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��������� — ��� ������� ��	
�	����� ����� 

������������ ������������� ��	��	���	����� 

���������	���� ������� ��� ���������	�  	����������  

�������������� ����������. ���	�����	� 

������������� ��� ������� ������� ��		�  ����� 

	���	��� �������������� ��������, 	 ���������� � 

�� ���
� ����	���������� ���
����, 

���������������� �� ��	������������������ 

����	��������� �����	�. 

 
	
���� �
��� — �������������� ����������, 

��	������������������ ����	�����,  ��	������ 

���
��, �������-��������	�� � ����
�����-

��������	�� ��	����.  

 

I. �������� 

���	
�
��
 �  ������
 �������
 �����	�������� 

�
�������� � �
�
��� �
�����
	�� ����� ����������� 

	��
������
�
��� �� ���
 �
���� �������������� � 

�
�������� 	��
������� ����	��  ����
��� �� ��� � 

�����
�������� !����
	��.  � ������"

 ��
	�, 
��	
�����# ���������� �
��
���� ���
��
���������� 

��������
�#����  $�!
��	
��� � �������� �	������� 

������� 
�� !���
�
���,  ��� !����
� ��
� 
�����#����# ��������� ��
���� �����	�������� 

!���
� � � ��%�
���	� � 

 ����� 

��������
�#��	�  �������	�	� � 	�����	�, 

���
����������	� �� �����!���������
�#��
 &�'. 

 � !���
��

 ��
	� ��
 ���#��� ���
�
� 
!������
���  �
���#��	� ����
��% 	
�����	�� 
��������������� ����	��
������ ��
���� �
�. 

'�"��	 ��
�����	 !���
�
��� ����� � �����	 

��!����
��� ����
��� �	!#%�
���
 	��
��������
. 
��� $��	 �
������	� !��	
���# 	
���� 

	���������
���� 	��
	����
����   	��
���������,  
�������%"�
  ��� ��� �	!�
� !���
�%"�� � ���
 
��
��
��� ����	���������� �����-��	��
��� 

!���
����, �������%"��  �������� � ��	��
��� 

������ ����	��
�����%"��  �
� [1]. �� �
�"�� 	�	
�� 
������#�

 ���!�������
��
 !������� 	��
��, 

���������
 �� ������ ������
��� ��� �!������ ��
� 

[2-4]. (���� �
�#	� !
��!
�����	 � ������"

 ��
	� 
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!�
�������
��� ��!��#������
 ����
���-$�
	
������ 

!������ ��� �	!#%�
����� 	��
��������� ����� 

��������������� ����	��
������ ��
���� �
�, 

������%"
���� �� 	
����� 	��
������� ����	��. 

��!��#������
 ����
	
���� !��
�������, 
�������%"�� �����
� ��	��
��� ����
� 

����	��
�����%"�� ��
���� �
� !�� 	��
������-

����	��
��	 	��
���������,  ��
� ���	� ����# 
��"
���
��� !������# �������# 	��
��������� [5-7].  

��� $��	, ������ !���	
����
��� ��
��������� 

!��
������� 	
 ���	���� ����	��
������ ����
��� 
�
�#	� ��� ��� � ��������� � ���� ��
��� 
��������
�#��� �
������ [8]. ��� !���
�
��� 

�������-	
�����
��� ����
���  ���	��-

���������
��� �������� � $�
������� ������� 
	�����	!��
����� ��
���
���  [9] ����� 

!��	
��
��� !�����		��� �	!�
�  VASP  

(http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/).  

- ����� �������,  �	!#%�
���
 	��
��������
 � 
������� 	��
������� ����	�� ��
��
� !��������,  

	���!���������� � ����
��� ������
�#���� ��/
	� 
������
���� ������,  ��� !�
�!�����
� ������
 
��!��#������
 ����
	
���� �
��������  

!��
���������  ����
	  �
��������� ��� ������ (0�),  

!���
�
��
 ���#���� ����
���� !���	
����
��� 

����
������� � ������� ���������  ���������.  ���  

$��	,  ��� 
���
�����# ���
��
��� ��� �� 
��
�!
�����#�� �������� �
������� ��������. 

 - ������ �������, !�� �
�
��� ����� ����������� 

	��
������
�
��� ������
 �������
 !�������  ��
�  

��������������  �������� �� ���
 
�����!���������
�#��� ��������
�#��� �	!�
��� 
����
���� �����
����.  )����
����  !��������   

!�����		, ���!����
	��  � ��������
�#��% ��
�� 

	����!���
������� � 	������
���� ����
	,  !�������� 

����
�. '
���� �������� ���!�����
�������, 
!��	
��
	�
    ��������
�#��	  �������	�	,  ��� �� 

���
���#�� � �������	� ��
�����	� �����	�������� 

!���
� � $��� ����� �  ������� ���!�
�
�
���� 

�����
���� � ���
�
��
	 ��
���� ����
���, 
	���!���������� � �!������� ������ � ����#��
 �,  

!� ���	� �����, ������	��
 !������
	�. 

���  �������� ��
����  �����	�������� !���
� � 

�	!#%�
����� 	��
���������  ��������������� 

����	��
������ ��
���� �
� !��	
�����# ��
��%"�
 
!�����!� [10]: 

    - ��
��������� ������ �����	�������� 

!���
�����
� !�
�	
���� �������; 

�����	�������� !���
� � ����� 

�	!#%�
����� 	��
��������� 
��������������� ����	��
������ 

��
���� �
� 

).). *������, �.C. .�������, *.'. '��������  
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    - ������
 ��!��#������
 �
�������� !��
��������� 
����
	 �
��������� ��� ������; 

    - ��
�  �
������	����  ���������������  ����
	� � 
���������  �
 �	�� (����#��
 � ����
���
 
!���	
����
��
 ����
�������, �!������� ������ �  ��. 

); 

    - ������# �����	��������� ��
�!
�
���; 
    - ��
� �!
����� !�������� 	����
� (�� 

�����������, �
���� �� ��
��

 �!����
��
, 
�����
� � �������� ��
��������� �������	��, ������� 
�������� ������, ������
��
 �����	�� �
���#����� 
����
���); 
    - ������#  � !��������# !��#�����
�%, ���������# 
!���
��� 	��
���������; 
    - ���
 ����# � �����	��������# ���������������. 
 &�� !�����!� !�������� ���������# !��������� 

�����,  ���������#  ��� ����	������
	�� !���
����,  
���
���# 	���	��#��� ��/
	 �
������	�� ������  �  

����������#  �����
�����%"�% �����
���� ����
	�. 

II. *,1�2�)23,* -�-2�'4 

 *����
���� �����	��������  !���
� �  

����������� �� ���
 ���
������ !������ "stand alone". � 



 ������  !��� 
�  !�����! ������	��� � !� 

���	� ����� �
������	�� !�������� ��������� ��!�� 
������ � �� !���
��%"�	 �����������
	 ��  $��!
 
���	�������� ����
����� �������� ( ���.1). 

 �����
 ���� �
�	!��������� !� ��  ��������	 �� 
��� !��	��
�
�: �!��������, ���#���
	�
 !���	
���, 

�������
 	������. &�� �
	�����
��� ����������� 
���� ����"
�� ��� ��
� �����, ��������
	�� 

�����	�������� !���
� ��. �� 

 �����
 ��� 

�!�
�
�
� ������, ������
��
 � ������ 

�����
�����%"��  !������
	 �����	�������� 

!���
� � (�	. ���. 1), � �� 
 !����� ��������  

������� � �������� ������, �����
��� ����"
���  
���
 ������ �  �����	  ��	
�� �����	� � ����
���	� 

	�����	�. 

 
,��. 1. '��� - �����
���� ����
	� 

 

-���# !� �!����
��% � ����
	
 ���"
�����
��� 
����
	��	  	�������	. Asymmetric Unit  � Wyckoff 

positions - !������
	� !���
� � �!���������  

��������������
��� ������. 0��� �����	�������� 

!���
� � ”������� �!����”, “����	��
���� 

����	��
������”, ”VASP” � “Fitting”(� !
��!
���
)  
��
�!
����%� ������
 �����#��� ������ ����
�� � 
�������� �� 0�, �������������� � �����
� ���
���. 
 )�	!��
��� �����
���� APPLICATION �!�
�
��
� 
������ ����� ���������#����  ��!���
��� ����
	�. 

��� �
������	����, !���
� ���
��� �
 �	 

�	!����/$�!���� ������ 	
 �� $��!�	� 

��������
�#���� $�!
��	
���, � �� 
 “�������� 
����#” �� ��������
�#��� 	����
�. (�� !�
�������
�� 
��� �!
��������� ��	
�
��� ���#���
	�� ������� 

!���	
����, ����%"��, ��!��	
�, �� ������# ��� 

�����	���# ����
��. 
 5����
��� �	!��
��� CONTROL  ��%�
��  �  
�����
���� �����	�������� !���
� � ��� 
��!���
��� �� �
��
� �!
����� !� �����������%  

���

 !��������
���� ������.  ���� � !������
	�� 

!�������� ������ ������# !�����#����� ������� 
�����	���� ���"
�����
��� !�  !������	 �������
��� 

�
��������� � ��	�� �����
�����%"
� !��	��
�� 

������,  �� !������
	� CONTROL $��� ������# 
���"
�����
� �� �����
 ��
������� !�������� ������.  

� 

  ������  ������  �� 
 �����������
 ������,  

�����"�� � ��������
 	��
��.  � �
���#���
 � 

!��#�����
�� !�����
��� ���	� ����# �������# 
�
�����
 !���	
��� ����
����� ��������. ��!��	
�, � 
�����
 	��
��������� ���� ����	��
�����%"�� � 
�����	� �������	� �
�, 	� �� ������� ������� 

”��������#” �� ����.  
 )�	!��
��� ����"
���� �����
���� ����
	� 

�����	�������� !���
� � RESULT  !������
� 
��������������# ������
��
 ��� �
�����
 
!�
������
��
 �
���#����� ����
��� �� ��
� $��!�� 

	��
���������. ��� �
������	���� �
���#���� 

�������%��� � ���� ������. 

 

III. 2,�0(�*��6 �56 �(-2,(���6 ��7(,'*+�(��(8 

�(���,9)� 

 -��� ��
������� !�� ��������
 !��
�� 
�����	�������� ����
	� ��%��
� ������ �!���� 
$�!
���� !�
�	
���� ������� � ����
��
 !�����		��� 

	����
�, ��������%"�� ���������#��
 ��!���
��
 
!��
��. (������	 ��
�����	 ���	�������� 

��
�������, !������	 � !��#�����
��	, �� � 

�����������	 ����
��� UML. ������� ������		 

!�
�
�
����, ���������, !���
�����
�#����
� � 

�
��
�#����� ���������� �������� �
	��������%� 
���������#��
 ���	� �����, �������
��� � 

�������	� ����	������
	�� !�
�	
���� �������. 

 �� ���. 2 !�
������
�� �������� ������		� 
!�
�
�
���� �����	�������� !���
� � ����� 

	��
������� ����	�� ��� ������� ���� ����
	� - 

���� !��#�����
��. -!������ ���
��� !����� 

!�$��!��� ����������� ��
����� ������ �� ������ 
�
��
	�� ������ �� �������� �
���#�����. � ��
���
 
������� ������ ����
	� (�	. ���.2) ������� 

�!
����� 	���!���������� ������	� � �������	� 

�����	�, �	!���/$�!��� !���	
���� ��/� ����� ��� 

!
�
���� ������ � !���
��%"�
 ������ 

��������
�#���� $�!
��	
���. ,�����
���	� ������� 

������ ����
	� ����%��� ���
 �!
�����, � ������ 
� ������
��
	 	��
�
� ������, �����"���� � 
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�����
�����%"�� ����
��� ���� ������, ������
��
 
���

 ����� 
���� ������ !�� ����	 �	
�
	, !
���# 
�
���#����� ����
��� � �������� ������, � �� 
 
������ !��
� ���	 �����-������ � ������# 
��������������� !���	
���� !�� ����
 ������. 

,��. 2 ������		� !�
�
�
���� (UseCase) 

���������#��� ���	� ����
� �����	�������� 

!���
� � 

 

 
,��. 3 ������		� !�
�
�
���� (UseCase) 

���������#��� ���	� ����
� ��������
�#��� 

	����
� � �����	�������� !���
� 
 
�� ���. 3 !�
������
�� ������		� !�
�
�
����, 

� ������ �
�����#��% ���# ����%� ��������
�#��
 
	����� ����� �������������� � 	��
������� 

����	��, ������� �	
��
	�
 SIMPLE, VASP, 

FITTING � DYNAMIC. &�� �������
��� �����
�����%� 
������	 ����
�� !������ �!���� !� 

!����������
���	 ���!!�	 � !������	 3�����, 
!�������� ������ � ��!��� �� ����
���	 ��!
� - 

��������
�
 ������ ����
�� ���������
��� �������� 

� ��!��#������
	 !�
�� VASP, ������ �����
��� 
!���	
���� ����
�� !�� ���#�������� ������ 

!��
������ ����	��
������ � ����
�� 	��
�������� 

����	��
������ ����	��
��� ��/
��� !�� �� 

�������
��� � ��
��	 	��
����� �� ��������
��� ��� 

!������. ��	�	� ������������ ������ ������� 

�����#��� ������ ����
��(�� ���	� ����� � ���� 

������) � ������
��� ��� �
������ ������������ 

�
���#�����, �� ������		
 !�
������
�� 

���������#��
 ���	� ����� �������� 

���%���
�#��� ��������. 2��
 ���	� ��, ��!��	
�, 

� �����
 �
�
��� �������� ������� ������ ��� 

�����
��� !����� ������ ��������
�#���� 

$�!
��	
���. ��� �!
��������� ������� �� �
�"�	 

��������
	 ��������
�#���� 	����� !�
���	���
�� 
������  ������������� �
���� ������ � ������	 �� 
������% ���	� ��
	
�� ��
��, ������ � �����
 � 

�������
 	����� � ������ ��� 
���� �����	����. 

�� $��!
 !��
��������� �����	�������� 

!���
� � ���� �� 
 !��������������� �������
 
��������� ����
	� � !���
�����
�#����� !
�
����� � 

���������, �������%"�
 �
!�������
������# ������. 

�� ���. 4 !�
������
�� �����
�����%"�� ������		�.  

,��. 4 ������		� ��������� ��������
�#���� 

$�!
��	
��� 
 �� ���%���
�#��� ������ ����� !��
���� 

��
������� ��� !�����
� !������! !��#�����
�#���� 

���
��
��� � ���
 �������(���������) ���	� ����
	� 

�����	�������� !���
� �( ���. 5). 

 
,��. 5 �������! �����#��� $������ ���	� 

  

.�����
 	
�% !��#�����
�#���� ���
��
��� 
���%������
� ���	� ����� !
�
����  �!
�����	 �  
	��
��	� ������, ���

 ������
���� � 0�, � �� 
 
����������
 ������ ������ � ���
��	 ��	
�� � 

 ������	 ����
	�.  

 

IV.:*)5;<���� 

0��  !���
�
� ���  ����
������� !� 

!��
��������% � ��������� �
�������� ��
���� 
�����	��������  !���
� �  ����� ����������� 

	��
������
�
���  � 	��
������� ����	��, 
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 ��������
�#��
 
$�!
��	
���. 

 ,���������� ����"
���� �����
���� ����
	�, 

�!��
�������� � �
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����������� -30� ������
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!����#��� ��
	� 
���� ������ !�
�	
���� �������. 
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��
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���-�
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�����
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����� !��#�����
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����������� � �
��������� � ���
  �
	��������������  

!������!� ��
����� �����	�������� !���
� � ���� 

�����
���� ����� !�������� �������. 
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��������  	
�����	  ������������ ������ � 

�!����
��� ��� ���������� ����
����� 	�����,  
��������  �� 
�� �����	�������
 !���
������  

(�
������	�� $�!��� ������),  !�
���	���
�� 
���	� ����# !���
�
��� ����
�#��� ����
��� � 
������
��
	 �����	���� � ���
 ������, � �� 
 
������������ � ������ 
��
 !����
���� �
���#�����. 
 (������	� �
���#����	� ��, ����%���:  
!��
��������
 � �
�������� !�����		��� ��
���� 
�����	�������� !���
� � ����� 	��
	����
���� � 

�	!#%�
����� 	��
��������� � ��������������, 

���
����������� ��  �����!���������
�#��
 
��������
�#��
 �	!�
�� � ���#�� ���� 
���� 

!�����
�#��� �����
�����. 
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Abstract – To solve the demanding tasks of computer 

simulation of high-speed interaction of solids using modern 

information technology. This paper describes the solutions 

developed for this class of information management tools, with 

the inclusion in its path computation modules focused on high-

performance computing systems. 
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