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1 ВВЕДЕНИЕ 
Развитие современной техники и технологий невозможно было бы без ин-
тенсивного развития материаловедения [1]. За сравнительно небольшой 
промежуток времени, благодаря развитию информационных технологий, 
появилась возможность перейти от расчетов прочностных характеристик 
конструкций к атомно-кристаллическому моделированию самых современных 
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материалов. Например, адъюнкт-профессор МГУ и профессор Университета 
штата Нью-Йорк Артем Оганов разработал метод предсказания кристалличе-
ских структур для объяснения сверхпроводящих свойств кальция при высо-
ких давлениях [2]. Однако перебор всех возможных позиций, даже с учетом 
современных компьютерных мощностей, объективно невозможен. Вместо 
этого генерируют начальный набор структур – около 40 совершенно случай-
ных вариантов. Эти структуры оптимизируются, атомы сдвигаются до дости-
жения локального равновесия и затем рассчитывается энергия. Примерно 
половина моделей – с наиболее высокой энергией (т. е. наименее выгодные) 
– отбрасываются. Из “хороших” моделей производят “потомство”, следующее 
поколение структур. Новое поколение структур производится из старого ли-
бо мутациями (типа сдавливания, растяжения, сдвига), либо путем комбини-
рования фрагментов двух родительских структур. Самая же выгодная по 
энергии структура остается без изменений и так входит в следующий “тур” 
отбора. Опять достигаются локально равновесные позиции, для них рассчи-
тывается энергия, выделяются наиболее сильные модели и так далее. 

2 ОСНОВНАЯ ЧАСТЬ 
Целью работы являлось провести краткий обзор компьютерных пакетов и 
программ предназначенных для решения материаловедческих проблем. Бла-
годаря компьютерному моделированию, в последние годы здесь получены 
важные результаты. Например, в институте химической кинетики и горения 
РАН, Новосибирска, проводят компьютерное моделирование и исследование 
структуры некристаллических, самоорганизующихся и наноразмерных систем 
для физической химии. Исследования ведутся на основе геометрических 
идей Вороного и Делоне о выделении областей ближайших к атому (области 
Вороного) и разбиении системы атомов на простейшие группы атомов (сим-
плексы Делоне) оказались чрезвычайно продуктивными для анализа струк-
туры и межмолекулярных пустот. Основы метода изложены в книге [3]. 
Разрабатываются методики по атомистическому моделированию кристалли-
ческой структуры и свойств различных веществ (например, минералов), их 
дефектов и твердых растворов. Атомистическое моделирование не ограни-
чено в настоящее время описанием структуры и свойств совершенных кри-
сталлов - оно все больше используется для расчета реальных процессов, 
происходящих внутри кристалла и на его поверхности, для оценки его ста-
бильности [4].  
Разработанные программные продукты адаптированы для пользователей, 
снабжены руководством пользователя с подробным описанием, инструкцией 
по эксплуатации и примерами файлов информации, которые находятся в от-
крытом доступе по адресам: HTTP://CRYST.GEOL.MSU.RU/ODSS/, 
HTTP://WWW.KINETICS.NSC.RU/SMS/RU, HTTP://CRYST.GEOL.MSU.RU/VALUES/. 

3 ВЫВОДЫ 

Атомно-кристаллическое моделирование различных материалов, является 
очень перспективным видом научной деятельности в областях современного 
материаловедения, кристаллографии, минералогии, физики твердого тела, 
металлургии, литейного производства, нанотехнологий, позволяющим про-
гнозировать структуру и свойства будущих материалов.   
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В данной работе всесторонне представлены различные 
методологии управления рисками в процессе жизненного цикла ИТ-
проекта. Выбраны наиболее рациональные аспекты для 
применения в предметной области информационных технологий. 
Раскрыты понятия квалиметрии и управления рисками, 
идентификации  и мер оценки рисков, определены задачи 
участников проектных групп, ориентированных на активную борьбу 
с рисками. Представлены подходы управления рисками, 
позволяющие адаптироваться и вести учет обратных связей, быть 
готовым к использованию в сложных технологических проектах 
ИТ-инфраструктуры, в меняющихся бизнес-условиях внедрения 
системы автоматизации управления предприятием, а также при 
создании систем информационной безопасности, защищающих 
компанию от разнонаправленных угроз ее информационным 
ресурсам.  
Ключевые слова – риск-менеджмент, программный продукт, проектная груп-
па, информационные технологии, анализ и приоритеты рисков, планирова-
ние, бизнес-процессы. 

1 ВВЕДЕНИЕ 
В процессе принятия решения люди уделяют больше внимания размеру по-
следствий разных исходов, нежели их вероятности. Риски, область и условия 
их возникновения настолько индивидуальны и разнообразны, что до настоя-
щего времени не создано концепции, подходящей для всех случаев. Но были 
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Короткий огляд можливостей комп'ютерного атомно-кристалічного 

моделювання матеріалів 

A brief overview of the possibilities of computer atomic crystalline modeling of 

materials 

Краткая аннотация – проведен краткий обзор современных компьютерных программ 

предназначенных для решения материаловедческих задач. 
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