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Òåêóùèé ýòàï ðàçâèòèÿ êîìïüþòåðíûõ òåõíîëîãèé è èõ âû÷èñëè-
òåëüíûé ïîòåíöèàë óæå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü
âçàèìîäåéñòâèå ñâîéñòâ ñëîæíûõ ñèñòåì íà ìîëåêóëÿðíîì è äàæå
àòîìàðíîì óðîâíÿõ.

Ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè, îïèñûâàþùèå òàêèå ïðîöåññû ìåòîäà-
ìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìîãóò ñîäåðæàòü îãðîìíîå êîëè÷åñòâî
÷àñòèö, äî íåñêîëüêèõ ìèëëèàðäîâ, îïèñûâàåìûõ íåñêîëüêèìè äå-
ñÿòêàìè ñâîéñòâ. Òàêèå îáúåìû äàííûõ ìîãóò èñ÷èñëÿòüñÿ òåðàáàé-
òàìè, ÷òî äåëàåò çàòðóäíèòåëüíûì èññëåäîâàíèå ñâîéñòâ ïðîöåññà.
Ýòî ïðèâîäèò íàñ ê ïðîáëåìå ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòà âû÷èñëåíèé
â âèäå óäîáíîì äëÿ àíàëèçà. Îäíèì èç òàêèõ ìåòîäîâ ïðåäñòàâëå-
íèÿ äàííûõ ÿâëÿåòñÿ âèçóàëèçàöèÿ ñîñòîÿíèé è òðàåêòîðèé ÷àñòèö
ïî âñåé ñèñòåìå èëè ïî åå îáëàñòè.

Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà âèçóàëèçàöèè â çàäà÷àõ âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ãàçà ñ ìåòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíîé, ðàññ÷èòàííîãî ñðåäñòâàìè
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [1]. ×èñëåííûé àëãîðèòì ðàñ÷åòà áûë ïîë-
íîñòüþ èññëåäîâàí è àïðîáèðîâàí, à âîò àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ðàñ-
÷åòîâ ñòàë íîâîé ïðîáëåìîé, îñîáåííî â ñëó÷àå áîëüøîãî ðàçìåðà
ñèìóëèðóåìîé ñèñòåìû. Â ñâÿçè ñ ýòèì íåîáõîäèìî óäåëèòü îñîáîå
âíèìàíèå ïðîáëåìå ïîñò-îáðàáîòêè è âèçóàëèçàöèè ðåçóëüòàòîâ ñè-
ìóëÿöèè. Òàê êàê ñàìûå èíòåðåñíûå ôåíîìåíû ñëó÷àþòñÿ íà ãðàíè-
öå ãàç-ìåòàëë, òî äëÿ âèçóàëèçàöèè áûëî ïðåäëîæåíî îòðèñîâûâàòü
÷àñòèöû â ñîîòâåòñòâóþùèõ 3D êîîðäèíàòàõ, à òàê æå èõ âåêòîðîâ
ñêîðîñòåé, òðàåêòîðèè è îáúåìíóþ ïëîòíîñòü â âèäå èçîïîâåðõíî-
ñòåé èëè òóìàíà ñ ó÷åòîì ñëîèñòîé ñòðóêòóðû ìåòàëëà è ãàçà, íà-
õîäÿùåãîñÿ íàä íèì. Â âèäó áîëüøîãî ðàçìåðà ñèñòåìû îòðèñîâêà
âñåõ ÷àñòèö íå ÿâëÿåòñÿ ïîêàçàòåëüíîé, ïîýòîìó ïîòðåáîâàëîñü îò-
ðèñîâûâàòü íå âñþ îáëàñòü ìîäåëèðîâàíèÿ, à òîëüêî èíòåðåñóþùèé
íàñ ðåãèîí äàííûõ. Òàê æå áûë îïðîáîâàí ñïîñîá ïîñò-îáðàáîòêè è
ñðåäñòâî âèçóàëèçàöèè, îñíîâàííûå íà ÿçûêå Python ñ èñïîëüçîâà-
íèåì äîïîëíèòåëüíûõ áèáëèîòåê.

Äëÿ òîãî ÷òîáû äîñòèãíóòü æåëàåìîãî ðåçóëüòàòà, êðîìå àïðîáè-
ðîâàíèÿ òåõíîëîãèè, áûëî ðàçðàáîòàíî ïàðàëëåëüíîå ïðîãðàììíîå

1



Òåêóùàÿ ñåêöèÿ

îáåñïå÷åíèå, ïîçâîëÿþùåå îáðàáàòûâàòü áîëüøèå îáúåìû äàííûõ
â èíòåðåñóþùèõ íàñ ó÷àñòêàõ ñèñòåìû íà õîäó, òî åñòü ïàðàëëåëü-
íî ñ ðàñ÷åòàìè, è ïî èõ çàâåðøåíèþ ñîáèðàòü äèñêðåòíûå êàäðû â
âèäåî-ôàéë. Â êà÷åñòâå èíñòðóìåíòà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è âèçóàëèçà-
öèè áûë èñïîëüçîâàí ïðîãðàììíûé ïàêåò "enthought mayavi2"[2], à
èìåííî åãî ïîäìíîæåñòâî MLAB, êîòîðîå ïîñòðîåíî êàê ðàñøèðåíèå
íàä VTK. MLAB ïîçâîëÿåò èìåòü äåëî ñ áîëüøèìè îáúåìàìè äàí-
íûõ â ïàìÿòè, íå ïîêàçûâàÿ íà ýêðàíå, à çàòåì ñîõðàíÿòü äàííûå
â ôàéëû èçîáðàæåíèé. Äëÿ èíäèâèäóàëüíîãî èñïîëüçîâàíèÿ ýòîãî
ïàêåòà íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü ñîáñòâåííûå ñêðèïòû äëÿ çàãðóçêè,
îáðàáîòêè, à òàê æå àíèìàöèè âðàùåíèÿ è ïðèáëèæåíèÿ ñöåíû. Â
ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ òàêîãî ðîäà âèçóàëèçàöèè ê èññëåäîâàíèþ
âçàèìîäåéñòâèÿ ãàçà ñ ìåòàëëîì ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü äåòàëüíî
íàáëþäàòü ýôôåêò àäñîðáöèè (Ðèñ. 1 è 2).

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ïðîåêò � 15-07-06082).

Èëëþñòðàöèè

Ïðèìåð âèçóàëèçàöèè.
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