
И. C. М и х а й л о в, В. Л. Л е о н т ь е в (Ульяновск, УлГУ). Об ис-
пользовании ортогональных функций с компактными носителями в мате-

матическом моделировании нанообъектов.

Математическое моделирование сил межатомного взаимодействия и химических

связей в молекулярной механике осуществляется посредством полуэмпирических и

эмпирических межатомных потенциалов. Здесь для математического моделировани-

я взаимодействия атомов нанообъектов предлагается использование ортогональных

функций с компактными носителями (ОФФ) [1]. Скалярное произведение двух сосед-

них сеточных ОФФ [1, с. 13]
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(xi — узлы сетки, h — шаг сетки) и ϕi+1(x) равно нулю, что соответствует равно-

весному положению двух соседних атомов в исследуемом нанообъекте. При смещении

центра ОФФ ϕi+1(x) соответствующего положению второго атома, от фиксированно-
го xi+1 (положения равновесия второго атома) в направлении центра xi ОФФ ϕi(x),

соответствующего положению равновесия первого атома, величина интеграла — ска-
лярного произведения функций ϕi(x) и ϕi+1(x) монотонно возрастает от нулевого

значения до величины интеграла функции ϕ2
i (x), взятого по всей области конечно-

го носителя. При смещении центра ОФФ ϕi+1(x) из равновесного положения xi+1

второго атома в направлении от центра xi ОФФ ϕi(x) величина интеграла — ска-

лярного произведения функций ϕi(x) и ϕi+1(x) принимает отрицательные значения,

вначале возрастая по модулю, а затем уменьшаясь по модулю до нулевого значения.
Такая зависимость величины интеграла — скалярного произведения функций ϕi(x)

и ϕi+1(x) от расстояния между центрами подвижных ОФФ ϕi(x) и ϕi+1(x) соот-

ветствует известной эмпирической зависимости силы межатомного взаимодействия

и поэтому может быть использована для построения математических моделей на-

нообъектов, в которых каждому отдельному атому соответствует одна подвижная

сеточная ОФФ (сама сетка при этом не меняется).
Использование ортогональных функций с компактными носителями для мо-

делирования сил межатомного взаимодействия и межатомных связей предложено

В.Л.Леонтьевым. Количественное исследование зависимости величины интеграла—

скалярного произведения функций ϕi(x) и ϕi+1(x) от расстояния между центрами

ОФФ ϕi(x) и ϕi+1(x) проведено И.С.Михайловым. Анализ полученных положитель-
ных результатов проводился совместно.

Работа выполнена при поддержке ФЦП «Научные и научно-педагогические ка-
дры инновационной России», ГК N02.740.11.0610, ГК NП1122.

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ

1. Леонтьев В.Л. Ортогональные финитные функции и численные методы. Улья-
новск: УлГУ, 2003, 178 c.


