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Служебная записка

Предлагаем организовать Лабораторию вычислительной механики дискретных систем (ЛВМДС). 
Предполагается, что ЛВМДС будет организована на базе кафедры Теоретической механики СПбГПУ. Исследования, проводимые в лаборатории, будут осуществляться при поддержке Учреждения Российской академии наук Института проблем машиноведения РАН (ИПМаш РАН).

Просим включить ЛВМДС в состав формируемого ОНТИ СПбГПУ.   

В Приложениях 1-3 содержится тематика исследований, предполагаемый кадровый состав и перечень предполагаемого оборудования.

Зав. кафедрой Теоретической механики, д.ф.-м. н., проф.                                А. М. Кривцов

Приложение 1

Тематика исследований
Полномасштабное развитие передовых технологий в России невозможно без создания сопутствующих компьютерных технологий, предназначенных для расчета, проектирования и сопровождения эксплуатации научно-технологических систем. Разумеется, компьютерное моделирование не может полностью заменить теоретические и экспериментальные исследования, однако оно является необходимым связующим звеном, позволяющим расширить область применения теории и сократить объем и стоимость экспериментальных исследований. В западных центрах никакие исследовательские и тем более ОКР не проводятся без тесного привлечения компьютерного моделирования, однако в России в сфере компьютерных технологий имеется серьезный пробел. Так, фактически не существует программного обеспечения, ориентированного на нанотехнологии и механику дискретных систем. 
Для восполнения этого пробела предполагается создание лаборатории вычислительной наномеханики. Традиционные методы расчета механических характеристик систем (таких как упругость, прочность, собственные частоты и формы колебаний и др.) опираются на концепцию сплошной среды, описываемой дифференциальными уравнениями в частных производных. На этой концепции основано множество компьютерных технологий (сеточные методы, метод конечных элементов и др.) которые, однако, сталкиваются с серьезными трудностями при расчете, например, наносистем и наноструктурных материалов. Это связано с очевидным противоречием между континуальностью описания и дискретностью атомарного строения таких систем. Решение этой проблемы может быть основано на использовании технологий молекулярного и дискретного моделирования (которые, в ряде случаев, могут быть интегрированы с методом конечных элементов). Данные подходы (такие, как метод молекулярной динамики, метод динамики частиц) давно используются в химической физике, однако они сравнительно мало применяются для расчета механических систем. 
У группы сотрудников кафедры теоретической механики под руководством А. М. Кривцова имеются оригинальные инновационные разработки в области численного моделирования механических и биологических систем, а также ноу-хау на разрабатываемые технологии компьютерного моделирования. Предлагаются уникальные подходы и алгоритмы для исследования нано- и биологических структур, современных материалов. 
Основные научные результаты группы:
· разработаны единые аналитические и компьютерные подходы моделирования процессов в конденсированном веществе с дискретной структурой: наноститемы; среды с нарушением сплошности (разрушение); гранулированные среды; астрофизические системы;

· разработаны алгоритмы и пакеты программ для многопроцессорных вычислительных систем (МВС), позволяющие проводить моделирование с использованием более миллиарда частиц при близкодействующих и более миллиона при дальнодействующих законах взаимодействия; 

· разработаны аналитические методы перехода от параметров дискретных микроститем к термомеханическим характеристикам континуальных макросистем; 

· получены условия и ограничения для применения методов континуальной механики к нанообъектам; показана неоднозначность ряда механических характеристик на наноуровне.

Кафедра теоретической механики, на базе которой планируется создание лаборатории, обладает необходимым кадровым потенциалом и ресурсами. Имеется доступ к многопроцессорным вычислительным системам межведомственного суперкомпьютерного центра, которые являются мощнейшими суперкомпьютерными системами, используемыми для гражданских целей в России. Кроме того, в распоряжении кафедры имеются собственные многопроцессорные системы суммарной вычислительной мощностью более 2 Терафлопс.  
А. М. Кривцов также руководит лабораторией “Дискретные модели механики” (ДММ) при ИПМаш РАН, ресурсы которой также будут использоваться для ЛВМДС. 
Приложение 2

Кадровый состав

Предполагается, что сотрудниками лаборатории станут специалисты из СПбГПУ и ИПМаш РАН. Руководство лабораторией будет осуществлять проф. А. М. Кривцов.

Предполагаемый кадровый состав приведен в таблице:

	№
	ФИО
	Уч. степень
	Должность

	1
	Кривцов Антон Мирославович 
	д. ф.-м. н.
	профессор (СПбГПУ)

	2
	Лобода Ольга Сергеевна 
	к. ф.-м. н.
	доцент (СПбГПУ)

	4
	Беринский Игорь Ефимович
	к. ф.-м. н.
	ассистент (СПбГПУ)

	5
	Ле-Захаров Александр Аневич
	к. ф.-м. н.
	ассистент (СПбГПУ)

	6
	Кузькин Виталий Андреевич
	к. ф.-м. н.
	ассистент (СПбГПУ)

	7
	Цаплин Вадим Александрович
	
	программист (ИПМаш РАН)

	8
	Асонов Игорь Евгеньевич 
	
	программист (СПбГПУ)

	9
	Подольская Екатерина Александровна
	
	аспирант (ИПМаш РАН)

	10
	Панченко Артем Юрьевич
	
	аспирант (СПбГПУ)


Приложение 3 
Перечень предполагаемого оборудования.
1. Инновационный учебно-лабораторный аппаратно-программный комплекс на базе четырех вычислительных узлов.
2. Две универсальные компактные суперЭВМ терафлопной производительности.
3. Специализированный пакет для моделирования методом дискретных элементов EDEM с возможностью использования на многопроцессорных системах.

4. Программный комплекс моделирования методом конечных элементов ABAQUS, университетская лицензия с возможностью использования на многопроцессорных системах.
5. Программный комплекс для молекулярного моделирования Materials Studio.

Для полноценной работы лаборатории необходимо ее размещение в трех кондиционируемых помещениях, оборудованных пожарной сигнализацией.
