости от геометрии системы задача 

разделяется на отдельные пространственные области, объемы ко-

торых считаются на разных процессорах. На границе областей 

процессоры обмениваются данными для расчета сил в атомистиче-

ском моделировании или данными для решения дифференциаль-

ных уравнений в МСС. Это примеры методов распараллеливания 

на основе декомпозиции по пространству. И в атомистических, и в 

МСС моделях пространственная локальность взаимодействия за-

частую обеспечивает высокую параллельную эффективность дан-

ного подхода. Очевидно, что такого рода параллельные алгоритмы 

могут быть особенно хорошо оптимизированы на большие размеры 

вычислительного поля для сетей с тороидальной топологией, кото-

рая демонстрирует аналогичную локальность и, соответственно, 

обеспечивает высокую скорость обменов данными между топологи-

чески близкими вычислительными элементами [36]. 

Нелокальные обмены, однако, являются распространенной чер-

той вычислительных алгоритмов. Широкий класс подобных алго-

ритмов в области молекулярного моделирования соответствует 

многомерному быстрому преобразованию Фурье. Адаптация подоб-
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ных алгоритмов на сети тороидальной топологией является уже 

весьма разработанной частью необходимого инструментария па-

раллельных вычислительных алгоритмов [37]. 

 

РИС. 15. Схематичное сопоставление масштабируемости 

атомистического моделирования (слева) и в задачах механики 

сплошных сред (справа) 

Тороидальные топологии представляют собой одно из магист-

ральных направлений развития интерконнекта. Суперкомпьютеры 

IBM BlueGene/Q основаны на топологии 5-ти мерного тора, интер-

коннект Fujitsu Tofu соответствует неполному 6-ти мерному тору. 

Таким образом, развитие идет в направлении роста локальной 

связности коммуникаций. Хотя «тороидальность» сама по себе и не 

является обязательной. Так на смену интерконнекту с топологией 

3-х мерного тора Cray Gemini пришла новая коммуникационная 

сеть Cray Aries с гибридной топологией «бабочка» (dragonfly).  

Очевидно, что развиваемые вычислительные алгоритмы «эк-

зафлопсной эры» должны будут учитывать особенности интеркон-

некта. И наоборот: выбор коммуникационной сети должен опреде-

ляться будущими задачами. При этом проблема наилучшего ото-

бражения коммуникационного шаблона задачи на топологию ком-

муникационной сети — выходит на передний план [38] вместе с 

требованиями повышения локальности коммуникаций используе-

мых алгоритмов для снижения энергозатрат [39]. 
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Заключение 

Предложен набор примеров, позволяющий выяснять потребно-

сти перспективных физических задач в полномасштабных расчетах 

на суперкомпьютерах, т.е. может ли решение той или иной задачи 

загрузить единовременно сотни тысяч и более вычислительных 

ядер в одном расчете и, главное, нужно ли это. Подход основан на 

проверке масштабируемости алгоритмов при переходе к большему 

числу вычислительных ядер и на теоретической оценке размеров 

системы, требуемых для рассмотрения физической задачи. Разви-

ваемый подход позволяет установить перспективу нарастания 

сложности задач, принадлежащих к одной области физики, воз-

можность решения которых будет открываться с прогрессом раз-

вития суперкомпьютеров. 

Приведены примеры из области атомистического моделирова-

ния и вычислений методом молекулярной динамики. Показано, что 

подход имеет более широкую область применения, в частности, в 

механике сплошных сред. 

Подчеркивается, что успех применения суперкомпьютеров рав-

ной производительности к решению одной и той же физической 

задачи может сильно зависеть от архитектуры суперкомпьютера. 
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N. D. Orekhov, V. V. Pisarev, G. S. Smirnov, S. V. Starikov, 

V. V. Stegailov, A. V. Timofeev. Predictive modeling & simulation of 

properties and multi-scale processes in materials science. Tasks for 

Exaflops-era supercomputers. 

ABSTRACT. Methods and approaches are developed for the predictive multiscale 

atomistic modeling & simulation. Quantum density functional theory is applied to 

study electron subsystems at the nano (pico) space scale. Systems of moving at-

oms are treated with the classical molecular dynamics up to the microscale. Kinet-

ic theory and continuum mechanics allow of consideration at macroscale. Particu-

lar attention is paid to the data exchange between different scales, that is to the 

integrated treating of the system from nano- to macroscale.  

The approach developed allows to extend the area of the applicability with 

the supercomputer progress: 1) radiation-induced structure deformation of fuels of 

the new generation fast neutrons reactors, 2) metals surface modification at irradi-

ation with subpicosecond laser pulses, 3) phase transition kinetics in metastable 

liquids, 4) prediction of methane and hydrogen gas hydrates structure and their 

properties, 5) multiscale polymers models, 6) dusty plasmas, 7) ion recombination 

in liquid and dense-gas electronegative dielectrics after the breakdown, 8) electric 

double layer formation at the border of a carbon electrode and various electro-

lytes. Scalability and description of the extension with the increase of computa-

tional cores number available are considered for each task. Supercomputer tech-

nology development needed is discussed for the atomistic modeling & simulation 

GPU hybrid systems included. 

Key Words and Phrases: atomistic modeling, electronic structure, molecular dynamics, 

multiscale modelling, radiation aging, laser ablation, nucleation, hydrates, polymers, dusty 

plasma, electrochemistry, parallel efficiency. 


