
ÌÈÍÎÁÐÍÀÓÊÈ ÐÎÑÑÈÈ

Ôåäåðàëüíîå ãîñóäàðñòâåííîå áþäæåòíîå îáðàçîâàòåëüíîå ó÷ðåæäåíèå

âûñøåãî îáðàçîâàíèÿ

¾ÑÀÐÀÒÎÂÑÊÈÉ ÍÀÖÈÎÍÀËÜÍÛÉ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÒÅËÜÑÊÈÉ

ÃÎÑÓÄÀÐÑÒÂÅÍÍÛÉ ÓÍÈÂÅÐÑÈÒÅÒ

ÈÌÅÍÈ Í.Ã.×ÅÐÍÛØÅÂÑÊÎÃÎ¿

Êàôåäðà äèñêðåòíîé ìàòåìàòèêè è èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé

ÐÀÇÐÀÁÎÒÊÀ ÏÐÎÃÐÀÌÌÍÎÃÎ ÐÅØÅÍÈß ÄËß ÀÍÀËÈÇÀ

ÐÀÑÏÐÅÄÅËÅÍÈß ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÈÉ Â ÄÂÓÕÇÎÍÍÎÉ

ÊÂÀÍÒÎÂÎÉ ÑÈÑÒÅÌÅ

ÀÂÒÎÐÅÔÅÐÀÒ ÌÀÃÈÑÒÅÐÑÊÎÉ ÐÀÁÎÒÛ

Ñòóäåíòêè 2 êóðñà 271 ãðóïïû

íàïðàâëåíèÿ 09.04.01 �Èíôîðìàòèêà è âû÷èñëèòåëüíàÿ òåõíèêà

ôàêóëüòåòà ÊÍèÈÒ

Ïîñíîâîé Íàòàëèè Âëàäèìèðîâíû

Íàó÷íûé ðóêîâîäèòåëü

äîöåíò, ê.ô.-ì. í. À.Ä.Ïàíôåðîâ

Çàâåäóþùèé êàôåäðîé

äîöåíò, ê.ô.-ì. í. Ë.Á.Òÿïàåâ

Ñàðàòîâ 2023



ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Öåëüþ ïðåäñòàâëÿåìîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå ïðîãðàììíîãî êîì-

ïëåêñà, ðåàëèçóþùåãî ìîäåëèðîâàíèå ïîâåäåíèÿ äâóõçîííîé êâàíòîâîé ñè-

ñòåìû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäà íà îñíîâå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ. Òàêèå

ìîäåëè ïîçâîëÿþò âîñïðîèçâîäèòü ïîâåäåíèå ïåðñïåêòèâíûõ ñ òî÷êè çðåíèÿ

ðàçâèòèÿ ýëåêòðîíèêè ìàòåðèàëîâ â ïðîöåññå èõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ âûñîêî-

÷àñòîòíûìè ýëåêòðè÷åñêèìè ïîëÿìè. Â ðàáîòå ïàðàìåòðû ìîäåëè ñîîòâåò-

ñòâóþò äâóìåðíîìó ãðàôåíó, îáëàäàþùåìó íåîáû÷íûìè õàðàêòåðèñòèêàìè

ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû.

Äëÿ ìèíèìèçàöèè âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ ðàáîòû

ñ ìîäåëÿìè äàííîãî òèïà, áûëà ðàçðàáîòàíà ïîýòàïíàÿ ïðîöåäóðà ïîñòðîåíèÿ

ðåãóëÿðíîé ñåòêè ñ èçìåíÿþùèìñÿ ìàñøòàáîì. Ðåàëèçàöèÿ ïðîöåäóðû ïðåäó-

ñìàòðèâàåò ðåøåíèå ðÿäà çàäà÷. Â ðàìêàõ âûïîëíåííîé ðàáîòû â êà÷åñòâå

îäíîé èç òàêèõ çàäà÷ áûëî íåîáõîäèìî ðåàëèçîâàòü ýòàï ãåíåðàöèè ñòàðòî-

âîé ñåòêè, ïîëíîñòüþ ïîêðûâàþùåé ïðèìèòèâíóþ ÿ÷åéêó îáðàòíîé ðåøåòêè

ãðàôåíà è óçëû êîòîðîé ìîãëè áû ñëóæèòü îñíîâîé äëÿ äàëüíåéøåãî ââåäå-

íèÿ ïîäðåøåòîê áîëåå âûñîêîé ïëîòíîñòè. Ïëîòíîñòü (øàã) ñòàðòîâîé ñåòêè

äîëæíà îïðåäåëÿòüñÿ â êîíôèãóðàöèîííîì íàáîðå ïàðàìåòðîâ ìîäåëè.

Äëÿ âûïîëíåíèÿ ëîêàëèçàöèè îáëàñòåé ñ âûñîêèì óðîâíåì çàñåëåííî-

ñòè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé íåîáõîäèìî àíàëèçèðîâàòü çíà÷åíèå ýòîãî ïà-

ðàìåòðà íà ïðîòÿæåíèè âñåãî ïðîöåññà ýâîëþöèè ìîäåëè. Ñëåäóþùåé çàäà-

÷åé, êîòîðóþ áûëî íåîáõîäèìî ðåøèòü, ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ìàêñèìàëüíîãî

çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿ äëÿ êàæäîãî ðàññìàòðèâàåìîãî ñîñòîÿíèÿ è

ñîõðàíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ïîñëåäóþùåãî àíàëèçà.

Íà êîíå÷íîì ýòàïå ïîñòðîåíèÿ ñåòêè íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü âîñïðîèç-

âåäåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èõ ìàêñèìàëüíûõ

çíà÷åíèé ñ òî÷íîñòüþ, äîñòàòî÷íîé äëÿ ïðàâèëüíîãî âû÷èñëåíèÿ íàáëþäàå-

ìûõ èíòåãðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê. Ýòî òðåáîâàíèå ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü

êàê ïîñòðîåíèå ñåòêè, îáåñïå÷èâàþùåé ïðèåìëåìûé óðîâåíü òî÷íîñòè ïðè

ëèíåéíîé èíòåðïîëÿöèè ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî èìåþùèìñÿ çíà÷åíèÿì.

Ýòî îïðåäåëèëî åùå îäíó çàäà÷ó: îïðåäåëèòü è ïðîãðàììíî ðåàëèçîâàòü êðè-

òåðèé îöåíêè êà÷åñòâà ñôîðìèðîâàííîé ñåòêè.

Âûïóñêíàÿ êâàëèôèêàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ÷åòûðåõ

ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà èñïîëüçîâàííûõ èñòî÷íèêîâ.
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Ãëàâû âûïóñêíîé êâàëèôèêàöèîííîé ðàáîòû:

� Îïèñàíèå ìîäåëè.

� Èñïîëüçóåìûå ñðåäñòâà äëÿ ðåàëèçàöèè ïðîãðàììíûõ ìîäóëåé ñèñòå-

ìû.

� Ïðîãðàììíîå ðåøåíèå äëÿ ãåíåðàöèè ñòàðòîâîé ðàâíîìåðíîé ñåòêè.

� Àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ âîçáóæäåíèé â äâóõçîííîé êâàíòîâîé ñèñòåìå.

Îáùèé îáúåì ðàáîòû � 62 ñòðàíèöû, âêëþ÷àÿ 45 ðèñóíêîâ, ñïèñîê èñ-

ïîëüçîâàííûõ èñòî÷íèêîâ èíôîðìàöèè � 28 íàèìåíîâàíèé.
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ÊÐÀÒÊÎÅ ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Ïåðâàÿ ãëàâà ¾Îïèñàíèå ìîäåëè¿ ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ ðàññìàòðè-

âàåìîé ìîäåëè, å¼ ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ è îñîáåííîñòåé ïðè ðàçðàáîòêå

ôóíêöèîíàëà ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà, ðåàëèçóþùåãî ìîäåëèðîâàíèå.

Ãðàôåí ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå èçâåñòíûì ïðèìåðîì, êîòîðûé ïîçâîëèë ðàç-

ðàáîòàòü è ýêñïåðèìåíòàëüíî âåðèôèöèðîâàòü óæå ñòàâøóþ êëàññè÷åñêîé

ìîäåëü áåçìàññîâûõ ôåðìèîíîâ [1, 2]. Èíòåðåñ ê ýòîìó ìàòåðèàëó, â íàñòîÿ-

ùåå âðåìÿ, îáóñëîâëåí îñîáåííîñòÿìè åãî îòêëèêà íà äåéñòâèå âíåøíèõ ýëåê-

òðè÷åñêèõ ïîëåé [3�8].

Äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ è ýâîëþöèè íîñèòåëåé çàðÿäà â

äâóìåðíîì ìîíîñëîå ãðàôåíà â óñëîâèÿõ äåéñòâèÿ âíåøíåãî êëàññè÷åñêîãî

ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â ðàáîòàõ [9�11] áûë ïðåäëîæåí è ðàçâèò ïîäõîä, îñíî-

âàííûé íà èñïîëüçîâàíèè êâàíòîâîãî êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñ öåëüþ âîñïðîèçâåäåíèÿ íàáëþäàåìûõ ïàðàìåòðîâ

ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû óäîáíåå ðàáîòàòü ñ ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ f(p̄, t)

ýëåêòðîíîâ ïî îäíî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì ε(p̄). Êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå äëÿ

ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ áóäåò âèäà:
ḟ(p̄, t) = 1

2λ(p̄, t)u(p̄, t),

u̇(p̄, t) = λ(p̄, t)(1− 2f(p̄, t))− 2ε(p̄,t)
~ v(p̄, t),

v̇(p̄, t) = 2ε(p̄,t)
~ u(p̄, t),

(1)

ãäå u(p̄, t) è v(p̄, t) âñïîìîãàòåëüíûå ôóíêöèè. Ïîâåäåíèå ìîäåëèðóåìîé ñè-

ñòåìû ôàêòè÷åñêè îïðåäåëÿåòñÿ êîýôôèöèåíòàìè ε(p̄, t) è λ(p̄, t).

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ôèçè÷åñêîãî ïðîöåññà ïðåäîñòàâëÿåò âîçìîæ-

íîñòü ïîëó÷èòü äàííûå î ðàñïðåäåëåíèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ

â ðàññìàòðèâàåìîì ìàòåðèàëå (ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ 0 < f(p1, p2, t) < 1,

îïðåäåëÿþùóþ âåðîÿòíîñòü îáíàðóæèòü ýëåêòðîí ñ îïðåäåëåííûì èìïóëü-

ñîì â îïðåäåëåííûé ìîìåíò âðåìåíè íà åäèíè÷íîé ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè ìà-

òåðèàëà) è âñïîìîãàòåëüíûå ôóíêöèè u(p1, p2, t), v(p1, p2, t). Â ñèëó òîãî, ÷òî

ìàòåðèàë äâóìåðåí, âåêòîð èìïóëüñà ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ åãî êîì-

ïîíåíòàìè. Â èòîãå ðåçóëüòàòîì ìîäåëèðîâàíèÿ áóäåò ÿâëÿòüñÿ íàáîð èç òðåõ

ôóíêöèé òðåõ ïåðåìåííûõ.

Äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ïîâåäåíèÿ ìîäåëè íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü àï-

ïðîêñèìàöèþ èñêîìûõ ôóíêöèé â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå ïî êîíå÷íîìó
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÷èñëó òî÷åê, â ñèëó îãðàíè÷åííîñòè âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Êà÷åñòâî òà-

êîé àïïðîêñèìàöèè áóäåò çàâèñåòü îò êîëè÷åñòâà è ðàñïîëîæåíèÿ âûáðàííûõ

òî÷åê, áóäåì èñïîëüçîâàòü òåðìèí ðàñ÷åòíàÿ ñåòêà. Ïðîñòåéøèì âàðèàíòîì

âûáîðà ÿâëÿåòñÿ îäíîðîäíàÿ ðåãóëÿðíàÿ ñåòêà ñ ïîñòîÿííûì ðàññòîÿíèåì

ìåæäó óçëàìè. Ïîïûòêà òî÷íî âîñïðîèçâåñòè f(p1, p2) äëÿ ëþáîãî èç ðàñ-

ñìàòðèâàåìûõ ìîìåíòîâ âðåìåíè ñ èñïîëüçîâàíèåì îäíîðîäíîé ñåòêè, ïî-

êðûâàþùåé âñþ îáëàñòü å¼ îïðåäåëåíèÿ â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå âûâî-

äèò òðåáîâàíèÿ ê äîñòóïíûì âû÷èñëèòåëüíûì ðåñóðñàì çà ðàìêè ðàçóìíûõ

[12,13].

Ðåøåíèå ïðîáëåìû èùåòñÿ ââåäåíèåì ñåòîê ïåðåìåííîãî øàãà è ðàçðà-

áîòêå èòåðàöèîííîé ïðîöåäóðû ïîýòàïíîãî èõ ïîñòðîåíèÿ. Áûëî ïðåäëîæåíî

â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî íóëåâîãî øàãà èñïîëüçîâàòü êâàäðàòíóþ ñåòêó ñ ïîñòî-

ÿííûì øàãîì. Íà ýòîé ñåòêå âûïîëíÿåòñÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðîöåäóðà, êîòî-

ðàÿ íå ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì ðàññìîòðåíèÿ â ïðåäñòàâëÿåìîé ðàáîòå. Â ðåçóëü-

òàòå íà êîíå÷íîì ìíîæåñòâå òî÷åê (pi, pk) îïðåäåëÿþòñÿ fik(t) = f(pi, pk, t).

Ïîñêîëüêó ýòà ïðîöåäóðà ðåàëèçóåìà òîëüêî â ÷èñëîâîé ôîðìå, ðàññìàòðè-

âàåìûé êîíå÷íûé âðåìåííîé èíòåðâàë òîæå äèñêðåòèçóåòñÿ è ìû ïîëó÷àåì

â íàøå ðàñïîðÿæåíèå 3-õ ìåðíûé ìàññèâ fikl = f(pi, pk, tl).

Íà îñíîâàíèè ýòèõ äàííûõ íåîáõîäèìî âûáðàòü ÿ÷åéêè ñåòêè (pi, pk),

ïîäëåæàùèå äàëüíåéøåìó ðàçáèåíèþ. Áûëî ïîêàçàíî [13], ÷òî òàêîé âû-

áîð ìîæíî ñäåëàòü ïî ðåçóëüòàòàì îöåíêè fik max � ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ

ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ çà âñå âðåìÿ ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà â òî÷êå (pi, pk).

Ñëåäîâàòåëüíî, âîçíèêàåò çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ òàêèõ ìàêñèìàëüíûõ çíà÷å-

íèé. Ýòî íåîáõîäèìî äåëàòü ïî ðåçóëüòàòàì âû÷èñëåíèé íà ñòàðòîâîé ñåòêå

è íà âñåõ ïîñëåäóþùèõ ýòàïàõ. Êîëè÷åñòâî óçëîâ ñåòêè áûñòðî ðàñòåò ïî

ìåðå å¼ ñîâåðøåíñòâîâàíèÿ. Êðîìå òîãî, èìåþùèåñÿ â íàøåì ðàñïîðÿæåíèè

äàííûå äèñêðåòíû âî âðåìåíè. Îáùåå êîëè÷åñòâî ýëåìåíòîâ îáðàáàòûâàåìî-

ãî òðåõìåðíîãî ìàññèâà íà êîíå÷íûõ ýòàïàõ ïîñòðîåíèÿ ñîñòàâëÿåò äåñÿòêè

ìèëëèîíîâ è áîëåå. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ñòàâèò âîïðîñ î êîððåêòíîì âû-

áîðå èíñòðóìåíòîâ äëÿ ðàáîòû ñ òàêèìè áîëüøèìè ìàññèâàìè äàííûõ.

Ïî ìåðå âûïîëíåíèÿ ëîêàëüíûõ àäàïòàöèé ñåòêè, êà÷åñòâî å¼ ðàñòåò,

è îíà ïîçâîëÿåò âñå áîëåå òî÷íî àïïðîêñèìèðîâàòü èñêîìóþ ôóíêöèþ ðàñ-

ïðåäåëåíèÿ è âñïîìîãàòåëüíûå ôóíêöèè u(p1, p2, t), v(p1, p2, t). Êà÷åñòâåííî

ðåçóëüòàòû ìîæíî îöåíèâàòü ïî ðåçóëüòàòàì âèçóàëèçàöèè fik max è fikl, íî
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òàêèå îöåíêè ñóáúåêòèâíû è òðóäíî âîñïðîèçâîäèìû. Ïî ýòîé ïðè÷èíå ïå-

ðåäî ìíîé áûëà ïîñòàâëåíà çàäà÷à ðàçðàáîòêè êðèòåðèÿ îáúåêòèâíîé îöåí-

êè êà÷åñòâà ïîñòðîåííîé ñåòêè, è ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ñîîòâåòñòâóþùåé

ïðîöåäóðû.

Âî âòîðîé ãëàâå ¾Èñïîëüçóåìûå ñðåäñòâà äëÿ ðåàëèçàöèè ïðîãðàìì-

íûõ ìîäóëåé ñèñòåìû¿ ïðåäñòàâëåíû ñðåäñòâà, êîòîðûå èñïîëüçîâàëèñü äëÿ

ðåàëèçàöèè ïðîãðàììíûõ ìîäóëåé ñèñòåìû. Òàêèå êàê Python è áèáëèîòåêè

äàííîãî ÿçûêà ïðîãðàììèðîâàíèÿ äëÿ ðàáîòû ñ ¾Big Data¿, ÿçûêè C/C++,

òàê êàê ÿâëÿþòñÿ èíñòðóìåíòàìè äëÿ ðåàëèçàöèè ðàáî÷åé âåðñèè êîìïëåê-

ñà, à òàêæå, âûñîêîóðîâíåâàÿ ñèñòåìà êîìïüþòåðíîé àëãåáðû Mathematica,

êîòîðàÿ áûëà çàäåéñòâîâàíà äëÿ ñîçäàíèÿ ïåðâîãî ýòàïà ôóíêöèîíàëà ðàç-

ðàáàòûâàåìûõ ðåøåíèé.

Ñòðóêòóðà äàííûõ, èñïîëüçóåìàÿ ïðè ðàçðàáîòêå ïðîãðàììíûõ ìîäó-

ëåé ñèñòåìû, ìîäåëèðóþùåé îòêëèê ãðàôåíà íà âîçäåéñòâèå âûñîêî÷àñòîò-

íûõ èìïóëüñîâ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, ïðåäïîëàãàåò ðàáîòó ñ òåêñòîâûìè ôàé-

ëàìè, ñîäåðæàùèìè äîñòàòî÷íî áîëüøîå êîëè÷åñòâî ñòðîê.

Íàïðèìåð, ðåçóëüòèðóþùèé ôàéë ñ äàííûìè î ïîñòðîåííîé ñåòêå èìå-

åò ÷èñëî ñòðîê, ñîîòâåòñòâóþùåå ÷èñëó óçëîâ â íåé. Â ðàññìàòðèâàåìûõ â

äàííîé ðàáîòå ïðèìåðàõ ýòî ÷èñëî ëåæèò â äèàïàçîíå îò íåñêîëüêèõ äåñÿò-

êîâ äî ïðèìåðíî äâóõñîò òûñÿ÷. Â ïðîöåññå ïîñòðîåíèÿ ñåòêè, ïðè àíàëèçå

ïîâåäåíèÿ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ âî âðåìåíè, è ïðè äàëüíåéøåì ìîäåëèðî-

âàíèè ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû ïî ïîñòðîåííîé ñåòêå, êîëè÷åñòâî âû÷èñëÿåìûõ è

îáðàáàòûâàåìûõ çíà÷åíèé óâåëè÷èâàåòñÿ åùå íà äâà � òðè ïîðÿäêà. Ýòî äåëà-

åò íåîáõîäèìûì èñïîëüçîâàòü ñïåöèàëèçèðîâàííûå èíñòðóìåíòû, ñïîñîáíûå

ðàáîòàòü ñ î÷åíü áîëüøèìè äàííûìè. Â êà÷åñòâå òàêîâûõ äàëåå ðàññìàòðè-

âàþòñÿ Python è áèáëèîòåêè äëÿ ýòîãî ÿçûêà äëÿ ðàáîòû ñ ¾Big Data¿.

Âû÷èñëèòåëüíûå ìîäóëè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà, âûïîëíÿþùèå íàè-

áîëåå ðåñóðñîåìêèå âû÷èñëèòåëüíûå îïåðàöèè ïî ðåøåíèþ ñèñòåìû ÎÄÓ,

ðåàëèçîâàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ÿçûêîâ C/C++ è âûñîêîóðîâíåâûõ ñïåöèà-

ëèçèðîâàííûõ áèáëèîòåê äëÿ íèõ. Ýòî ïîçâîëÿåò çàïóñêàòü èõ íà êëàñòåð-

íûõ ñèñòåìàõ è ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü àïïàðàòíûé ïàðàëëåëèçì. Ïîýòî-

ìó C/C++ ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê èíñòðóìåíò ðåàëèçàöèè ðàáî÷åé âåðñèè êîì-

ïëåêñà è ÷àñòü êîäà ñðàçó îôîðìëÿëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì èíñòðóìåíòîâ ýòîãî

ÿçûêà.
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Áîëüøîå êîëè÷åñòâî àëãîðèòìè÷åñêèõ âåðñèé ðàçðàáàòûâàåìûõ ðåøå-

íèé òðåáîâàëî îïåðàòèâíîé ïðîâåðêè ñ âîçìîæíîñòüþ áûñòðîãî âíåñåíèÿ êîð-

ðåêòèâ è êîíòðîëÿ ïðîìåæóòî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ. Ïîýòîìó äëÿ ïåðâîãî ýòà-

ïà ôîðìèðîâàíèÿ ôóíêöèîíàëà ðàçðàáàòûâàåìûõ ðåøåíèé áûëî ðåøåíî èñ-

ïîëüçîâàòü âîçìîæíîñòè âûñîêîóðîâíåâîé ñèñòåìû êîìïüþòåðíîé àëãåáðû

Mathematica êîìïàíèè Wolfram Research. Ïðè ýòîì ìàñøòàáèðîâàíèå âû÷èñ-

ëèòåëüíûõ âîçìîæíîñòåé îãðàíè÷èâàåòñÿ ëèöåíçèîííûìè óñëîâèÿìè, íî äëÿ

ïîëíîöåííîãî èñïîëüçîâàíèÿ ðàáî÷åé ñòàíöèè ñ ìíîãîÿäåðíûì ïðîöåññîðîì

èìåþùèõñÿ â ðàñïîðÿæåíèè ÑÃÓ ëèöåíçèé äîñòàòî÷íî.

Â òðåòüåé ãëàâå ¾Ïðîãðàììíîå ðåøåíèå äëÿ ãåíåðàöèè ñòàðòîâîé

ðàâíîìåðíîé ñåòêè¿ ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîñòðîåíèå íà÷àëüíîé ðàñ÷åòíîé ñåò-

êè äëÿ êàæäîãî êîíêðåòíîãî íàáîðà ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðóåìîãî

ïðîöåññà. À òàêæå óïðîùåííàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðîöåäóðà, îïòèìèçèðîâàí-

íàÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ òîëüêî ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿ

äëÿ êàæäîãî ðàññìàòðèâàåìîãî ñîñòîÿíèÿ è äàííîãî çíà÷åíèÿ â êîíå÷íûé

ìîìåíò âðåìåíè ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ âû÷èñëèòåëüíîé ïðîöåäóðû.

Îäíîé èç îñíîâíûõ îñîáåííîñòåé ðàçðàáàòûâàåìîãî ïðîãðàììíîãî ðå-

øåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå èíäèâèäóàëüíîé âåðñèè ðàñ÷åòíîé ñåòêè äëÿ êàæ-

äîãî êîíêðåòíîãî íàáîðà ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà.

Ïîýòîìó, ïîñëå ôîðìèðîâàíèÿ ýòîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ, íà÷èíàåòñÿ èòåðàöè-

îííàÿ ïðîöåäóðà ïîñòðîåíèÿ ñåòêè ïîêðûâàþùåé âñþ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó

îáðàòíîé ðåøåòêè. Íà ïåðâîì ýòàïå ïîñòðîåíèÿ ðàñ÷åòíîé ñåòêè íåîáõîäèìî

íàéòè ýòó îáëàñòü (îáëàñòè). Ïàðàìåòðû äëÿ ãåíåðàöèè áàçîâîé ðåãóëÿðíîé

ñåòêè è ïîñëåäóþùåé å¼ àäàïòàöèè çàäàþòñÿ â ôàéëå grid_options.txt. Â íåì

ïîñòðî÷íî ñ òåêñòîâîé ðàñøèôðîâêîé ôèêñèðóþòñÿ íåîáõîäèìûå ïàðàìåòðû.

Âñå ïàðàìåòðû â ôàéëå grid_options.txt ìîãóò íàñòðàèâàòüñÿ ïîä êîí-

êðåòíûå ôèçè÷åñêèå óñëîâèÿ ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà. Îñíîâíîé êðèòåðèé

òàêîé íàñòðîéêè (îïòèìèçàöèè) � ìèíèìèçàöèÿ ÷èñëà óçëîâ ðàñ÷åòíîé ñåòêè,

îáåñïå÷èâàþùåé êà÷åñòâåííîå è êîëè÷åñòâåííîå âîñïðîèçâåäåíèå ìîäåëèðóå-

ìîãî ïðîöåññà.

Äëÿ íà÷àëà ðàáîòû ïðîöåäóðû ôîðìèðîâàíèÿ ñåòêè íåîáõîäèìî íàëè-

÷èå ôàéëîâ task.txt è grid_options.txt. Ïðîìåæóòî÷íûå ðåçóëüòàòû ïîñòðî-

åíèÿ ñåòêè çàíîñÿòñÿ â ôàéë grid.txt. Â èòîãå â íåì ôîðìèðóåòñÿ å¼ êîíå÷-

íûé âèä, àäàïòèðîâàííûé ïîä ïàðàìåòðû ìîäåëè, è ñîäåðæèòñÿ èíôîðìàöèÿ
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î ïðîìåæóòî÷íûõ ýòàïàõ. Åñëè ôàéë grid.txt íå îáíàðóæåí, òî ôîðìèðóåò-

ñÿ íà÷àëüíàÿ ñïëîøíàÿ ñåòêà ïðîöåäóðîé Grid_start, îïèñàííîé íèæå. Åñëè

ôàéë grid.txt óæå ñóùåñòâóåò, ðåàëèçóåòñÿ èòåðàöèîííàÿ ïðîöåäóðà åãî äî-

ïîëíåíèÿ äî äîñòèæåíèÿ êðèòåðèåâ, îïðåäåëåííûõ â grid_options.txt.

Íà íà÷àëüíîì ýòàïå ìîäóëåì Grid_start âûïîëíÿåòñÿ ïîñòðîåíèå áàçî-

âîé ðåãóëÿðíîé ñåòêè ñ êâàäðàòíûìè ÿ÷åéêàìè.

Îíà ñòðîèòñÿ ðàçáèåíèåì îáëàñòè −2π 6 p1 6 2π, −2π 6 p2 6 2π íà

2k1×2k1 êâàäðàòíûõ ÿ÷ååê. Óçëàìè ñåòêè ÿâëÿþòñÿ öåíòðû ýòèõ ÿ÷ååê, êîîð-

äèíàòû êîòîðûõ âû÷èñëÿþòñÿ è çàíîñÿòñÿ â ôàéë grid.txt ñ îòáðàñûâàíèåì

íå ïðèíàäëåæàùèõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå îáðàòíîé ðåøåòêè ãðàôåíà.

Ïðîöåäóðà îòáðàñûâàíèÿ ¾ëèøíèõ¿ óçëîâ ðåàëèçóåòñÿ ïðîâåðêîé óñëî-

âèé äëÿ èõ êîîðäèíàò:

√
3p1 − p2 > −2π&&

√
3p1 − p2 < 2π&&

√
3p1 + p2 > −2π&&

√
3p1 + p2 < 2π

Ïðîìåæóòî÷íûå è èòîãîâûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû ïðîöåäóðû çàíîñÿòñÿ â

ôàéë grid.txt. Â ýòîì ôàéëå êàæäîìó óçëó ñåòêè ñîîòâåòñòâóåò îäíà ñòðîêà,

â êîòîðóþ ñ ðàçäåëåíèåì ïðîáåëàìè çàíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ:

1. Çíà÷åíèå p1.

2. Çíà÷åíèå p2.

3. Íîìåð ïîêîëåíèÿ.

4. Çíà÷åíèå fmax / òî÷êà íå ïîñ÷èòàíà.

5. Çíà÷åíèå fend / òî÷êà íå ïîñ÷èòàíà.

6. Òðåáóåò ðàçáèåíèÿ.

Ïîñëå ôîðìèðîâàíèÿ ñòàðòîâîé ñåòêè îíà ïåðåäà¼òñÿ âû÷èñëèòåëüíîé

ïðîöåäóðå, ðåàëèçóþùåé ðåøåíèå çàäà÷è Êîøè äëÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (1)

â êàæäîì óçëå. Ïàðàìåòðû çàäà÷, êðîìå îïðåäåëåííûõ â ôàéëå grid.txt çíà-

÷åíèé p1 è p2, áåðóòñÿ èç ôàéëà task.txt. Àíàëîãè÷íûå âû÷èñëåíèÿ âûïîë-

íÿþòñÿ ïîñëå êàæäîãî ýòàïà ïîñëåäóþùåé ìîäèôèêàöèè ñåòêè äëÿ íîâûõ å¼

óçëîâ. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñîõðàíÿþòñÿ â ìàññèâ results. Äëÿ ïîñëåäóþùåé

îáðàáîòêè ìàññèâ çàïèñûâàåòñÿ â ôàéë results.txt.

Êàæäîìó íàáîðó ïàðàìåòðîâ (p1k, p2l, ti) â íåì ñîîòâåòñòâóåò ñòðîêà:

1. Çíà÷åíèå p1.

2. Çíà÷åíèå p2.

3. Çíà÷åíèå deltaP .
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4. Çíà÷åíèå t.

5. Çíà÷åíèå f1.

6. Çíà÷åíèå f2.

7. Çíà÷åíèå f3.

Äàëåå íåîáõîäèìî ïî ïîëó÷åííîìó ôàéëó results.txt äëÿ êàæäîãî íîâî-

ãî óçëà âûïîëíèòü óïðîùåííóþ âû÷èñëèòåëüíóþ ïðîöåäóðó, îïòèìèçèðîâàí-

íóþ äëÿ âû÷èñëåíèÿ òîëüêî fmax è fend. Äàííûé ìîäóëü îñóùåñòâëÿåò ïîèñê

ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ f1max è çíà÷åíèå ôóíêöèè

ðàñïðåäåëåíèÿ â êîíå÷íûé ìîìåíò âðåìåíè f1end äëÿ êàæäîãî íîâîãî óçëà è

ðåçóëüòàòû çàíîñÿòñÿ â ôàéë grid.

Â äàëüíåéøåì áûëî ïðèíÿòî ðåøåíèå îñóùåñòâëÿòü âû÷èñëèòåëüíóþ

ïðîöåäóðó áåç âûãðóçêè ðåçóëüòàòîâ â îòäåëüíûé ôàéë, èñïîëüçóÿ äëÿ ýòîãî

ðåñóðñû îïåðàòèâíîé ïàìÿòè êîìïüþòåðà.

Â ÷åòâåðòîé ãëàâå ¾Àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ âîçáóæäåíèé â äâóõçîí-

íîé êâàíòîâîé ñèñòåìå¿ ðåøàåòñÿ ïðîáëåìà îöåíêè êà÷åñòâà ïîñòðîåííîé

àäàïòèâíîé ñåòêè. Íà ïåðâîì ýòàïå äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ âèçóàëüíûé àíà-

ëèç â îáëàñòè àáñîëþòíûõ ìàêñèìóìîâ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ. Äëÿ îáúåê-

òèâíîé êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè êà÷åñòâà ñåòêè ïðåäëîæåí è ðåàëèçîâàí ìåòîä,

îñíîâàííûé íà àíàëèçå ïîëó÷åííûõ äàííûõ.

Îäíèì èç ñïîñîáîâ îöåíêè êà÷åñòâà ïîñòðîåííîé ñåòêè ÿâëÿåòñÿ âèçó-

àëüíûé àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïîýòîìó âàæíî íà êàæäîé èòåðàöèè

ïîñòðîåíèÿ ñåòêè ïîñëå çàâåðøåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîé ïðîöåäóðû ñ çàíåñåíèåì

ðåçóëüòàòîâ â ôàéë grid.txt îáåñïå÷èòü âîçìîæíîñòü âèçóàëüíîãî ïðåäñòàâ-

ëåíèÿ òåõ îáëàñòåé, ãäå ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ âåäåò ñåáÿ íàèáîëåå ïîêà-

çàòåëüíî. Òàêèìè îáëàñòÿìè ÿâëÿþòñÿ îáëàñòè àáñîëþòíûõ ìàêñèìóìîâ â

ïëîñêîñòè (p1, p2) êàê ñàìîé ôóíêöèè f1max(p1, p2), òàê è f1(p1, p2, tend).

Òàêæå,íà êàæäîì ýòàïå àäàïòàöèè ðàñ÷åòíîé ñåòêè äëÿ å¼ àíàëèçà íåîá-

õîäèìî ïðåäóñìîòðåòü âèçóàëèçàöèþ ðàñ÷åòíîé ñåòêè â ïëîñêîñòè (p1, p2) ñ

âûäåëåíèåì öâåòîì êàæäîãî èç ïîêîëåíèé óçëîâ ñåòêè.

Âèçóàëüíûé êîíòðîëü êà÷åñòâà ôîðìèðóåìîé ñåòêè óíèâåðñàëåí, íî

ñóáúåêòèâåí. Ïîýòîìó ïåðåäî ìíîé áûëà ïîñòàâëåíà çàäà÷à ðàçðàáîòàòü ìå-

òîä îáúåêòèâíîãî îïðåäåëåíèÿ êà÷åñòâà ñôîðìèðîâàííîé ñåòêè íà êîíå÷íîì

ýòàïå å¼ àäàïòàöèè.

Â êà÷åñòâå íàèáîëåå ïðîñòîãî ìåòîäà îöåíêè áûëî ðåøåíî îïðåäåëÿòü
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îòíîñèòåëüíóþ ÷àñòîòó èçìåíåíèÿ çíàêà ïåðâîé ïðîèçâîäíîé äëÿ f(p1i, p2j, t)

ïî p1 è p2. Ïîñêîëüêó äèàïàçîí çíà÷åíèé ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ îãðàíè÷åí

èíòåðâàëîì [0, 1] è îíà ãëàäêàÿ, èçìåíåíèå çíàêà ïðîèçâîäíîé áóäåò èìåòü

ìåñòî òîëüêî â òî÷êàõ ýêñòðåìóìîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, åñëè ìåæäó òî÷êàìè

ýêñòðåìóìîâ ðàñïîëàãàåòñÿ íåñêîëüêî óçëîâ ðàñ÷åòíîé ñåòêè, ìîæíî ðàññ÷è-

òûâàòü íà äîñòàòî÷íî òî÷íóþ èíòåðïîëÿöèþ èñêîìîé ôóíêöèè.

Äëÿ îöåíêè êà÷åñòâà ôîðìèðóåìîé àäàïòèâíîé ñåòêè íà çàâåðøàþùåì

ýòàïå å¼ ïîñòðîåíèÿ áûë ðàçðàáîòàí ïðîãðàììíûé ìîäóëü, â êîòîðîì:

1. Íà ïåðâîì øàãå âûáèðàåòñÿ îáëàñòü ïîâåðõíîñòè, â êîòîðîé âûïîë-

íÿåòñÿ àíàëèç. Â áàçîâîì âàðèàíòå äàííàÿ îáëàñòü âêëþ÷àåò â ñåáÿ âñå òî÷êè

ïîñëåäíåãî ïîêîëåíèÿ.

2. Çàòåì âûïîëíÿåòñÿ ñîðòèðîâêà ïî îäíîé èç êîîðäèíàò. Ýòî îáåñïå-

÷èâàåò ïîñëåäîâàòåëüíîå ðàñïîëîæåíèå ãðóïï òî÷åê ñ ðàçíûìè çíà÷åíèÿìè

âûáðàííîé êîîðäèíàòû.

3. Ïîñëå ÷åãî çàïîìèíàåòñÿ êîîðäèíàòà ãðóïïû è âñå ïîñëåäîâàòåëüíî-

ñòè èçâëåêàþòñÿ â îòäåëüíûé ìàññèâ ìàññèâîâ.

4. Â êàæäîì ýëåìåíòå ýòîãî ìàññèâà îñòàåòñÿ òîëüêî çíà÷åíèå ìåíÿþ-

ùåéñÿ êîîðäèíàòû è çíà÷åíèå ôóíêöèè äëÿ êàæäîé ãðóïïû.

Äëÿ ôîðìàëèçàöèè ïðîöåäóðû îöåíêè êà÷åñòâà ïîâåðõíîñòè áûë ââåäåí

¾êîýôôèöèåíò âîñïðîèçâåäåíèÿ êà÷åñòâà ïîâåðõíîñòè¿. Îí âû÷èñëÿåòñÿ äëÿ

ñôîðìèðîâàííîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïî ñëåäóþùåìó àëãîðèòìó: âûïîëíÿåò-

ñÿ ïðîñìîòð ïàð ñîñåäíèõ èíòåðâàëîâ ñôîðìèðîâàííîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè

óçëîâ ñåòêè. Åñëè çíàê ïðîèçâîäíîé íà äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ èíòåðâàëàõ

ñåòêè ñîâïàäàåò, îöåíêà ýòîãî ïàðàìåòðà èíêðåìåíòèðóåòñÿ íà åäèíèöó. Â

ïðîòèâíîì ñëó÷àå îíî óìåíüøàåòñÿ íà åäèíèöó.

5. ¾Êîýôôèöèåíò âîñïðîèçâåäåíèÿ êà÷åñòâà ïîâåðõíîñòè¿ âû÷èñëÿåòñÿ

äëÿ êàæäîé ñôîðìèðîâàííîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè.

6. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñóììèðóþòñÿ è äàííîå ÷èñëî íîðìèðóåòñÿ

íà êîëè÷åñòâî ãðóïï.

Ïðåäñòàâëåííàÿ ïðîöåäóðà áûëà ðåàëèçîâàíà ïðîãðàììíî è ïðîòåñòè-

ðîâàíà íà íåñêîëüêèõ ýêçåìïëÿðàõ ìîäåëè ñ ðàçíûìè ôèçè÷åñêèìè ïàðàìåò-

ðàìè. Áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ïðåäëîæåííûé ïîäõîä ðàáîòîñïîñîáåí

è îáåñïå÷èâàåò âîçìîæíîñòü êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè êà÷åñòâà ïîñòðîåííîé

ñåòêè.
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Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ðåøàëñÿ ðÿä çàäà÷ ðàçâèòèÿ ïðîãðàììíîãî

êîìïëåêñà, ðåàëèçóþùåãî ìîäåëèðîâàíèå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäà íà îñ-

íîâå êâàíòîâîãî êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ. Äëÿ ìèíèìèçàöèè íåîáõîäèìûõ

âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ áûëà ðàçðàáîòàíà ïîýòàïíàÿ ïðîöåäóðà ïîñòðîå-

íèÿ ðåãóëÿðíîé ñåòêè ñ èçìåíÿþùèìñÿ ìàñøòàáîì. Â ðàìêàõ âûïîëíåííîé

ðàáîòû áûë ðåàëèçîâàí ïåðâûé ýòàï ýòîé ïðîöåäóðû � ãåíåðàöèÿ ñòàðòî-

âîé ñåòêè. Ìîäóëü ìîæåò ãåíåðèðîâàòü ñòàðòîâûå ñåòêè ðàçëè÷íîé ïëîòíî-

ñòè â ñîîòâåòñòâèè ñ êîíôèãóðàöèîííûì íàáîðîì ïàðàìåòðîâ ìîäåëè. Â õîäå

âûïîëíåíèÿ ðàáîòû ðåàëèçîâàí ìîäóëü, îáåñïå÷èâàþùèé îïðåäåëåíèå ìàê-

ñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿ äëÿ êàæäîãî ðàññìàòðèâàåìîãî

ñîñòîÿíèÿ è ñîõðàíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ïîñëåäóþùåãî àíàëè-

çà. Ïðåäëîæåí è ïðîãðàììíî ðåàëèçîâàí êðèòåðèé îöåíêè êà÷åñòâà ñôîð-

ìèðîâàííîé ñåòêè. Ïðîâåäåíî åãî òåñòèðîâàíèå íà êîíòðîëüíûõ ïðèìåðàõ.

Òåì ñàìûì ïîñòàâëåííûå çàäà÷è áûëè ïîëíîñòüþ âûïîëíåíû è öåëü ðàáîòû

óñïåøíî äîñòèãíóòà.
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