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Современный этап развития индустрии характеризуется внедрением нанотехнологий 

в производство. В связи с этим стали актуальны научные исследования технологиче-

ских процессов и сложных технических объектов на различных уровнях детализации. 

Одним из подходов стало многомасштабное моделирование технических микросис-

тем, сочетающее методы механики сплошных сред и молекулярной динамики. Одна-

ко последнее требует развития устойчивых параллельных алгоритмов и разработки 

специальных программных средств для вычислителей сверхвысокой производитель-

ности. В настоящей работе представляются элементы суперкомпьютерной техноло-

гии и программное обеспечение, позволяющие решать в рамках выбранного подхода 

некоторые актуальные задачи нанотехнологии. 

Ключевые слова: математическое моделирование, многомасштабные модели, меха-

ника сплошных сред, сеточные методы, молекулярная динамика, параллельные алго-

ритмы и программы, суперкомпьютерные вычисления. 

1. Введение 

В настоящее время мировая и отечественная промышленность развивают свое производст-

во путем внедрения перспективных нанотехнологий. В связи с этим стали особенно актуальны 

научные исследования технологических процессов и сложных технических систем на различ-

ных масштабных уровнях вплоть до атомных. Одним из широко использующихся математиче-

ских подходов стало многомасштабное моделирование микросистем, сочетающее методы ме-

ханики сплошных сред и молекулярной динамики. Однако реализация многомасштабных ком-

пьютерных исследований требует развития новых устойчивых численных методов, параллель-

ных алгоритмов и комплексов программ для вычислителей сверхвысокой производительности. 

В настоящей работе представляются элементы суперкомпьютерной технологии и про-

граммное обеспечение, позволяющие решать в рамках выбранного подхода некоторые актуаль-

ные задачи нанотехнологий. Основным объектом исследования являются микро- и наносисте-

мы, используемые при решении практически важных задач, связанных с приложениями в со-

временной микро- и наноэлектронике. В качестве последних были выбраны: создание новых 

нанопокрытий и наноматериалов методами газодинамического напыления наночастиц на под-

ложку [1,2], а также анализ жизненного цикла чипов, в том числе, проблемы деградации меж-

соединений электронных схем [3-6]. В этой несколько разнородной прикладной тематике была 

выделена общая фундаментальная компонента, которая связана с моделированием нелинейных 

процессов в микросистемах металл-металл, металл-газ, газ-газ, а также металл-полупроводник, 

металл-диэлектрик. 

Выбранные микросистемы отличаются тем, что при относительно малых размерах их ак-

тивных элементов или слоев (порядка десятков или нескольких сотен нанометров) сами систе-

мы могут иметь в одном или нескольких измерениях довольно внушительные размеры (от не-

скольких микрон до нескольких сантиметров). Поэтому моделирование в таких системах необ-

ходимо производить по крайней мере на двух масштабных уровнях. Первый из них относится к 

системе в целом (будем называть его макроуровнем), второй – к отдельным малым фрагментам 

системы вплоть до молекул и атомов (будем его называть микроуровнем). 

                                                      
*
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проекты №№ 14-01-00663-а, 15-07-06082-а, 15-

29-07090-офи_м, 16-07-00206-а, 16-37-00417-мол-а). 

Суперкомпьютерные дни в России 2016 // Russian Supercomputing Days 2016 // RussianSCDays.org

420



В качестве базовых моделей на макроуровне были выбрали различные варианты гидроди-

намической системы уравнений, в том числе квазигазодинамическая (КГД) система уравнений 

[7,8], дополняемая уравнениями электродинамики. В качестве базовой модели на микроуровне 

используется система уравнений динамики Ньютона. Постановки конкретных математических 

задач представляют собой краевые или начально-краевые задачи для указанных уравнений, до-

полняемые материальными условиями, в том числе уравнениями состояния и связей. Числен-

ные методы решения задач на макроуровне являются сеточными и основаны на методе кон-

трольных объемов [9]. Численные методы решения уравнений Ньютона базируются на схеме 

Верле [10]. Общая численная процедура представляет собой метод расщепления по физическим 

процессам [11]. При параллельной реализации указанных численных алгоритмов используются 

принципы геометрического и функционального параллелизма [12] и техника разделения облас-

тей [13]. Программная реализация подхода выполнена по гибридной технологии [14] и ориен-

тирована на применение программных средств MPI [15], OpenMP [16] и CUDA Toolkit [17]. 

Компьютерные расчеты проводились на системах с центральными, векторными и графически-

ми процессорами (ЦПУ, ВПУ и ГПУ). 

2. Постановки математических задач 

В данном разделе приведем примеры конкретных задач актуальных для указанных выше 

предметных областей. 

2.1 Математическая модель в задачах газодинамического напыления 

При моделировании задач, связанных с газодинамическим напылением, центральной про-

блемой является расчет течения смеси газов вблизи твердых поверхностей установки. Как ука-

зывалось выше, нами предложено для этих целей использовать многомасштабный подход, ко-

гда исследование проводится как минимум на двух масштабных уровнях – основном (макро-

масштаб, составляющий от нескольких десятков микрон до десятков миллиметров) и дополни-

тельном (микромасштаб, имеющий порядок микрона и менее). На основном уровне рассчиты-

вается среднее течение газа в канале. На дополнительном уровне рассчитываются взаимодейст-

вия: 1) молекул газа между собой (определяющие характеристики потока); 2) молекул газа и 

атомов твердых поверхностей (описывающие явления в погранслоях). Реализация основана на 

расщеплении по физическим процессам. 

На макромасштабах предлагается использовать квазигазодинамическую систему уравне-

ний в релаксационном приближении [7]. Мотивацией к этому является тот факт, что КГД сис-

тема принадлежит к классу кинетически-согласованных подходов и существенно расширяет 

возможности модели Навье-Стокса. Главным отличием КГД от уравнений Навье-Стокса явля-

ется использование процедуры пространственно-временного осреднения для определения ос-

новных газодинамических величин (плотность, импульс, энергия). Также в КГД уравнениях 

присутствуют слагаемые, реализующие дополнительное сглаживание по времени и являющие-

ся эффективными регулизаторами. Влияние этих слагаемых проявляется в случае сильно не-

стационарных течений, при числах Кнудсена близких к единице. Еще одним фактором в пользу 

выбора КГД уравнений является величина параметра обезразмеривания по пространству, сов-

падающая со средней длиной свободного пробега молекул газов. Последняя в диапазоне темпе-

ратур 100 - 1200 К (характерном для задач напыления) составляет от десятков и сотен наномет-

ров до десятков микрон. Наконец, явные варианты дискретизированных КГД уравнений позво-

ляют использовать как структурированные, так и неструктурированные сетки, и строить эф-

фективные параллельные алгоритмы, легко реализуемые на современных высокопроизводи-

тельных вычислительных системах. 

В качестве примера приведем задачу о течении газовой смеси в микроканале установки на-

пыления, длина и диаметр которого могут варьироваться в широком диапазоне, что приводит к 

числам Кнудсена от 0.001 до 1. В случае смеси газов КГД система записывается для каждого 

газа отдельно, но включает в уравнения для импульсов и энергий обменные слагаемые, кото-

рые отвечают за согласование параметров смеси в целом. 
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Запишем систему КГД уравнений для случая бинарной газовой смеси в инвариантном от-

носительно системы координат виде вместе с уравнениями состояния: 
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где a  и b  – газы, из которых состоит смесь. У каждого газа своя массовая плотность l l lm n  , 

масса lm , концентрация ln , температура lT  и макроскопическая скорость lu . Другие парамет-

ры: lp  – парциальные давления, lE  – плотности полной энергии, l  – внутренние энергии, lZ  

– коэффициенты сжимаемости, ,V lс  – удельные теплоемкости при постоянном объеме, 

/l B lk m   – газовые постоянные ( Bk  – постоянная Больцмана). Векторы  
l
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точностью до знака совпадают с потоками плотности, потоками соответствующих компонент 

плотности импульса и плотности энергии, они включают КГД поправки, пропорциональные 

максвелловскому времени релаксации, и зависят от коэффициентов вязкости l  и теплопро-

водности l . Обменные члены  ku

lS


 и  E

lS  учитывают перераспределения импульса и энергии 

между компонентами смеси, зависящие от частот взаимных столкновений между молекулами. 

На микромасштабах используется метод молекулярной динамики (МД) [18-21]. В данном 

случае на микроуровне вдали от стенок канала рассматриваются частицы двух сортов (молекул 

двух газов), вблизи стенок добавляются частицы, составляющие материал стенок (обычно ме-

талл). Поведение частиц описывается следующими уравнениями Ньютона: 
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где i  – номер частицы, l  – тип частиц ( a  и b  – молекулы первого и второго газов, c  – атомы 

металла), lN  – полное число частиц типа l . Частица типа l  с номером i  имеет свои массу 
,l im , 

радиус-вектор 
,l ir , вектор скорости 

,l iv  и суммарную силу 
,l iF , действующую на эту частицу. 

Взаимодействие частиц описывается с помощью потенциалов, зависящих от координат частиц. 

Выбор потенциала взаимодействия основывается на сравнении механических свойств компью-

терной модели потенциала и реального материала (подробнее см. [18-21]). 

Начальные условия на микроуровне определяются равновесным или квазиравновесным 

термодинамическим состоянием системы частиц при заданных температуре, давлении и сред-

нем импульсе. Граничные условия на молекулярном уровне зависят от моделируемой ситуа-

ции. Для определения общих свойств среды достаточно рассмотреть выделенный трехмерный 

ее объем с периодическими граничными условиями по всем координатам. При исследовании 

микросистем реальной геометрии, таких как микроканал, одно или несколько направлений 

имеют конечный размер, и сохранение формы объекта достигается подбором потенциала либо 

фиксацией системы. Контроль над температурой системы и над ее полным импульсом осуще-

ствляется с помощью алгоритмов термостатирования. 

Суперкомпьютерные дни в России 2016 // Russian Supercomputing Days 2016 // RussianSCDays.org

422



Система КГД уравнений замыкается начальными и граничными условиями. Начальные ус-

ловия соответствуют равновесному состоянию газовой среды в отсутствие взаимодействия с 

внешними факторами. Можно рассмотреть случай покоящейся газовой среды по всей расчет-

ной области. На входе в канал задаются плотности, скорости и полные энергии компонент газа. 

На свободных поверхностях задаются "мягкие" граничные условия [7]. Вблизи стенок канала 

вводится специальная микросистема, состоящая из молекул газа и атомов металла. Граничные 

условия на стенке определяются как условия 3-го рода, описывающие обмен массой, компо-

нентами импульса и энергией между газовой смесью в потоке и в пристеночном слое. В эти 

условия вводятся коэффициенты аккомодации, определяющиеся либо из таблиц физических 

величин (что возможно для ограниченного диапазона температур и давлений), либо рассчиты-

вающиеся методами МД. Другим способом постановки граничных условий является прямой 

МД расчет потоков плотности, импульса и энергии через границу пристеночного слоя. 

В заключение пункта заметим, что для металлических поверхностей канала следовало бы 

записать на макроуровне уравнения теплопроводности и/или уравнения термоупругости. Одна-

ко в данном случае их можно заменить условиями термостатирования и сброса импульса, кото-

рые легко включаются в систему уравнений (5) путем введения термо- и баростатов, корректи-

рующих скорости частиц [19]. 

2.2 Математическая модель деградации межсоединений 

Проблема деградации межсоединений в электрических схемах чипов является одной из 

причин замедления темпов развития современной электроники. Сам физический процесс де-

градации межсоединений связан с образованием структурных дефектов, а затем пор и разломов 

в питающих чип электрических линиях [3-6]. Образование структурных дефектов в металле 

связано в свою очередь с явлением электронного ветра, когда при пропускании тока свободно 

движущиеся электроны зоны проводимости начинают вырывать ионы металла из его кристал-

лической решетки. Этот процесс заметно усиливается при уменьшении поперечного сечения 

проводников. Во многих предыдущих исследованиях было показано, что процесс порообразо-

вания является не обычным диффузионным процессом. Его движущей силой является свобод-

ная энергия разупорядочения атомов решетки металла, порождаемая как минимум четырьмя 

факторами: электромагнитным полем, теплом, механическими напряжениями и химическими 

взаимодействиями на границе среды. К этому следует также добавить капиллярные явления. 

Описание указанных физических процессов порообразования при современных размерах 

межсоединений в сотни и даже десятки нанометров невозможно проводить лишь на основе 

уравнений гидро- и электродинамики. Здесь также необходимо использовать многомасштаб-

ный подход. В настоящей работе в дополнение к макромодели, используемой в [3], предложено 

учитывать зерновую структуру материалов проводников и их окружения, рассчитываемую на 

молекулярном уровне. В результате, кинетические коэффициенты в макроуравнениях и гра-

ничные эффекты будут рассчитываться непосредственно методами молекулярной динамики, 

что сделает расчет максимально реалистичным. 

Приведем пример такой комплексной модели. Сначала запишем уравнения гидро- и элек-

тродинамики в квазистационарном квазинейтральном случае: 
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 1div , , , 0.
C

D C D t
t


        


W W r  (10) 

Здесь j , D , e , e , E  и    вектор плотности электрического тока, вектор электрической ин-

дукции, нелинейная проводимость проводников, диэлектрическая проницаемость окружения 

проводников, напряженность и потенциал электрического поля соответственно, div  и    

операторы дивергенции и градиента в декартовых координатах  с радиус-вектором r ,    рас-

четная область, включающая проводники 1  и диэлектрики (изоляторы) 2 ; q , Tk , T   век-

тор теплового потока, нелинейный тензор температуропроводности, температура, 0   безраз-

мерный параметр; kσ   вектор-столбцы, составляющие тензор термоупругих напряжений, u   

вектор смещений,  ,    безразмерные нелинейные коэффициенты Ламэ,    нелинейная 

функция нагрузки, возникающей при тепловом расширении металла и изменении его массового 

состава; C  – массовая доля (нормированная концентрация) металла в проводниках, t   время, 

W   полный диффузионный поток, D  и D   нелинейные коэффициенты диффузии, завися-

щие от C и T, ( , , , )C T H    обобщенный термодинамический потенциал ( H  след тензо-

ра термоупругих напряжений). 

Граничные и начальные условия имеют следующий вид: 
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Здесь (1) (2) (3)
1 1 1, ,    – граничные области контакта проводника с питающими элементами 

(на них заданы входные токи с плотностями inj ), граничные области отводящих ток контактов 

(на них заданы выходные токи с плотностями outj ), граничные области, соприкасающиеся с 

изоляторами,   – граница расчетной области, 
(1) (2),   – две части общей границы, где 

заданы различные условия на термомеханические напряжения (на первой заданы смещения, на 

второй условия свободной границы), 0T   температура чипа, 1iC   равновесная массовая доля 

металла в проводнике. Заметим, что на внутренних границах между проводниками и диэлек-

триками задаются стандартные условия сопряжения. 
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Отметим далее, что коэффициенты уравнений (6)–(10) разрывны и нелинейным образом 

зависят от температуры и массовой доли металла. Конкретный вид используемых зависимостей 

весьма разнообразен и определяется условиями моделируемого физического эксперимента и 

параметрами электрической схемы. Одним из способов определения данных зависимостей со-

стоит в применении методов молекулярной динамики. Поэтому вторая часть задачи состоит в 

решении уравнений Ньютона во всей расчетной области или только на границах раздела раз-

личных материалов (поскольку менее всего информации имеется о свойствах материалов на 

этих границах). Фактически система уравнений Ньютона в этом случае имеет тот же вид, что и 

система (5) и дополняется различными начальными и граничными условиями, зависящими от 

физических условий. Количество сортов частиц зависит от состава используемых материалов. 

Для современных типов чипов в качестве проводников используются соединения меди (основ-

ной состав проводника) и тантала (упрочняющая оболочка проводника). В качестве изоляторов 

используются оксиды и карбиды кремния. 

3. Численные методы, параллельные алгоритмы и программы 

Предлагаемый многомасштабный подход можно использовать двумя способами: 

1) с помощью МД моделирования можно создать базу данных по свойствам веществ и ис-

пользовать ее в макромоделях для определения кинетических коэффициентов и параметров 

уравнений состояния и граничных условий; 

2) можно проводить МД вычисления во время макроскопических расчетов в рамках метода 

расщепления по физическим процессам и использовать их как подсеточный алгоритм, коррек-

тирующий макропараметры среды. 

Первый вариант расчетов приводит к большим вычислительным затратам на этапе подго-

товки расчетов и к большим объемам дисковой памяти, необходимой для хранения рассчитан-

ных исходных данных. Второй вариант расчетов (прямое макроскопическое и микроскопиче-

ское моделирование) более оправдан в том случае, если база данных по свойствам веществ не-

полна или вовсе отсутствует. В этой ситуации второй вариант обеспечивает всеми необходи-

мыми данными полный цикл моделирования и позволяет согласовывать процессы на микро- и 

макроуровнях, а также производить расчеты для определенного конкретного набора условий и 

одновременно накапливать базу данных на случай повторных вычислительных экспериментов. 

Рассмотрим теперь некоторые детали разработанного подхода применительно к рассмот-

ренным выше задачам в случае использования полного варианта вычислений. 

3.1 Численный алгоритм решения задач напыления 

При решении задач газодинамического напыления в полном варианте (КГД+МД), система 

КГД уравнений дискретизируется методом конечных объемов [9] на подходящих структуриро-

ванных или неструктурированных сетках и решается на основе явных или неявных схем по 

времени (в последнем случае применяется подходящий итерационный процесс). Система урав-

нений МД используется в качестве подсеточного алгоритма и решается с помощью схемы Вер-

ле [10]. Все расчеты на микроуровне производятся независимо в каждом контрольном объеме 

пространственной сетки, за исключением граничных ячеек. В граничных ячейках может ис-

пользоваться нелокальная схема МД вычислений. Особенно это актуально при больших числах 

Кнудсена (~1 и более), когда КГД система теряет точность вследствие нарушения гипотезы 

сплошности газовой среды. 

В итоге, общий алгоритм состоит из четырех основных этапов: 

1) расчет макропараметров компонент газа по сеточным аналогам КГД уравнений без учета 

обменных членов в ячейках сетки, где справедливо приближение сплошной среды; 

2) МД вычисление кинетических коэффициентов, параметров уравнений состояния и об-

менных членов в среднем поле течения на основе локальных алгоритмов; 

3) МД вычисление кинетических коэффициентов, параметров уравнений состояния, об-

менных членов и параметров граничных условий вблизи границ расчетной области и границ 

разделов сред на основе нелокальных алгоритмов; 
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4) возврат к макроуровню и коррекция плотностей импульсов и полной энергии газов, а 

также состояния металлической поверхности каналов. 

Критерием останова МД расчетов является либо достижение характерного времени эволю-

ции молекулярной системы (времени максвеллизации), либо малое изменение (на 1-2%) одного 

или нескольких макропараметров молекулярной системы (средний импульс, средние кинетиче-

ская и/или потенциальная энергии). Подробно изложенный алгоритм рассматривается в [21]. 

Еще раз подчеркнем, что отличием представленного подхода от встречающихся в литера-

туре является возможность моделирования сложных течений газов, что обеспечивается с по-

мощью методов МД, определяющих кинетические коэффициенты и обменные члены, необхо-

димые для вычисления системы КГД уравнений, коэффициенты сжимаемости и удельные теп-

лоемкости, лежащие в основе уравнений состояния, а также граничные условия. 

3.2 Численный алгоритм решения задач деградации межсоединений 

Общий численный подход для решения задач, связанных с моделированием процессов де-

градации межсоединений электронных схем подобен рассмотренному в п. 3.1. Отличием явля-

ется то, что в данном случае на макроуровне рассматривается более сложная система уравне-

ний электрогидродинамики (ЭГД). Также в данном случае можно рассмотреть усеченный (ЭГД 

+ база данных молекулярного моделирования) и полный (ЭГД+МД) варианты расчета. Количе-

ство компонент расчета здесь возрастает как в связи с большим количеством макроуравнений, 

так и с большим количеством рассматриваемых материалов. Кроме того, на макро- и на микро-

уровнях приходится учитывать образование дефектов, пор и вакуумных слоев, появляющихся в 

объемных материалах, а также явления проникновения атомов и молекул одного материала в 

толщу другого. В целом же методика расчетов остается неизменной: 

1) расчет макропараметров по сеточным аналогам ЭГД уравнений в ячейках сетки, где 

справедливо приближение сплошной среды; 

2) МД вычисление макропараметров отдельных и смешанных материалов вдали от границ 

раздела на основе локальных алгоритмов; 

3) МД вычисление макропараметров материалов вблизи границ расчетной области и гра-

ниц разделов сред на основе нелокальных алгоритмов; 

4) возврат к макроуровню и коррекция макропараметров во всех точках сетки. 

3.3 Параллельная реализация предложенного подхода 

Параллельная реализация изложенного многомасштабного подхода предполагает исполь-

зование кластера (или суперкомпьютера) с центральной или гибридной архитектурой, имеюще-

го на каждом узле несколько многоядерных центральных процессоров (ЦПУ), а также несколь-

ко векторных или графических процессоров (ВПУ или ГПУ). Распараллеливание алгоритма 

производится на принципах геометрического параллелизма и разделения областей. Основной 

расчет на макроуровне производится по дискретным КГД или ЭГД уравнениям на сетке, рас-

пределенной между узлами кластера с помощью техники "domain decomposition". Внутри узла 

вычисления на макроуровне распределяются между потоками ЦПУ. Подсеточные МД вычис-

ления возлагаются на ВПУ или ГПУ при их наличии. Распараллеливание вычислений на мак-

роуровне между потоками ЦПУ также производится геометрическим способом. Распараллели-

вание МД вычислений производится путем разбиения всего множества частиц, относящихся к 

одной ячейке сетки, на группы одинаковой мощности. Каждый блок трэдов ВПУ или ГПУ об-

рабатывает одну или несколько молекулярных групп, относящихся к одному или нескольким 

узлам сетки. Подробно элементы распараллеливания обсуждались в работах [19-22]. 

3.4 Программная реализация 

Как указывалось выше, программная реализация предложенного подхода выполнена по 

гибридной технологии [14], использующей MPI [15], OpenMP [16] и CUDA [17]. Разработка 

проводилась на языках ANSI C/C++ с помощью шаблонов гибридных параллельных приложе-

ний, разработанных для программного комплекса GIMM_NANO [23], созданного в рамках гос-
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контракта № 07.524.12.4019 Минобрнауки РФ. В результате были созданы и зарегистрированы 

в РосПатенте следующие варианты программ: 

- GIMM_APP_QGD_CPU - программа расчета на ЦПУ двумерных и трехмерных течений 

смеси газов в микроканалах; 

- GIMM_APP_MD_CPU_Gas_Metal - программа расчета на ЦПУ микросистем газ-металл; 

- GIMM_APP_MD_GPU_Gas_Metal - программа расчета на ГПУ микросистем газ-металл; 

- GIMM_APP_QGD_MD_CPU - программа расчета на ЦПУ двумерных и трехмерных тече-

ний смеси газов в микроканалах на основе подхода КГД + МД. 

На стадии тестирования и регистрации находятся программы GIMM_APP_QGD_GPU, 

GIMM_APP_QGD_MD_GPU, ориентированные на более интенсивное использование возмож-

ностей графических ускорителей. 

На стадии разработки находятся программы расчета процессов деградации межсоединений 

электронных схем GIMM_APP_VOID_EGD_HYB, GIMM_APP_VOID_MD_HYB и 

GIMM_APP_VOID_EGD_MD_HYB, ориентированные на совместное использование ЦПУ и 

ГПУ. Также разрабатывается редактор микроструктур GIMM_MICRO_STRUCT_EDITOR, по-

зволяющий создавать модельные микроструктуры неограниченного по объему данных размера. 

Для обработки и визуализации распределенных результатов молекулярного моделирования 

дополнительно разработано специализированное программное обеспечение [24, 25], которое 

будет основой системы визуализации в облачной версии программного комплекса 

GIMM_NANO. 

4. Результаты 

В данном разделе обсудим некоторые результаты, полученные с помощью разработанного 

численного подхода и указанного выше программного обеспечения. 

4.1 Моделирование течений газа в микроканалах 

Параллельно с разработкой окончательных вариантов численной методики и комплексов 

программ проводилось моделирование отдельных модельных подзадач. В частности, численно 

анализировались дозвуковые, трансзвуковые и сверхзвуковые течения чистых газов и бинарной 

газовой смеси на примере водорода и азота. Полученные в предварительных расчетах результа-

ты хорошо согласуются с известными табличными данными и результатами экспериментов. В 

[26] рассчитывалось течение смеси азота и водорода на выходе из микросопла в полуоткрытый 

микроканал и далее в свободное пространство. Результаты расчетов оказались близки к данным 

экспериментов. В [26] также предложено объединение микро- и макромоделей газовой среды в 

единый объект исследования. В [27] рассмотрено взаимодействие газового потока со стенками 

микроканала на примере системы азот-никель. Данный расчет представляет собой методику 

получения граничных условий прямым МД вычислением. В [19-21, 28, 29] развивались методы 

расчета термодинамических равновесий в системах металл-металл, газ-газ и газ-металл. В ча-

стности, были рассмотрены системы никель-никель, алюминий-алюминий, аргон-аргон, азот-

азот, азот-никель. В [20] на примере азота рассмотрена методика уточнения уравнений состоя-

ний. Не приводя здесь конкретные результаты расчетов, хотелось бы подчеркнуть, что разрабо-

танная многомасштабная численная процедура подтвердила свою эффективность на данном 

классе задач и обещает большие перспективы при использовании вычислительных систем пе-

тафлопсного и экзофлопсного диапазона производительности. 

4.2 Моделирование процессов образования пор 

Моделирование процессов деградации межсоединений можно наблюдать в натурном экс-

перименте с помощью анализа рентгенограммы, где хорошо видны области образования пустот 

(пор) в материале электрической линии. Однако рентгенограмма снимается достаточно редко и 

после того, как произошел обрыв линии. Динамику обрыва отследить при этом довольно слож-

но. Эти обстоятельства побуждают использовать в качестве инструмента анализа математиче-

ское моделирование. 
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С помощью методики, представленной нами ранее в работе [3], был получен эффект поро-

образования (см. Рис. 1, 2) и проведено исследование его динамики. Однако расчеты проводи-

лись в двумерной постановке и не учитывали множество физических факторов. В данной рабо-

те удалось с помощью нового подхода повторить полученный результат в трехмерном случае. 

Еще более точный расчет должен учитывать зерновую структуру металлов и изолирующих их 

диэлектриков и явления взаимопроникновения материалов друг в друга. Учитывая это обстоя-

тельство, отметим, что в целом разработанный подход и его программные реализации позво-

ляют проводить такого рода исследования. Открытым пока остается вопрос о необходимых для 

этого вычислительных ресурсах. Тем не менее, максимальное использование гибридных вы-

числительных систем является в этой ситуации магистральным направлением при проведении 

численных экспериментов. 

 

  

Рис. 1. Распределение массовой доли меди в межсоединении до рождения поры (слева) 

и в финале ее эволюции (справа). 

  

Рис. 2. Распределение модуля тока в межсоединении до рождения поры (слева) 

и в финале ее эволюции (справа). 
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The modern stage of the industry evolution is characterized by introduction of nanotech-

nologies in production. Therefore, scientific researches of various technological processes 

and facilities at different levels of detailing up to atomic are become actual. Multiscale 

modeling of microsystems, which combines the methods of continuum mechanics and mo-

lecular dynamics, has become one of the possible approaches. This report presents elements 

of supercomputer technology and software, which enable us to solve some problems of 

nanotechnologies within the chosen approach. 

Keywords: mathematical simulation, multiscale approaches, continuum mechanics, mesh 

methods, molecular dynamics, parallel algorithms and programs, supercomputer computa-
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