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УДК 519.6+539.2:539.3:539.4+536.6
Про чисельне інтегрування рівнянь руху за наявності полів з розривами / Чернишов Ю.К. // Вісник Харк. нац. ун-ту., – 2012. – № 1037. Сер. «Математичне моделювання. Інформаційні технології. Автоматизовані системи управління», вип. 20. – С. 213-223: рис. 8. - Бібліогр.: 20 назв.

Розглянуто труднощі чисельного розв’язання рівнянь руху колективу модельних часток, пов’язані з наявністю розривів в залежності потенційної енергії від координат. Прикладами є кусково-постійні функції. Доведено, що в таких випадках доречно шукати залежність часу від координат центрів модельних часток, що є еквівалентним подійному підходу при розв’язанні задач молекулярної динаміки. Запропоновано введення напівпроникливості бар’єрів та розв’язання деяких практично важливих задач

УДК 519.6+539.2:539.3:539.4+536.6
О численном  интегрировании уравнений движения при наличии полей с разрывами / Чернышев Ю.К. // Вестник Харк. нац. ун-та., – 2012. – № 1037. Сер. "Математическое моделирование. Информационные технологии. Автоматизированные системы управления", вып. 20. – С. 213-223: ил. 8. - Библиогр.: 20 назв.
Рассмотрены трудности численного решения уравнений движения коллективов  модельных частиц, связанные с наличием разрывов в зависимости потенциальной энергии от координат. Примерами являются кусочно-постоянные функции. Показано, что в таких случаях целесообразно искать зависимость времени от координат центров модельных частиц, что эквивалентно событийному подходу при решении задач молекулярной динамики. Предложено введение полупроницаемости барьеров и решение некоторых практически важных задач. 
UDC 519.6+539.2:539.3:539.4+536.6
About numerical integration of equalizations of motion at Presence of the Fields with Breaks / Chernyshev Y.C. // Bulletin of V. Karazin Kharkiv National University, – 2012. – № 1037. Series «Mathematical Modelling. Information Technology. Automated Control Systems», Issue 20. – P. 213-223: Pic. 8. – Ref.: 20  title

Difficulties of numerical solving of equalizations the motions of collectives  of model particles, related to the presence of breaks in dependence of potential energy on coordinates, are considered. Piece-constant functions are examples of that. It is shown that in such cases it is expedient to search dependence of time on the coordinates of centers of model particles, that equivalently to event-driven simulation at the solving of tasks of molecular dynamics. Introduction of semipermeability of barriers and solving of some practically important tasks are offered.
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