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���������� ����������! "�����#�! $����%�!���#� $�����������! $�����$ �����-

����, �"�������! �� �&'�������� ��%( ��)*��+( /��(���� � ��"/������������) �+-
*�"����0. ���"����"������! (��$����!) ����$/�8�9�! �&�"/�*����� �+"��%) $�";��-
&��%�$�"�< �+*�"�����<�+( ��#����$�� /�"���"���$ ��8&����! �&��<;�0 8���*�� �� 
��"���<�� �������$���� ��8��;�$+( $����<��( /��8���*. ������ � ��$��( ���#� $�-
���� $���� %$��<;��< ��8$��+ ��$���� ��;< �� �/���������#� 8��*���!. ����$/�8�-
9�! /� *�"��9�$ (��8&����� /��#��$$�+( 9����� �� /��9��), ���&����, �*��< �����-
����� ��! �8%*���! �&'����� $���#� � "�����#� ��8$���, �� /��(� $�";��&��%��"!  
� " ��"��$ ��8$��� $����� &+"��� �"*��/+���� ��"%�"+ �/��������0 /�$!�� ��$/<)-
����. ��*������ ���( /��(���� /�8���!�� ���0�����8����<� �( �#����*���! � "�8���< 
���������+� "%/����$/<)����+� /��#��$$+ ��! �8%*���! $����%�!��+( $�����0, "�-
"��!=�( �8 "���� $�������� ���$��.  
 
� � # $ � % & �  ' � ( % ): �����"�<, ����, "%/����$/<)���, $������������, �����-

����, ��#����$, /�������<�+� �+*�"����!, MPI.  

����
� 


�$/<)����+� $����+ $����%�!���#� $�����������! !��!)�"! $�=�+$ ��"��%$����$, 
/�8���!)=�$ �8%*��< "������� � $����"��/�*�"��� (��������"���� ��8��*�+( ��=�"�� /%��$ 
/��������! *�"����+( ��"/���$����� " �$����"�"��$�$��, ��/%"��)=�$� !���� �/�"����  
� �����#%��9�����$ (��8���$) /��"����"���. ������ ��$/<)����+� /��#��$$+, �"/��<8%�-
$+� ��! $�����������!, ��"<$� ���&������<�+ � �+*�"�����<�+$ ��"%�"�$, /�"���<�% /��(�-
���"! %*��+���< �*��< "����+� �8��$���0"���! ��$/������� �""���%�$�#� �&'����. >����� 
/��$��!�$�! � ��"��!=�� ���$! $����< $����%�!���0 �����"�� �������� /���$��$+0 /� "�-
���$���+$ ���$�$ %�����< "�����;���! ��*��"�� � ��%���$��"�� � /���"����!�� "�&�0 "���-
�%/��"�< �*�"��9� " /�/���� ��������+$� �8��$���0"���!$�. 
����! *�"��9� �"�< ��/%"��� 
$����"��� "����+( 9������ (�&+*�� ��� 9����+ ���$��). ?8��$���0"���! "����+( 9������ 
�+����)�"! � ���� "%$$+ �%�����"��#� � ���-���-����<"���#� ������. ��� $������������ 
/���$���� � $����%� " ��%������$� "��/��!$� "��&��+ � �������+$ "����+$ 9�����$ ��&��-
�!)�"! ��/�������<�+� /����9���<�+� �%��9��, %*��+��)=�� ����#�) �����$�9�� (�$�*�-
"��( "�!8�0 � %#��� $���% ��$�.  

����� &%��$ ��""$�������< $�����, "�"�������+� �8 ���"���(� ��/��!��8%�$+( *�"��9.  
? ���$ "�%*�� /�������� �����<��0 *�"��9+ �/�����!��"!, ��� % ������#� ����, ��&���$ �8 6 
*�"�� (���������+ �9������ � ��� %#�� �0�����"��#� ��/�), � "����%/��"�< 8��*���0 ��������� 
�"�( *�"��9 � ����+0 $�$��� ���$��� /���"����!�� "�&�0 $#������%) �����#%��9�) (�����-
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#����)�) $������%�$�0 "�"��$+. �"��$+� (��������"���� �8%*��$+( "�"��$ ��""*��+��)�"! 
/%��$ %"�������! /� ��&���$ $#������+( �����#%��9�0, /��%*��$+$ � (��� $�����������!. 
? �"���� /��$��!�$+( ��! ���#� ��$/<)����+( /��#��$$ ����� ��&� �����$���"�"��� (��-
;���� %�������0 $����%�!���0 ����$���), ��&� "��(�"��*�"��� (�����8�9�� 9�/�0 �������  
� �����#%��9�����$ /��"����"���) $����+ /��%*���! "���0 $#������+( �����#%��9�0 [ 1 ]. 

? "�!8� " ���$ �"�&%) �"����% /����$��� �&=�! ��! �+;�%/�$!�%�+( $������ $�������-
����! /��&��$� /���"�������<��"�� �+&���� $#������+( �����#%��9�0. ��! ��&��<;�( $�-
����0 (��"!��� ���$��) ��� /��&��$� "��$���"! /%��$ "�������! ��8%�<����� ��"*����, "�����-
���;�( �8 ��8�+( ��*��<�+( �����#%��9�0. ������ ���$!, ���&%�$�� ��! /��%*���! ����0 
�����#������, ����"�����*�"�� ��8��"���� " %����*����$ ��8$��� �""���%�$�#� �&'����.  
? "��) �*����<, %"����!)=�!"! ��/���#�! $��#�$����#� �����#%��9�����#� /��"����"��� 
($��#�*�"����+� /����9���<�+� &��<��+, !�����! ��/� �&%�+��*�+( #�������� � ��.) ���*�� 
8� "�&�0 /����&��"�< � #�����9�� 8��*����<�� &��<;�#� *�"�� $#������+( �����#%��9�0 ��! 
/���(��� � ���%) /���"�������<�%) �&��"�<.  

F��< �����0 ��&��+ — /����$��"��������< �+"��%) ����������"�< $�����������! $�-
���%�!��+( �����"��0 $�����$ �����-
���� /%��$ #�%&���#� ��"/������������! �+*�"��-
��0. �&"%����$+� ����� ��#����$+ � "������"��%)=�� "%/����$/<)����+� /��#��$$+ &+�� 
��8��&����+ ������$ �����0 "���<� �� ��#����$�*�"��$ !8+�� Fortran77 " �"/��<8������$ 
��$$%����9����+( /��/��#��$$ MPI1.2 [ 2 ]. ��! #�����9�� �����$���� ��"/��������+( "�%-
*�0�+( *�"�� �"/��<8����"! ��#����$ [ 3 ], /�8���!)=�0 "�8�����< "���� ��8���"�$+( *�"��-
�+( /�"���������<��"��0. ? (��� �""��������0 ����������"�� ��#����$�� /��������"< ��"*�-
�+ ����+( "�"��$, /�"������+( �� �"���� $����� $����%�+ ���+ TIP4P2005 [ 4 ] " /�"��!�-
�+$� /��9���<�+$� 8��!��$� � ���"��������0 #��$�����0 ��"/�������! �� *��+��( "����+( 
9������.  

����������� ���*����� 	+���
 �� ��������
�� 
 ���
 �� �����������
��
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��! ��"*��� "��%��%��+( � ���$�����$�*�"��( (��������"��� ��8��*�+( ��=�"�� $���-
��$ �����-
���� �&+*�� /��$��!)� ��#����$ �����/���"� � ��. [ 5 ], �����8�����+0 /� 
���""�*�"��0 "(�$� [ 1 ]. ? ��*�"��� $����<��0 "�"��$+ *�=� �"�#� ��""$������)� ���$�����-
�%) !*�0�% �%&�*�"��0 ���$+ " /������*�"��$� #����*�+$� %"����!$�, "������=%) ��"!�-
�� ��� "���� *�"��9. ��! ��"*��� ����#�� �8��$���0"���0 *�"��9 $���% "�&�0 �"/��<8%)� /�-
/���� ��������+� ���$-���$�+� /����9���<�+� �%��9��. ��8$�� !*�0�� (�&'�$ V), ��$/���-
�%�� T � *�"�� *�"��9 N � (��� ��"*���� �� �8$��!)�"! (NVT-��"�$&�< [ 1 ]). ��*��<��� /���-
����� *�"��9 �+&�����"! "�%*�0�+$ �&��8�$ � /������( !*�0��. 

? ��"���<��( ���8�( "(�$� "���������0 /��9��%�+ �����/���"� ��! NVT-��"�$&�! $���� 
&+�< �8������ "���%)=�$ �&��8�$: ���������! *�"��9� (����� — ��"/+�%�$�! *�"��9��) /�-
����*�����"! �� "�%*�0�+0 %#�� ����%# "�%*�0�� �+&�����0 �"�, /��(��!=�0 *���8 �� 9����,  
� "$�=���"! �� "�%*�0�+0 ������ (" %*���$ /������*�"��( #����*�+( %"����0). ��""*��+����"! 
�8$������ ����#�� "�"��$+ �E. D"�� ����#�! "������"!, ����� /�������� *�"��9+ /����$���"!. 
? /�������$ "�%*�� ����� /�������� $���� &+�< /���!�� " ����!���"�<) exp(–�E/(kBT)), 
8��"< kB — /�"��!���! K��<9$���. D"�� /���$�=����, ���%=�� � ��"�% ����#��, �����#�%��, 
*�"��9� �"����"! � �"(����$ /��������, � $����%�!���! �����#%��9�!, �� �8$����;�!"!  
� (��� ���#� �"/+����!, /����$���"! � ��*�"��� �*������#� "�"��!��! 9�/� �������. L���$ ��� 
/�"���������<��"�< ��0"���0 /��$��!��"! � "���%)=�0 *�"��9� (9����*�"��, /� ��$���$ *�"-
��9) � �.�. ? ���$��<�+( %"����!( $��"�$��<��� "$�=���� 8� ���� �"/+����� "�"����!�� 
0,2 Å, � $��"�$��<�+0 %#�� /������� — 0,15 ���. K���� /����&��� �8������� $���� ��0��  
� ���#� [ 1 ].  

���#�������� ("���� $�������� ��8) /��$������ ���0 /��9��%�+ �� �"�$ *�"��9�$ $���-
�� /�8���!�� /��%*��< ��! ��"*��� ���$�����$�*�"��( "�����( /���"�������<�%) �+&���% 
$#������+( �����#%��9�0, ���$��%)=%) � &�"����*��$ (/� *�"�% �����#%��9�0) /������ 
������*�"��0 ��"�$&�< N�&&"�.  
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	���$ �&��8�$, ��/�*�+0 /�"���������<�+0 (&�8 ��"/������������!) ��#����$ /��#��$-
$+ $����%�!���#� $�����������! $�����$ �����-
���� "�������, ��� $���$%$, *��+�� ���-
����+( 9����:  

1. F��� 9����� /� *�"��9�$; 
2. F��� /� *�"��9�$ (/��9��%�� �����/���"�); 
3. F��� /� *�"��9�$, %*�"��%)=�$ �� �8��$���0"���!( " �"/+�%�$�0 *�"��9�0 (��"*�� 

/����=���! ����#�� "�"��$+ �E); 
4. F��� /� /���$ ���$�� ("����+( 9������) ��! ��"*��� /����=���! ����#�� �8��$���0"�-

��! �"/+�%�$�0 *�"��9+ " �� /�������$.  

���9 9����� 1, 2, 3, 4. 
��� "�&�)����� �/��������+( %"����0 ("$. ����) ����+0 9��� ��/%"���� /�������<�%) 

�����8�9�). K���� ��#�, ��8$���+ �������+, "�*���)=�� ��8��*�+� ��$&���9�� �%�����0 
��"/������������!�. ��/��$��, $���� ��"/���������< � ����0 /��#��$$� ���<�� 9���+ 3 � 4 
��� 2 � 3, � $���� �"%=�"����< ��"/������������� �� �"�( %����!(. ����%�� ��$����<, *�� �"-
�� ��&��+ /� ��"/������������) �� �����( %����!( (4 � 3) �� �+(��!� 8� /�����+ "���+ ��$-
/����9�� �������9��������#� /��#��$$�"��, �� ��#���8�9�! /�������<�+( �+*�"����0 ��! 
��%( ���;��( 9����� ����8$���� &�8 /����������<��#� �����8� ���������"�� ��8��&��+���-
$+( ��#����$�� " /�8�9�0 �&=�0 � "����"��*�"��0 ��8���, � ����� ������ $�����"��( 9�/�0.  

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

�����$���+� ��(����#�� /�8���!)� ��8$�=��< � ���/%"� ����#� /��9�""��� ��"���<�� 
�+*�"�����<�+( !���, "/�"�&�+( ��&����< ��8���"�$� ��%# �� ��%#�. ?� �8&������ ���$���-
��#�*�"��0 /%����9+ %"����$"! ����� /�� "����$ �/��9�""��� /����8%$����< �����<��� �+-
*�"�����<��� !���, �� ������$ �+/���!��"! ���<�� ���� ��/�! /��#��$$+ (�+*�"�����<�+0 
/��9�"").  

?��$! �+/������! ��"�� �8$��!�� /� 8����;���) 8������#� ����*�"��� �����9�0 9���� 1 
� ��%����$� /��9�""��� ("�#��"�� /������$ MPI [ 2 ], �%$���9�! /��9�""���� ��*�����"!  
" �%�!). 
���+0 ��"� /�����!�� /� 10 ��8. 
�� /������, /��%*��$+� ��8%�<���+ ������!)�"! 
�� &���� *�$ �� 15 % �� $���$��<��#� 8��*���! /� #�%//�. ����� � ��&��9�( � �� #������( 
/�������"! ����%*;�� ($���$��<���) 8��*���� ���$��� /� ���������0 /�8�9��.  

*!,� 4. ? "�����$ �� ���% *�"��9% /��(����"! 3—10 "����+( 9������, /����$% ��/�*-
�+0 9��� ���#� ��/� ���8����+����"!� � ��"���<�� ��"!���� ����� ��"*��� ����#�� /� "������-
"��%)=�0 ���$%�� /����9���<��0 �%��9��, �#����*���! ��$ "�$+$ ��8$����"�� /� �#� ��"-
/������������). �"������� �+*�"����0 (� 1,5—2 ��8�) �� ���$ %����� $���� &+�< /��%*��� 
���<�� � ��8%�<���� �/��$�8�9�� �""�$&�����#� ���� /��#��$$+ " �"/��<8������$ /������+( 
��"��%�9�0 (SSE, SSE2 � �./.) "����$���+( /��9�""���� ��� �������� OpenMP. �/��$��<�+$ 
"���"���$ ��! ��;���! ���0 8���*� !��!��"! /��$������ ��$/��!�����, ����$���*�"�� #���-
���%)=�( �"/���!�$+0 ��� " %*���$ ����( ��8$����"��0.  

*!,� 3. ? 8���"�$�"�� �� /�����"�� $������%�$�0 "�"��$+ � ����%"� ��0"���! ���$-
���$�+( /����9����� �����! *�"��9� $���� �$��< �� ��"���<��( "���� /�������� /� �8��$�-
��0"���!$. K��#����! /�/����0 ���������"�� /����9���<�+( �%��9�0 ��"*�� /����=���! 
����#�� "�"��$+ �E $���� "��<�8�� %"�����<, ��"/������� "/�"�� /�������� �"/+�%�$�0 *�"-
��9+ ��������+$� (/� ��8$����"��) /��9�!$� "���� ��"�%/�+( 8���*� /��9�""����. V��� 
/��(�� � ��"/������������) ��"*���� �8��"��� ��� ����$/�8�9�! /� *�"��9�$ (���$�$ ��� 
"����+$ 9�����$). 	��, �8!� M /��9�""����, $���� &+�� &+ M-������ %$��<;��< ���$! �+-
*�"����0, 8����/�� 8� ����+$ /��9�""���$ "��) #�%//% *�"��9. ������ �8$������ ��������� 
*�"��9 � /��9�""� $�����������! ���&%�� "������$����#� �&$��� �����$�9��0 $���% /��9�"-
"���$�, /����$% �� ����<��$ �&��%������� ������ %"������! �+*�"����0 " ��"��$ *�"�� 
/��9�""���� &+"��� �"��&�����.  

��#�*�"��! "(�$� ��#����$� ��! �+!"����! ��8$����"��0 /� %"������) �+*�"����0 8� 
"*�� ��"/������������! 9���� 3 — "���%)=�!. ��� "����� /��#��$$+ �"�$ /��9�""���$ ��"- 
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���. 1. L�����+ ���$��� �� �+/������� 100 ���-
��9�0 9���� 1 /�� ��"*��� ����+( ���"����� �8 
5000, 10 000 � 20 000 $����%� ���+. ��"/������-
������� 9���� 3 /� "/�"�% $����%�. ?���< ��-
��0 ����+( %��8��+ "������"��%)=�� ����*�"�-
                            �� /��9�""���� 

  
���. 2. V���������"�< ("$. ���"� "���<�) 
��"/������������! �+*�"����0 � 9���� 3 
/�� ��"*��� ����+( ���"����� ��8��*��#� 
             ��8$��� ("$. /��/�"< � ��". 1) 

 
"+��)�"! (���<�� ���� ��8, MPI_Bcast [ 2 ]) ���������+ �"�( *�"��9 � ��*��<��0 �����#%��-
9��. F��� 4 8��"< � ����� ��"/������������"! ��$/��!����$. ��"/������������� �+/���!��"! 
���<�� ��! ��"*��� /����=���! ����#�� "�"��$+ �� ���/� �*������#� �"/+����! � ��$��( /��-
9��%�+ �����/���"� (9��� 3). ����+�� ���������+ �"/+�%�$�0 *�"��9+ #������%)�"! /��-
9�""���$ " ��$���$ 0 � ��""+��)�"! �"�$ /��9�""���$ (MPI_Bcast). 
���+0 /��9�""�� "*���-
�� /����=���� ����#�� �8��$���0"���! �"/+�%�$�0 *�"��9+ "� "���0 (�/�����!�$�0 � "���-
���"���� " ��$���$ �����#� /��9�""���) /��9��0 �� "�"���0. ��"*�����+� /����=���! "%$-
$��%)�"! (MPI_reduce&MPI_sum [ 2 ]) % 0-#� /��9�""���, #�� � �/�����!��"!: /���!�< ���%) 
�����#%��9�) ��� "�(�����< "���%). ��8%�<��� (0 ��� 1) ��""+����"! (MPI_Bcast) �"�$ /��-
9�""���$ �, �"�� /��%*��� 9���� 1, �"� /��9�""��+ �&����!)� ���������+ �"/+�����0 *�"��-
9+. F��� 3 8����;���"! /���(���$ � �*������0 *�"��9�. ��""+��% ��8%�<���� �"/+����! $��-
�� "��$�"���< " ��""+���0 /��&�+( ��������� ��! �*������0 *�"��9+.  

�� "%/����$/<)���� �?�100
 � ��F ��� (www.jscc.ru) &+�� �+/������ ��"���<�� "�-
��0 ��"*���� ��! $�����0 ���"�����, "������=�( �� 5000 �� 20 000 $����%� ���+ /�� ��$/�-
���%�� 300 K (����%" �8��$���0"���0 �� �#����*�����). ? ��"*���( 8���0"������� �� 4 �� 400 
/��9�""���+( !���. K��#����! �"/��<8�����) &��<;�#� ����*�"��� /��9�""���� $���� $��-
#������� "��8��< 8�����+ ����������#� ���$���, ���&%�$�#� ��! /��������! �+*�"�����<�+( 
��"/���$����� (��". 1). � /�����*�"��0 ��*�� 8����!, ����������"�< ��#����$� %��&��� (�-
�������8����< ����*���0 %"������! �+*�"����0, ��"��#��$�#� /�� 8������$ ����*�"��� /��-
9�""����. ? ���$ "�%*�� �%"�������� �+*�"�!��"! ��� ����;���� ���$��� "*��� ��"�� � ����$� 
&�8 ����#�-��&� ��"/������������! � "������"��%)=�$% ���$��� �+/������! ��"�� �� 8����-
��$ *�"�� /��9�""����. ? �����<��$ "�%*�� ����*��� %"������! ������ &+�< �����0 ����*�-
"��% 8���0"�������+( /��9�""����. V���������"�< ����<��#� ��#����$� ���&���� ��*�� (�-
�������8%��"! ����;����$ /��%*����#� %"������! � "������"��%)=�$% ����*�"��% /��9�""�-
���. ?���� (��". 2), *��, ��*���! "� 128 /��9�""����, ���<��0;�� ��"/������������� " �"/��<-
8������$ ����$/�8�9�� /� *�"��9�$ "�������"! �����������+$ ��� 8���"�$�"�� �� ��8$��� 
$������%�$�0 "�"��$+.  

*!,� 2. �� /���+0 �8#�!� 8���*� ��"/������������! ���#� 9���� �����"! ����8��;�$�0. 
��0"������<��, "�#��"�� ������ 9�/�0 �������, ����=�0 � �"���� /��$�����! $����� �����-

���� ��! $�����������! �����"��0 [ 1 ], ����� "�"��!��� $������%�$�0 "�"��$+ �/�����!��-
"! ���<�� �� "�"��!���$ /���� ��*���$ �"/+����!. ? ������"�� /��9��%�+ �����/���"� 
("$. /���+�%=�0 ��8���) ��� �8��*���, *�� ��8%�<��� �"/+����! i-0 *�"��9+ /�� �+/������� 
9���� 2 �� $���� "���< �8��"��+$ �� 8����;���! �"/+����! ��! *�"��9+ " ��$���$ i – 1. �� 
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/������� /�� �"/��<8������, � /��$��%, *��+��( /��9�""���� ��! ��"/������������! 9���� 2, 
��� /������� � ��$%, *�� /��9�""�� " ���&��<;�$ ��$���$ &%��� �+�%���� /��"������< � ���-
����� ��8%�<����� �� /���+�%=�( ���( (� /���� ���$ — �����0 /��9�""�� � �.�.). ?+���: /��-
"�+$ ��8&�����$ 9���� 2 �� /��9�� (��� &+�� "������ ��! 9���� 3) %"������! �+*�"����0 ��-
&��<"! ���<8!.  

	��� 9���� 2 /���"����!�� "�&�0 /�"���������<��"�< �8 ���( #�%// �/��������. �����! 
#�%//� #������%�� /��&�+0 ��&�� ��������� ��! �"/+�%�$�0 *�"��9+ � $���� �+/���!�<"! 
�������$���� (/�������<��) ��! ��"���<��( �"/+�%�$+( *�"��9. ?����! #�%//� "������� 
�������%) /��% 9����� 3, 4 � ����*��� 8� ��"*�� /����=���! ����#�� "�"��$+ �E. V�% #�%//% 
�/�������� ����� $���� �+/���!�< �������$���� ��! ��"���<��( �"/+�%�$+( *�"��9. ����-
��*�"�� �"� ���$!, 8����*����$�� �� ���% �����9�) 9���� 2, %(���� �� �+/������� �/�������� 
�����0 #�%//+. 	���<! #�%//� �/�����!��: /���!�< /��&�%) �����#%��9�) ��� �"�����< �%, 
*�� &+�� /���� �"/+�����$. �$���� ���� %*�"��� ���� /��#��$$+ /��/!�"��%�� ��"/��������-
����) 9���� 2. ����������<��, $���� ��&��<"! "%=�"������#� %"������! �+*�"����0, ��#���-
8���� ��� /��#��$$+ ����$ �&��8�$, *��&+ �/������+ /����0 � �����0 #�%// �+/���!��"< /�-
������<�� �� �����$ /��9�""���, � �/������+ ����<�0 #�%//+ — ���<�� �� ����$ �8 ��(.  

��#�*�"��! "(�$� ��#����$� ��! �+!"����! ��8$����"��0 /� %"������) �+*�"����0 8� 
"*�� ��"/������������! 9���� 2 "���%)=�!.  

��� 8�/%"�� /��#��$$+ �� np /��9�""���( �"�$ /��9�""���$ ��""+��)�"! (���<�� ���� 
��8, MPI_Bcast) ���������+ ��*��<��0 �����#%��9�� �"�( *�"��9 ((���!�"! � 8������ /��#�-
��������$ ��0��, "*��+���$�$ 0-$ /��9�""���$). ����� 9���� 2 ��/��< �� /����"(���� 
N/np + 1 (� ����"/�����������$ �������� ��� &+�� ����� N — *�"�% *�"��9 � "�"��$�). ? ��*�-
�� ���#� 9���� ����+0 �8 np /��9�""���� (��8���"�$� ��%# �� ��%#�) #������%�� /��&�+� ��-
�������+ ��! ����#� /�������! ����0 �8 np, �"/+�%�$+( �� �����0 �����9�� 9���� 2, *�"��9 
(����+0 /��9�""�� ��&����� "� "���0 *�"��9�0). 
���+0 /��9�""�� /��%*��� /��&�+� ������-
���+ �"�( np �"/+�%�$+( *�"��9 ($��/��9�""���+0 �&$�� MPI_AllGather [ 2 ]).  

����� ����+0 /��9�""�� �����+ ��""*��+���� ����#�) �8��$���0"���! �"���0� �"/+�%�-
$�0 *�"��9+ " �� ���%�����$ (�������+� 9���+ 3 � 4). D"�� /������ /� �8��$���0"���) �� 
�(���� � *�"�� $����%�, �"/+�%�$+( �� �����0 �����9�� 9���� 2, ��� �"�� �� �8 *�"�� �"/+-
�%�$+( *�"��9, �� �#� /��!����+0 ��$�� � np #�%//� &��<;�, *�$ % �"���0� �"/+�%�$�0, �� 
�+*�"�!)�"! 8��*���! ����#�� ��! /��&��#� � ��! �"(����#� /�������! �"���0� �"/+�%�$�0 
*�"��9+. ��! �*%��0� �"/+�%�$�0 *�"��9+ �&� ��8� �"/��<8%��"! �� �"(����� /��������. D"-
�� /������ ���� �"/+�%�$�! *�"��9� � �� /��!����+0 ��$�� � np #�%//� $��<;�, *�$ % �"/+-
�%�$�0 � �����$ /��9�""���, �� "��*��� ��""*��+����"! ����#�! ��! "�%*�!, ��#�� �&� *�"��9+ 
� /��&��$ /��������, � 8���$ ��! "�%*�!, ��#�� �"��!� �"/+�%�$�! *�"��9� � �"(����$, � /���-
��� � /��&��$ /��������.  

��""*�����+� 8��*���! ����#�0 ����+0 /��9�""�� "�(���!�� � "/�9���<��$ $�""��� �8 np 
/�� ���$�����. ��$�� /��+ ���$����� $�""��� "������"��%�� ��$��% �"/+�%�$�0 *�"��9+. ��-
�� " ��$���$ �"���#�� /��9�""��� "������� "%$$���+� 8��*���! ����#�0 �8��$���0"���! 
�"���0� *�"��9+ "� �"�$� /�������$�, �� !��!)=�$�"! �"/+�%�$+$� *�"��9�$�. ��"�� 8�-
���;���! 9���� 3 �"� ��� $�""��+ /���"+��)�"! � 0-0 /��9�""�� (MPI_Gather [ 2 ]). �&=�0 
$�""��, "���$�������+0 ����$ "/�"�&�$ � 0-$ /��9�""���, "������� ��$/�����+ /����=���0 
����#�� "�"��$+ ��! �"�( ��������� �"(���� �"/+����0 np *�"��9, �+/���!�$+( �������$��-
�� �� �����0 �����9�� 9���� 2.  

��%����0� /��9�"" �+/���!�� ����"/�����������$%) �����<) #�%//%� �/�������� � ���0-
��$ 9���� /� np *�"��9�$. ?� ��%������$ 9���� "%$$��%)�"! /����=���! (��8��"�� "������-
"��%)=�( /�� ���$����� �&'��������#� � 0-$ /��9�""� $�""���) ����#�� �8��$���0"���! ���-
������0 �"/+�%�$�0 *�"��9+ " /�������$�, �� /����$��;�$� %*�"��! � �"/+����!(, � �����  
" �"���<�+$� �"/+�%�$+$� *�"��9�$� " %*���$ �"(���� �"/+����0, %"���������+( �� /���+-
�%=�( �����9�!( ���;��#� 9���� ���0 #�%//+. L��*���� �E, /��%*����� /� 8����;���� ��%�-
�����#� 9����, �"/��<8%��"! /� "���������0 /��9��%�� �����/���"� � ��. [ 5 ] ��! /���!��!  
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��;���! �& �"(��� �"/+����! �����0 *�"��9+. ��8%�<��� �"/+����! (1 — /���!�< /��&�%) 
�����#%��9�), 0 — �"�����< �"(���%)) 8���"��"! � ����������+0 $�""�� �8 np ���$�����. 
��"�� 8����;���! ���;��#� 9���� �����<�0 #�%//+� �/�������� ����������+0 $�""�� ��""+-
����"! �"�$ /��9�""���$ (MPI_Bcast). ��""+��% ��8%�<���� �"/+����! $���� "��$�"���< " ��"-
"+���0 /��&�+( ��������� �"/+�%�$+( *�"��9 �� �*������0 �����9�� 9���� 2. ���%*�� ��-
/�) �����������#� $�""���, �"� /��9�""��+ �&����!)� ���������+ *�"��9, �8$����;�( "��� 
/��������. F��� 2 ��*����� �*�����%) �����9�) "� "���%)=�0 /��9��0 �8 np *�"��9.  

��� �8�&����-�8����$�*�"��$ $������������ (NpT-��"�$&�< [ 1 ]) �&'�$ "�"��$+ "����-
���"! �=� ����0 /���$����0, �/�����!)=�0 (� "����%/��"�� " ����������$� *�"��9) $#��-
����%) �����#%��9�) "�"��$+. ���+� 8��*���! �&'�$� ���8+#�+��)�"!� �� �"���� $����/�-
��"��"��0 �+&���� ����%) 20-) �����9�) 9���� 1. ?���*��% $��"�$��<��#� �8$�����! ���-
�+ ��&�� ���$�������0 !*�0�� $������%�$�0 "�"��$+ /�� ��"/+������ /��&��#� 8��*���! 

�&'�$� $���� �9����< /� ���$%��: 0,1 0,0001TL
L

� � � �  Å. L��"< T — �&"��)���! ��$/����%-

��; L — "����!! ����� ��&�� ���$�������0 !*�0�� $����� (� Å), "������"��%)=�! �������"��-
$% 8��*���) /�����"�� $������%�$�0 �����"�� /�� �����0 ��$/����%��. ��"*�� /����=���! 
�����</�� "�"��$+ �+/���!��"! �"�$� /��9�""���$� (/�� ���$ ����+0 /��9�""�� ��&��&��+-
����� "��) /��9�) �8 N/np *�"��9, �/�����!�$%) /� �#� ��$��%) � "��$�=�� " "�"��������$ 
"/�"��� &����0;�( "�"���0 ��! �"�( *�"��9 (/������+ /� �8��$���0"���!$, ��! 9���� 3, $��-
/��9�""���+0 �&$�� MPI_AllGather).  

��� *�"��9+ "*���)�"! &����0;�$� "�"��!$�, �"�� ��""��!��� $���% �( 9�����$� �� 
/����"(���� Rb �� $�$��� "�"�������! "/�"��. Rb = Rc + R1 + R2 + 2r. L��"< Rc — ��""��!���  
(� �����$ "�%*�� ��� ����� 14 Å), "�+;� ������#� �8��$���0"���� $���% ��%$! "����+$� 9��-
���$� �&�%�!��"!; R1 � R2 — ��8$��+ *�"��9 (����%"+ �( $���$��<�+( �(���+��)=�( "���; 
��! $����� TIP4P2005 [ 4 ] $����%�+ ���+ — R1 = R2 = 0,757 Å); r — $��"�$��<��� ��""��!���, 
�� ������� $���� "$�"���<"! 9���� *�"��9+ 8� 20 �����9�0 9���� 1. ����� ��&�� �%&�, �$�-
=�)=�#� $������%�$%) "�"��$%, �� ������ &+�< $��<;� %�������#� 8��*���! Rb. �� /�����-
��, &��#����! ��8$����"�� �������������< /���$�=���! *�"��9 /������������, � ��*�"��� 
&����0;�( "�"���0 *�"��9+ ��"����*�� %*��+���< ��;< *�"��9+, /�/��;�� � �/�"���%) ��-
��%# ��� "���% ����%"� Rb, "�$$����*�� %"�*���%) �%&�$ " �����0 ��&�� Db = 2(Rc + R1 + R2 + 
+ 2rx). L��"< rx — $��"�$��<��! ����*���, �� �����%) $���� �8$����<"! �����! �8 ���( �����-
���+( ��������� 9����� *�"��9+ 8� 20 �����9�0 9���� 1. ? �����0 ��&��� rx = 1 Å. 	���0 /��-
(�� � �/��������) /�������� *�"��9 /� �8��$���0"���!$ /�8���!�� �� ���<�� "�������< �( 
����*�"��� (� ��$ "�$+$ � ����% 9���� 3), �� � 8�$���� %$��<;��< $���$��<�+0 ��8$�� $�-
�����%�$�0 "�"��$+ (����� 9���� 2), �� "����! ����*��% Rc.  

D"�� ��""��!��� $���% ��%$! "����+$� 9�����$� (i � j), /���������=�$� ��8�+$ *�"��-
9�$, �� /����"(���� Rc, �� ����#�! �( ���-���-����<"��+( �8��$���0"���0 �+*�"�!��"! /� ���-
$%�� Evdw(r) = 4�[(�/r)12 – (�/r)6 ] – 4�[(�/Rc)12 – (�/Rc)6], #�� r — ��""��!��� $���% "����+$� 
9�����$�. ? "��) �*����<, ����#�! �������"����*�"��( �8��$���0"���0 ���( "����+( 9������ 
��""*��+����"! "�#��"�� $����% �&�&=����#� ���������#� /��! [ 6 ] /� ���$%��: Ee(r) = 
= (qiqj)[1/r – 12/(5Rc) + 4r2/ 3

cR  – 3r3/ 4
cR  + 2r5/(5 6

cR )]. ����$���+ �, � � /��9���<�+� 8��!�+ �� 
"����+( 9�����( (qi � qj) �8!�+ �8 ��&��+ [ 4 ].  

	�"��������� &+"�����0"���! /��#��$$+, "�*���)=�0 ��"/������������� 9����� 2 � 3, 
/�������� �� "%/����$/<)���� ���$���"��� � �N�, #. ��"��� (http://parallel.ru/cluster). ��#�-
���$ ���0 /��#��$$+ ��#���8���� ����$ �&��8�$, *�� �����$% �8 np2 /��9�""����, 8���0"���-
����+( ��! ��������$����#�� �+/������! /��9��%�+ �����/���"� " �*������0 #�%//�0 �8 
np2 *�"��9 (9��� 2), � ��"*���( /����=���! ����#�� "�"��$+ (9��� 3) /�$�#�)� �=� /� np3-1 
/��9�""��%. 	���$ �&��8�$, 8���*� $���� &+�< 8�/%=��� �� np = np2 �np3 /��9�""���(. �������-
"��%)=�� #�%//+ /��9�""���� ���$��%)�"! �+8���$� /��/��#��$$ MPI_Comm_Split [ 2 ]  
� ��*��� /��#��$$+. �� "����� �"/+����! /��&��#� 8��*���! �&'�$� "�"��$+ � /�� "�"�����- 
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��� "/�"��� &����0;�( "�"���0 *�"-
��9 ����� �"/��<8%)�"! �"� np /��-
9�""��+. �������%�$�! "�"��$� �%&�-
*�"��0 ���$+ " /������*�"��$� #��-
��*�+$� %"����!$� "�������� 14203 
$����%�+ ���+ (TIP4P2005 [ 4 ]) /�� 
��$/����%�� 290 K � ��$�"�����$ ���-
�����. 

? ��&�. 1 %��8��� ���$! �+/����-
��! 2000 �����9�0 9���� 1 /�� �"/��<-
8������ ��8��*�+( "�*�����0 *�"�� 
/��9�""����, %*�"��%)=�( � ��"/�-
������������ 9����� 2 � 3 (np2 � np3 
"������"������). ?����, *�� ��"/����-
��������� ���<�� 9���� 2 (/�� np3 = 1) 
/�8���!�� ��&��<"! &���� �+"���( ��-
8%�<�����, *�$ ��#����$ " ��"/������-
�������$ ���<�� 9���� 3 (/�� np2 = 1). 
���*��� ���#� � ��$, *�� �8-8� �#����*���! ����%"� �8��$���0"���! $���% *�"��9�$� ����*�-
"��� &����0;�( "�"���0 "�������"! �� $��#� ��8 $��<;� *�"�� *�"��9 � $�����. 	��, � ��"-
"$�������$�$ /��$��� �� ��"/������������! ����� 9���� 2 &���� *�$ � 15 ��8 /����"(���� 
����% 9���� 3.  

��� %����*���� *�"�� /��9�""���� /��9�� �+*�"�����<��0 ��&��+, /��(��!=��"! �� ��-
���<�+0 /��9�""��, ��%������ %$��<;�)�"!, � ���$!, 8����*����$�� �� /���"+��% ����+(, ��-
�&����, ��"���. ��8��� /������ ����������"�� /�������<�+( �+*�"����0 /���"(����, ��#�� ���-
$! �+�%������#� /��"��! /��9�""���� (�������� ����+( �� ��%#�( /��9�""���� ��� $�$���� 
8����;���! �+/������! ����"/�����������$�#� %*�"��� /��#��$$+) ��*����� ����$��< 8�$��-
�%) ���). Kó�<;�! ����� 9���� 2 ���� ��8$����"�< ��8&��< �#� �� &��<;�� ����*�"��� /��9�0, 
*�$ % 9���� 3, &�8 "%=�"������#� "������! ����������"�� �"/��<8�����! /��9�""����.  

���#��$$�, � ������0 ��"/���������+ �&� 9���� (2 � 3), /�8���!�� ��&��<"! �=� &���� �+-
"���( ��8%�<����� 8� "*�� �+&��� �/��$��<��#� "�����;���! ����*�"��� /��9�""����, %*�"�-
�%)=�( � �+*�"����!( � 9���� 2 ��� 3. ��/��$�� ("$. ��&�. 1), /�� ��"*���( " �"/��<8������$ 
512 /��9�""���� $���� ��#���8����< ��8&����� 9���� 2 �� 64 /��9��, � 9���� 3 — �� 8.  
� /�����*�"��0 ��*�� 8����! ��! ��""$�������$�0 � �����$ ��8���� $����<��0 "�"��$+ �8 
14203 $����%� ���+ TIP4P2005 [ 4 ] "�$+$ �/��$��<�+$ !��!��"! ������� ��"*��� �� 64 /��-
9�""���( /� "(�$� np2 = 32, np3 = 2 (%"������� � 45 ��8 /� "�������) " ����"/�����������0 
/��#��$$�0, #�� np2 = np3 = 1). L��"< np2 /np3 /�*�� ����� ����;���) ���� "������"��%)=�( 
9�����.  

*!,� 1. ? /��9�""� �+/������! 9���� 1 /���"(���� ���$�������� /���"�������<��0 �+-
&���� $#������+( �����#%��9�0 �8%*��$�0 "�"��$+ (#������%)�"! � 9���� 2), � ����� ��"*�� 
%"����!�$+( /� ���0 �+&���� 8��*���0 �"��$+( (��������"��� $������%�$�0 �����"��.  
? ����*�� �� ��%������( 9����� (2—4), ����� 9���� 1 �8��*��<�� ���8��"���. ���*��� ���- 
#� — $�������! "(���$�"�< "�����( 8��*���0, ��""*��+���$+( � (��� ��$/<)�����#� $���-
��������! " �"/��<8������$ 9�/�0 �������, �&%"��������! "��<��0 ������!9��0 � /�"������-
���<��"�� $#������+( �����#%��9�0, ��8��*�)=�("! /��������$ �� &���� *�$ ����0 *�"��-
9+. ��������#� %"������! "(���$�"�� $���� ��&��<"! [ 7 ], ���)*�! � �+&���% ���<�� �����-
#%��9��, /��%*��$+� � ���9� 9���� 2 �� �����0 100-0 ��� 200-0 �����9�� 9���� 1. ��/����-
���<��� /���$%=�"��� ����#� /��(��� — �����$�! /��9�""����#� ���$��� 8� "*�� "������"�-
�%)=�#� %$��<;���! *�"���+ �+/������! ��"*���� 8��*���0 %"����!�$+( ����*��.  

�� /������� /��(����"! �+/���!�< ��&��% /�"���������<�+$� /��9�!$� ���"��������0 
����+. �&+*�� ��"*�� 8����;���"!, ��#�� *�"��+� "������, ��""*�����+� /� ����$ /��9�!$, 
/���"��)� /��!��!�< �����-��&� "�"��$���*�"��� ���������! � &��<;%) ��� $��<;%) "�����%. 

	 � & � � 9 �  1

"
�! ("), #	�
	���	�� �	 �$������ 2000 ��
	%�& 
%���	 1 '�! �����$, ��'
(	�& 14203 ������$ ��'$. 
�
��'�$ #�	���! '�! 
	#����$� ����	��& �������� 
�
�%���
��, #	'&�����	��$� � 
	��	
	�����	��� %���	 2 
                                 (np2) � %���	 3 (np3) 

np2 np3 1 2 4 8 16 32 64 128 

  1 12793 5932 3317 1731 959 513 299 291 
  2 5921 3316 1585 906 478 286 183 234 
  4 3347 1600 924 487 295 187 131 208 
  8 1661 927 540 311 211 142 112 191 
16 1091 637 378 236 178 127 104 185 
32 799 526 317 208 176 121 102 185 
64 721 510 317 218 180 123 105 — 
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 ���$% $�$���% "%$$����! ����� 9���� 1 $���� /���+"��< "�� $�������� �����9�0. ������ 
���� "���< ���#�� ��"*��+ �� $�#%� #�����������< �������"�< ��8%�<�����, /�"���<�% $�����-
�%�$�! "�"��$� $���� ���8��<"! �8�/����0� � ��/���"�������<��0 �&��"�� �����#%��9�����#� 
/��"����"��� �� �"� ���$! �+*�"�����<��#� ��"/���$����.  

���+;���) ��8%�<�������"�� �"����������!� �����#%��9�����#� /��"����"��� "�%��� 
#�%//� $������, ��8�����$+( � ��$��( ������#�� $�����������! ��&�&=���+( ��"�$&��0� 
[ 8 ]. V��� /��(�� /�8���!�� &+"���� /���$�=��<"! � $��#�$����$ �����#%��9�����$ /��-
"����"��� �""���%�$�0 "�"��$+, /���������! ����#���*�"��� &��<��+ $���% $���"��&��<�+$� 
"�"��!��!$�, *�� "%=�"������ %"���!�� ���$�������� /���"�������<��0 �+&���� ��! ��"*�-
��� �"��$+( (��������"���. ? ���$ "�%*�� /�������<�+� �+*�"����! $�#%� &+�< /��$����+  
" �*��< �+"���0 ����������"�<), ��� ��� �&�&=���+0 ��"�$&�< $���� �����8����< /%��$ ��-
�����$����#� $�����������! ��"���<��( ��8�$/�!��� �8%*��$�0 "�"��$+ /�� ��8�+( ��$/�-
���%��( [ 9 ]. ? ��"��!=�� ���$! ����� �+/���!�� ��"*��+ "��0"�� ���+ � ;�����$ ���/�8��� 
��$/����%� " �"/��<8������$ ��8��&������0 �$ "%/����$/<)�����0 /��#��$$+ ��! $�����-
������! �$��#���$/����%���#�� NpT-��"�$&�! " ��"/�������������$ 9����� 2—4.  

������������	� 	�
����
� ��� �+���/
� �������� 

����9�/ ��/����9�� ����+(, ����=�0 � �"���� %/�$!�%�+( �+;� ��#����$��, !��!��"! 
�( �(����"���0 /!��0. 
���+0 /��9�""�� (����� (� "������$���� �&����!��) ���������+,  
� ����� "/�"�� /�������� /� �8��$���0"���!$ ��! ��� *�"��9 $������%�$�#� �&'����. � ��"-
��$ ��8$��� $����� ����������"�< �+*�"����0 ��%������ "������"!, ��"$���! �� ���������� 
%����*���� ����*�"��� /��9�""����. ���� � ����$ ����$� (8���*� (��< � $�������, �� "*���-
��"!) %����*���� ��8$��� $����� ��8$���� ��;< �� /�������, �/�����!�$+( �&'�$�$ �/���-
�����0 /�$!��, ��"�%/��0 �����<��$% /��9�""��%. ��! "����$����#� �&��%������! $��"�-
$��<��0 !��!��"! $����<, "������=�! 	106 "����+( 9������, �8��$���0"��%)=�( � "�����$  
" 500 /�������$�.  

? �����0 "��%�9�� /���(�� � ��"/��������+$ �+*�"����!$ !��!��"! ����"�����+$ ��;�-
���$ �/��&��$+ ��"���, �"%=�"���!! ��8&����� ����0 &��<;�0 8���*� �� ��"���<�� $����<-
��(. ����%�� /����������< ���"/���������"�<� �� �"�( "����!( ��&��+ " �8%*��$+$ �&'����$, 
���)*�! #�����9�) ��*��<��0 �����#%��9��, �+/������� /��9��%�+ �����/���"�, �+��� 
�������<��0 �����$�9�� � /��9�""� ��"*���, 8�/�"</*����� ����+( ��! ��"����� � �/������$� 
����$�, /�"������� �8�&������0 � �./. ��� ����$ /��(��� ��8$�� $����� &%��� �#����*����<-
"! ���<�� ����*�"���$ ��"�%/�+( /��<8������) �+*�"�����<�+( %8��� "%/����$/<)����, � �� 
��"%�"�$� �����<��#� /��9�""���. ����%�� ��$����<, *�� ��#����$+ ��"/��������+( �+*�"��-
��0 $�����$ $����%�!���0 ����$��� [ 10 ] �$�)� �*��< $��� �&=�#� " �( �����8�9��0 $���-
��$ �����-
���� [ 11 ], /�"���<�% 8� ���% �����9�) ����*��-��8��"��+( %�������0 �<)���� 
�8$��!)�"! /�������! �"�( *�"��9, � 8� ���� ;�# "���������0 /��9��%�+ �����/���"� — 
���<�� ����0 �8 ��(. 	�$ �� $���� ��8����� ���$����! ����$/�8�9�!� �"/��<8%��"! � �&��( 
"�%*�!(, %��8+��! �� %�����"��<��"�< ���9�/9��.  

��� "�&�)����� �������+( %"����0 (���������0"��%)=�� /����9���+) $���� ��#���8�-
���< /�������<��� �+/������� /��9��%�+ �����/���"� �������$���� ��! ��"���<��( *�"��9 
[ 12 ]. ��! ���#� ���$�������! !*�0�� �%&�*�"��0 ���$+, "������=�! $������%�$%) "�"��$%, 
/���"����!��"! � ���� "����%/��"�� �%&�� $��<;�#� �&'�$� (P-�%&+), �&��8%)=�( ��#%�!�-
�%) /��"����"�����%) ��;���% �8 /��9�""���+( ���$�����. 
���+0 /��9�""�� 8��!� ��"*�-
��$� �������! $����%� �"���#�� �-�%&�, /������*�"�� �&$�����!"< ���&(���$+$� ����+$�  
" "�"����$� (� /��"����"��� $������%�$�0 !*�0��) /��9�""���$� � /���$�=���!( $����%� 
��� ��%��� �-�%&��, ��� � $���% ��$�.  

�����"��*�"��! ��8���"�$�"�< �������$���+( �"/+����0 �&�"/�*�����"! ��/�������<�+$ 
��8&�����$ /��"����"��� P-�%&� �� 8 L-�%&�� $��<;�#� ��8$���. ����� ��&�� L-�%&� �� ����-
�� &+�< $��<;� ����*��+ 1/2Db ("$. �+;�). ? (��� ��"*���� ����+0 /��9�""�� ���&������ 
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" *�"��9�$� ���<�� ����#� L-�%&�, 8���$ /���(���� � "���%)=�$% � �.�., 9����*�"�� /� �"�$ 8 
L-�%&�$. ��"���������<��"�< �+&��� L-�%&�� ��! �"�( /��9�""���� ���������. ��� ����0 ��-
#���8�9�� �+*�"����0 �)&�! /��� "����+( 9������ �"/+�%�$+( *�"��9 �"�#�� ��8������ ��"-
"��!���$ &��<;�$, *�$ ����%" �&�%����! �( �8��$���0"���0 Rc. K���� /����&��� �/�"���� 
���#� ��#����$� /���"������� � ��&���( [ 12, 13 ].  

��""$�������$+0 � ���$ ��8���� /��(�� � ��#���8�9�� ��"/��������+( �+*�"����0 /���-
��*�"�� /����"�<) %"����!�� 8���"�$�"�< �&'�$� �+*�"����0 (� ��$ *�"�� � /�� $��/��9�"-
"���+( �&$���( �����$�9��0), /��(��!=�#�"! �� �����<�+0 /��9�""��, �� ��8$��� 8���*�.  
? �� �� ���$! �&=�! ���! ����"/�����������$�#� ���� /�� ����( ��"*���( �*��< $��� (%*�-
"���, #�� 0-0 /��9�""�� ��+��"�� ��;�����: /���!�< ��� �����#�%�< ���%) ����*��% �&'�$� 
�"�0 $�����). ? ����( %"����!( ����������"�< ��#����$�� "���%�� �9������< " /�8�9�0, �8-
������+( � ��&��� [ 14 ], 8����"������ ����;���� �&'�$� $����� � ����*�"��% �"/��<8%�$+( 
��! �� ��"*��� /��9�""����, � �� ��8$�� 8���*� (��� � ��"��( /��#��$$ �8 /���+�%=�0 #���+, 
"$. ��". 1 � ��&�. 1).  

�8%*���� /���8�������<��"�� /��#��$$+, �"/��<8%)=�0 ��$���%) ����$/�8�9�) ��! 
��"/��������+( �+*�"����0 $�����$ �����-
����, /�������� �� "%/����$/<)���� ���$���-
"��� � �N�, #. ��"��� (http://parallel.ru/cluster). K+�� �+/������ "���! ��"*���� 7 "�"��$ ��8-
��*��#� �&'�$�, "������=�( � ���$�������0 !*�0�� �%&�*�"��0 ���$+ (/������*�"��� #��-
��*�+� %"����!, Rc = 10 Å) ���<�� $����%�+ ���+. ? ���$ "�%*�� �����! "�"��$� $���� &+�< 
��8&��� /��"����"������0 ��;����0 �� k3 P-�%&�� (��$����) �'��	������ ��8$��� (8��"< k = 2, 
4, 6, 8, 10, 16 � 20). 
���+0 P-�%& "������� � "�����$ 1156 $����%� ���+ *��+��(9�������0 
$����� TIP4P2005 [ 4 ]. ��! ��"*��� ���������0 "�"��$+ �"/��<8%��"! "���<�� �� /��9�""����, 
"���<�� � ��0 P-�%&��. 	��, "�"��$% $���$��<��#� ��8$��� (2
2
2 P-�%&��, 36 980 "����+( 
9������, ����� ��&�� !*�0�� 65,1 Å) ��""*��+���� �� 8 /��9�""���(, � "�$%) &��<;%) 
(20
20
20 P-�%&��, 36 982 832 "����+( 9�����, 651 Å) — �� 8000 (�.�. 203).  

�� ��". 3 /�������� ���$! �+/������! 2000 �����9�0 9���� 1 ��! �����+( �%&��� ��8��*-
��#� �&'�$� � NpT-��"�$&�� /�� ��$/����%�� 290 K � ��$�"�����$ ��������. �����< $���-
$��<��#� ��8$���, "�"��������! �8 8 ��$����, /���"����!�� "�&�0 �"�&+0 "�%*�0 " %$��<;��-
�+$ ����� ����*�"���$ $��/��9�""���+( ��$$%����9�0 (� ��%(���$�����0 /� �����0 ����-
�������0 �"� ��;���� ���+0 "�"�� �������$���� !��!��"! � "�"���$ "/���� �8-8� /������*�-
"��( #����*�+( %"����0). ���8���"<, *�� /�� %����*���� �&'�$� $����� � 125 ��8 (" 64 P-�%-
&�� �� 8000) "������"��%)=�� 8�����+ ���$��� ��"*��� ��8��"��)� �"�#� ��;< �� 7 %, �"��  
� ��0 �� /��/��9�� %����*��< � ����*�"��� /��9�""����. 	���$ �&��8�$, �"/��<8������ ��#�-
���$�� �� �"���� ��$����0 ����$/�8�9�� /�8����� �""���������!$ �8%*��< $����%�!��+� 
�&'���+ �*��< &��<;�#� ��8$���, �"����!"< � /���+*�+( ��$��( 8����� ����������#� ���$���.  


�������+0 %*�� �������"����*�"��( �8��$���0"���0 �&�"/�*�����"! /��$������$ $���-
�� �&�&=����#� ���������#� /��! [ 6 ], $������%)=�#� ���!��� ���%��)=�0 "���+, ��(��!-
=�0"! 8� /������$� "���+ ��0"���! �%����*���+(� /����9���<�+( �%��9�0. ��� ���$ $���-
$��<�+0 ��8$�� ��&�� P-�%&� �� ������ &+�< $��<;� ���$���� "���+ ��0"���! %����*����#� 
�������"����*�"��#� /����9����. ��+$� "����$�, �$���� �+&�� 8��*���! Rc %"����������� 
����)) #����9% �"���$�"��� ��"*��� (���$! �+/������! ����0 �����9�� 9���� 1), 8�/��=�!  
 

���<��0;�� ���&����� ��$����. 
V���������"�< �+*�"����0 $���� "%=�"������ 

/��+"��<, �"/��<8%! ����$/�8�9�) 9����� 2—4 ("$. 
/���+�%=%) #���% � ��"/�������������) /�� ��"*�-  
 

���. 3. ?��$! �+/������! 2000 �����9�0 9���� 1 ��! �!�� 
�����+( �%&��� ��8��*��#� �&'�$� (NpT-��"�$&�<, /����-
��*�"��� #����*�+� %"����!). ��"/��������+� �+*�"��-
��! " �"/��<8������$ ��$����0 ����$/�8�9�� ("$. /�!"- 
                                      ����! � ���"��). 
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��( ����#�� �8��$���0"���! *�"��9 P-�%&� 
$���% "�&�0 � " *�"��9�$� "�"����( �%&��.  
? ���$ "�%*�� �����$% ��$��% &%��� "�/�"-
����!�<"! %�� �� ���� /��9�""��, � 9���! ���-
$����� �8 np = np2 �np3 /��9�""����. 	���$ 
�&��8�$, k-��$����! 8���*� &%��� �+/���!�<-
"! �� k �np /��9�""���( "%/����$/<)����.  

�8%*���� /���8�������<��"�� /��#��$-
$+, "�*���)=�0 ��$���%) ����$/�8�9�)  
" ��"/�������������$ 9����� 2—4, /������-
�� �� "%/����$/<)���� ���$���"��� � �N�, 
#. ��"��� (http://parallel.ru/cluster). ������-
�%�$�! "�"��$� �%&�*�"��0 ���$+ " /����-
��*�"��$� #����*�+$� %"����!$� "�������� 
14 203 $����%�+ ���+ (TIP4P2005 [ 4 ]) /�� 
��$/����%�� 290 K � ��$�"�����$ ��������. 
V��$������%) !*�0�% $����� ��8&����� �� 8  
P-�%&�� (/� ��� ��$��� ����< �����0 ������-
�����0 �"�). 	�*�� ���%) �� "�"��$% ��"-

"$�������� � /���+�%=�0 #���� /�� ��"��������� /��#��$$+ &�8 ��$����0 ����$/�8�9�� 
("$. ��&�. 1).  

? ��&�. 2 %��8��� ���$! �+/������! 2000 �����9�0 9���� 1 /�� �"/��<8������ � ���$��-
��0 ��$����� ��8��*�+( "�*�����0 *�"�� /��9�""����, %*�"��%)=�( � ��"/������������� 
9����� 2 � 3 (np2 � np3 "������"������). 
����0 ������ ��&�. 2 "������"��%�� ��"*�� �� 8 �np2 �  
�np3 /��9�""���(.  

������ �"�#� "���%�� ��$����<, *�� �������� ��$����0 ����$/�8�9�� � /��#��$$+ " ��"-
/�������������$ 9����� 2—4 ���� �=%��$+0 /����"� "����"�� ��"*���� %�� � "���$ "�$�$ 
/��"��$ �������� ("�. �����% np2 = np3 = 1 � ��&�. 2 " ������0 np2 = 4, np3 = 2 � ��&�. 1). ? ���"-
���$��<��0� ��! ��""$�������$�0 $����� ��$&���9�� �8 2048 /��9�""���� ��$����! ����$-
/�8�9�! ���� &���� *�$ *��+��(������� /����"(��"��� � &+"�����0"���� /� "�������) " ��"-
/�������������$ &�8 ��$���� ("�. �����% np2 = 64, np3 = 4 � ��&�. 2 " ������0 np2 = 64, np3 = 32  
� ��&�. 1; ����+0 ;����). K�8 �"/��<8�����! /�������<�+( � ��"/��������+( �+*�"����0 
���� �� ��"� &%��� ����<"! � 556 ��8 ���<;� (12 793 " �$�"�� 23).  

? ��"��!=�0 $�$��� ������$ �����"! ��8��&���� /��#��$$+, �"/��<8%)=�0 ��$���%) 
����$/�8�9�) " ��"/�������������$ 9����� /� *�"��9�$, ��! $�����������! �&�&=���+( 
��"�$&��0 [ 8, 9 ]. �����#�*�+0 /��(�� %�� /����$��"�������� �+"��%) ����������"�< $���-
��������! � ��$��( $����� $����%�!���0 ����$��� [ 15 ].  

��������
� 

?+;� &+�� ��""$�����+ "/�"�&+ $��#�������#� %"������! ��"*���� $�����$ �����-

����. �"/��<8������ /�������<�+( � ��"/��������+( �+*�"����0 /�8���!�� � ��*���� *�"� 
�+/���!�< �� ��"����*�� $�=��$ "%/����$/<)���� "���� �+"!* 9����� �"/+����0 /� �"�$ 
*�"��9�$ ���� ��! $�����0, "�"�������+( �8 $��#�( $�������� ���$��. ������ "�$� /� "�&� 
&+"�����0"���� ��$/<)����+( /��#��$$ �=� �� #�������%�� /���"�������<��"�� �+&���� 
�����#%��9�0, ���&(���$�0 ��! /��%*���! ��"������+( ��8%�<�����. K���� ��#�, ��"$���! �� 
�����<�+� %"/�(� � ��8����� ������ "(���$�"�� �+*�"�����<�+( ��#����$�� $����%�!���#� 
$�����������!, "������"��%)=�� �������� �� "�( /�� �� �+��&����+ [ 16 ]. ? ���( %"����!( 
$�������9�! ��$/<)����+( /��#��$$ ������ �����0 "���<� � �%(� ������#�� �&�&=���+( 
��"�$&��0 [ 8 ] /�8����� /���!�< $����%�!���� $������������ $�����$ �����-
���� �� ��*�-
"������ ���+0 %�����<. 
 
 

	 � & � � 9 �  2

"
�! ("), #	�
	���	�� �	 �$������ 2000 ��-

	%�& %���	 1 '�! �����$, ��'
(	�& 14203 ��-
����$ ��'$. ������#��	�	�� '����	! '�����#�-
%�! ���	 2
2
2. �
��'�$ #�	���! '�! 
	#����$� 
����	��& �������� �
�%���
��, #	'&�����	�-
�$� � 
	��	
	�����	��� %���	 2 (np2) � %���	 3 
                                         (np3) 

np2 np3 1 2 4 8 16 32 64 128 

1 1388 720 360 190 110 60 38 49 
2 727 381 196 114 65 41 29 40 
4 455 233 139 72 46 31 23 — 
8 270 154 80 50 34 25 — — 

16 161 97 56 37 27 — — — 
32 110 72 46 31 — — — — 
64 87 69 43 — — — — — 
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