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0.1. Äåíèñîâ È.À. Ìåòîä äîïîëíèòåëüíûõ ÷à-

ñòèö â çàäà÷àõ ìíîãîóðîâíåâîãî ìîäåëè-

ðîâàíèÿ

Â çàäà÷àõ ðàñ÷åòà íàäìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñó-
ùåñòâóåò ïðîáëåìà àíàëèòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ìíîãî-
óðîâíåâûõ ñèñòåì äëÿ ïîñòðîåíèÿ àäåêâàòíûõ óðàâ-
íåíèé äâèæåíèÿ. Äîñòèæåíèÿ â ýòîé îáëàñòè ñâÿçà-
íû ñ ðàçâèòèåì ãðóáîçåðíèñòîãî ìîëåêóëÿðíîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ [1, 2] è ìåòîäîâ ìåçîìåõàíèêè [3].
Â ðàáîòå ïðåäëîæåí îðèãèíàëüíûé ïîäõîä ê îïè-
ñàíèþ ìíîãîóðîâíåâîé êîëëåêòèâíîé äèíàìèêè, à
òàêæå òåîðåòè÷åñêèé êàðêàñ äëÿ ïîëó÷åíèÿ óðàâ-
íåíèé äâèæåíèÿ ìíîãîóðîâíåâûõ ñèñòåì â òîì ÷èñ-
ëå � àêòèâíûõ ñòðóêòóðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, èçìå-
íåíèÿ ÷èñëà ñâÿçåé îáúåêòîâ, ñàìîîðãàíèçàöèè.
Îñíîâíàÿ îñîáåííîñòü çàêëþ÷àåòñÿ â èñïîëüçîâà-
íèè àáñòðàêöèè îáúåêòà äëÿ îïèñàíèÿ îáðàçîâàíèÿ
è ðàçðûâà ñâÿçåé. Ñôîðìóëèðîâàíî ìíîãîóðîâíåâîå
óðàâíåíèå Ëàíæåâåíà ñ ðàçðûâíîé ïðàâîé ÷àñòüþ
äëÿ ïåðåìåííîãî ÷èñëà îáúåêòîâ, âêëþ÷àþùåå óñëî-
âèÿ èõ ïîðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ T :
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ãäå i � íîìåð ÷àñòèöû; j � íîìåð óðîâíÿ; D è P �
ìíîæåñòâà äî÷åðíèõ è ðîäèòåëüñêèõ îáúåêòîâ.
Èñïîëüçóÿ êîìïîíåíòíî-îðèåíòèðîâàííûé ïîäõîä è
ñðåäó ðàçðàáîòêè BlackBox Component Builder [4],
ñîçäàíî ïðèëîæåíèå äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ òàêèõ
óðàâíåíèé, èññëåäîâàí íàáîð åãî ÷àñòíûõ ñëó÷àåâ.
Ïîêàçàíà âûðàçèòåëüíîñòü äàííîãî ïîäõîäà ïðè ðå-
øåíèè çàäà÷ ìíîãîóðîâíåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.
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