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ОБ’ЄКТНО-ОРІЄНТОВАНІ ДИНАМІЧНІ МОДЕЛІ 
В КУРСІ КОМП’ЮТЕРНОГО МОДЕЛЮВАННЯ 

 
В.М. Соловйов1, О.І. Теплицький2, Р.С. Забєйда2 

1 Україна, м. Черкаси, Черкаський національний університет 
ім. Богдана Хмельницького 

2 Україна, м. Кривий Ріг, Криворізький державний педагогічний 
університет 

 
Метод молекулярної динаміки є потужним засобом дослідження 

найрізноманітніших систем; його теоретичні основи, маючи корені у 
класичній механіці, легко засвоюються студентами. Нажаль, реалізація 
методу часто викликає утруднення через необхідність програмування 
чисельних алгоритмів та інтерфейсу користувача, що призводило до 
стрімкого росту розміру програм та утруднювало їх налагодження. То-
му, пропонуючи студентам ознайомлення з методом у лабораторному 
практикумі з моделювання, ми або пропонували шаблони програм, як 
автори [1], або застосовували спеціалізовані середовища для моделю-
вання. Застосування об’єктного підходу до реалізації чисельних методів 
дозволяє суттєво підвищити наочність програм. Саме цьому при переро-
бці курсу комп’ютерного моделювання для студентів фізико-
математичних факультетів як інструмент моделювання нами була обра-
на об’єктно-орієнтована мова Python, що разом із своїми модулями 
(NumPy, Scientific, Visual та ін.) утворює об’єктно-орієнтоване середо-
вище моделювання, застосування якого дозволило студентам зосереди-
тися на моделі замість деталей програмування. 

Так, для створення об’єктно-орієнтованої моделі молекулярної ди-
наміки доцільно застосувати модуль MMTK [2]. Система створюється з 
атомів, молекул та їхніх сполучень. Наприклад, об’єкт «молекула» ви-
значається через об’єкти «атом», «функціональна група», «граничні 
умови», «потенціал взаємодії» тощо. 

Наведемо приклад програмної реалізації молекулярної динаміки 
рідкого аргону за сталих температури та тиску: 
from MMTK import * 
from MMTK.ForceFields import LennardJonesForceField 
from MMTK.Environment import NoseThermostat, AndersenBarostat 
from MMTK.Trajectory import Trajectory, TrajectoryOutput, LogOutput 
from MMTK.Dynamics import VelocityVerletIntegrator, VelocityScaler, \ 
                          TranslationRemover, BarostatReset 
import string 
from Scientific.IO.TextFile import TextFile 
 
# Відкриваємо конфігураційний файл з параметрами моделі 
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conf_file = TextFile('argon.conf') 
# Читаємо розміри 
lx, ly, lz = map(string.atof, string.split(conf_file.readline())) 
# Створюємо ГЦК-решітку, застосовуючи потенціал Леннарда-Джонса  
# з радіусом обрізання у 15 Å 
universe = OrthorhombicPeriodicUniverse((lx*Units.Ang, ly*Units.Ang, 
                  lz*Units.Ang), LennardJonesForceField(15.*Units.Ang)) 
# Читаємо з файлу позиції атомів, створюючи об’єкти класу Atom 
while 1: # (в нашому файлі задано координати 864 атомів) 
    line = conf_file.readline() 
    if not line: break 
    x, y, z = map(string.atof, string.split(line)) 
    universe.addObject(Atom('Ar',  
                  position=Vector(x*Units.Ang, y*Units.Ang, z*Units.Ang))) 
# Задаємо температуру (для рідкої фази - від 80 до 100 К) та тиск 
temperature = 94.4*Units.K 
pressure = 1.*Units.atm 
# Додаємо у систему об’єкти «термостат» та «баростат» 
universe.thermostat = NoseThermostat(temperature) 
universe.barostat = AndersenBarostat(pressure) 
# Розподіляємо швидкості за Максвеллом 
universe.initializeVelocitiesToTemperature(temperature) 
# Створюємо файл, в якому зберігатимемо траєкторії 
trajectory = Trajectory(universe, "argon_npt.nc", "w", "Argon NPT test") 
# Використовуємо швидкісну форму алгоритму Верле 
integrator = VelocityVerletIntegrator(universe, delta_t=10*Units.fs) 
# Періодичні дії: у файли траєкторії поновлюватимемо дані кожні 20 кроків, 
# у лог-файл виводимо стан системи кожні 100 кроків 
oa = [TrajectoryOutput(trajectory, ('configuration', 'energy', 
                       'thermodynamic', 'time', 'auxiliary'), 0, None, 20), 
      LogOutput("argon.log", ('time', 'energy'), 0, None, 100)] 
# Робимо 2000 кроків, нормуючи швидкості та періодично (кожні 100 кроків) 
# «скидаючи» баростат 
integrator(steps = 2000, 
     actions = [TranslationRemover(0, None, 100), 
                VelocityScaler(temperature, 0.1*temperature, 0, None, 100), 
                BarostatReset(100)] + oa) 
# Вважаючи рівновагу досягнутою, виконуємо релаксацію системи 
integrator(steps = 1000, actions = [TranslationRemover(0, None, 100)] + oa) 
# Закриваємо файл  
trajectory.close() 

Аналогічна програма мовою Pascal з [1] займає 8 сторінок тексту. 
 

Література: 
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Ч. 1. – М.: Мир, 1990. – 350 с. 
2. Hinsen, K. The Molecular Modeling Toolkit: A New Approach to Mo-

lecular Simulations. // J. Comp. Chem. – 2000. – 21:79-85. 
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