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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòûÀêòóàëüíîñòü òåìû.Ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ � ýòî ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ýëå-ìåíòàðíîãî ñîñòàâà è õèìè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìîëåêóë è ñìåñåé. Çà ïîñëåäíèåãîäû ïåðâîñòåïåííóþ ðîëü ìåòîäû ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ñòàëè èãðàòü â áèî-ìåäèöèíå è ïðîòåîìèêå ïðè èçó÷åíèè ñòðóêòóðû è ôóíêöèîíèðîâàíèÿ áèî-ìîëåêóë. Ðàñïîçíàâàíèå ïðîòåèíîâ ÿâëÿåòñÿ êëþ÷åâûì øàãîì â ïðîòåîìèêåäëÿ ïîíèìàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì. Ïðàâèëüíîñòü ðàáîòû àëãîðèòìîâ, íà-ïðàâëåííûõ íà èäåíòèôèêàöèþ ïðîòåèíîâ, ðåøàþùèì îáðàçîì çàâèñèò îòòî÷íîñòè èçìåðåíèÿ ìàññ áåëêîâ è ñîñòàâëÿþùèõ èõ àìèíîêèñëîòíûõ ïîñëå-äîâàòåëüíîñòåé.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíèì èç íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûõ èíñòðóìåíòîâäëÿ óêàçàííûõ èññëåäîâàíèé ÿâëÿþòñÿ ìàññ-ñïåêòðîìåòðû èîííî-öèêëîòðîí-íîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà, òàê êàê íà òåêóùèé ìîìåíòýòè ïðèáîðû îáåñïå÷èâàþò áåñïðåöåäåíòíî âûñîêóþ òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿìàññ ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèìè óñòðîéñòâàìè.Òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ìàññ îïðåäåëÿåòñÿ ìíîãèìè ôàêòîðàìè, ñðåäè êî-òîðûõ âûäåëÿþò âëèÿíèå íà äâèæåíèå èîíîâ ïîñòîÿííîãî óäåðæèâàþùåãîýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ èîííûõ ëîâóøåê, êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå èîíîâ,ñèëó ñî ñòîðîíû èíäóöèðîâàííûõ íà ñòåíêàõ èîííîé ëîâóøêè çàðÿäîâ. Ïî-âåäåíèå èîíîâ â ìàññ-ñïåêòðîìåòðàõ ñëîæíûì è åùå íå äîñòàòî÷íî õîðîøîèçó÷åííûì îáðàçîì çàâèñèò îò âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïåðåìåííûõ âíåø-íèõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé, íà÷àëüíîé ôîðìû è ïëîòíîñòè èîííûõ îáëàêîâ,ðàçíîñòè â êîëè÷åñòâå è ìàññàõ èîíîâ ðàçíîãî òèïà. Òàêèì îáðàçîì, â îò-ëè÷èå îò îñòàëüíûõ èíñòðóìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè, ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà âñå åùå èìååò ïîòåíöèàë â ïî-âûøåíèè òî÷íîñòè èçìåðåíèÿ ìàññ.Íà äàííûé ìîìåíò ñîçäàí ðÿä ìîäåëåé, îñíîâàííûõ íà óðàâíåíèÿõ ïîëåéâ ìàññ-ñïåêòðîìåòðàõ ñ èäåàëèçèðîâàííûìè ãåîìåòðèÿìè èîííûõ ëîâóøåê,à ñóùåñòâóþùèå ïîïóëÿðíûå ïðîãðàììíûå êîäû ïîçâîëÿþò îòñëåæèâàòü ïî-âåäåíèå èîíîâ â ëîâóøêàõ ñëîæíîé ôîðìû, íî íå ó÷èòûâàþò êóëîíîâñêèåýôôåêòû.Ñîçäàíèå íîâûõ ïîêîëåíèé ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìè ýôôåêòèâíûõ áèáëèîòåê ïîäïðîãðàìì ïîçâîëÿåò ñòàâèòü çàäà÷ó ïî ïðÿìî-ìó ìîäåëèðîâàíèþ ïîâåäåíèÿ èîíîâ â ëîâóøêàõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ ñ ó÷åòîìýôôåêòîâ, êîòîðûå íåâîçìîæíî ïðèíÿòü âî âíèìàíèå â òåîðåòè÷åñêèõ èññëå-äîâàíèÿõ.Âñå ýòî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ðàçðàáîòêè íîâûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìî-äåëåé, ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ, àëãîðèòìîâ è ïàðàëëåëüíûõ ïðîãðàìì äëÿ èññëå-äîâàíèÿ âëèÿíèÿ íà ìàññ-ñïåêòð ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå íå ó÷èòûâàåò òåîðèÿ,ñ ïîìîùüþ âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà íà ñîâðåìåííûõ âûñîêîïðîèçâî-äèòåëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ñèñòåìàõ. 1



Öåëü ðàáîòû. Öåëüþ äèññåðòàöèè ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìàòåìàòè÷åñêèõìîäåëåé è àëãîðèòìîâ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ èîíîâ â ìàññ-ñïåêòðî-ìåòðå èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà, ñî-çäàíèå êîìïëåêñà ïàðàëëåëüíûõ ïðîãðàìì, ïðåäíàçíà÷åííîãî äëÿ ðåàëèñòè-÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî èçìåðåíèþ ìàññ â ìàññ-ñïåêòðî-ìåòðàõ, ïðîâåäåíèå âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ àíàëèçà äèíàìèêèèîííûõ îáëàêîâ è åå âëèÿíèÿ íà ìàññ-ñïåêòð.Íàó÷íàÿ íîâèçíà, òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü.1. Ïðåäëîæåíû ÷èñëåííûå àëãîðèòìû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿèîíîâ â ëîâóøêàõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ íà îñíîâå ìåòîäà ÷àñòèöâ ÿ÷åéêå. Â âûáðàííîé ìîäåëè ó÷èòûâàåòñÿ ïîëå ëîâóøêè ðåàëüíîéãåîìåòðèè è êóëîíîâñêîå ïîëå èîíîâ è çàðÿäîâ, èíäóöèðîâàííûõíà ñòåíêàõ ëîâóøêè, ÷òî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü åå äëÿðåàëèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî èçìåðåíèþ ìàññâ ìàññ-ñïåêòðîìåòðàõ.2. Ðàçðàáîòàí ïàðàëëåëüíûé êîä ÷àñòèö â ÿ÷åéêå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿìàññ-ñïåêòðîìåòðà íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõñèñòåìàõ, ïîçâîëÿþùèé îñóùåñòâëÿòü ïðÿìîå ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ñîçäàííûå ïðîãðàììû ìîãóò áûòüèñïîëüçîâàíû äëÿ èçó÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ ðåæèìîâ ôóíêöèîíèðîâàíèÿìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ.3. Ïðîâåäåíà ïðàêòè÷åñêàÿ äåìîíñòðàöèÿ ýôôåêòèâíîñòè ðàçðàáîòàííûõïðîãðàììíûõ ñðåäñòâ ïðè èññëåäîâàíèè âëèÿíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö â èîí-íûõ îáëàêàõ, áëèçîñòè èçìåðÿåìûõ ìàññ, ñèëû ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ôàê-òîðû, îïðåäåëÿþùèå òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ìàññ.4. Ïðîàíàëèçèðîâàí õàðàêòåð äèíàìèêè ÷àñòèö â ïðîöåññå èõ ïåðåíîñàòðàíñïîðòíûì êâàäðóïîëåì èç íàêîïèòåëüíîé ëèíåéíîé èîííîé ëîâóø-êè ïðè ðàçëè÷íûõ ñõåìàõ ïîäà÷è íàïðÿæåíèÿ íà åå ýëåêòðîäû.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû äî-êëàäûâàëèñü è îáñóæäàëèñü íà ñëåäóþùèõ êîíôåðåíöèÿõ è ñåìèíàðàõ:1. 5-é ñåâåðîàìåðèêàíñêîé êîíôåðåíöèè ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè èîííî-öè-êëîòðîííîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà (ÑØÀ, Êè-Óýñò, øò. Ôëîðèäà, àïðåëü 2005);2. 53-é ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè àìåðèêàíñêîãî îáùåñòâà ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ASMS'2005 (ÑØÀ, Ñàí-Àíòîíèî, øò. Òåõàñ, èþíü 2005);3. 54-é ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè àìåðèêàíñêîãî îáùåñòâà ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ASMS'2006 (ÑØÀ, Ñèýòë, øò. Âàøèíãòîí, ìàé�èþíü2006);4. ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¾Òèõîíîâ è ñîâðåìåííàÿ ìàòåìàòèêà¿(Ìîñêâà, èþíü 2006);5. 55-é ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè àìåðèêàíñêîãî îáùåñòâà ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ASMS'2007 (ÑØÀ, Èíäèàíàïîëèñ, øò. Èíäèàíà, èþíü2



2007);6. ðîññèéñêî-èðëàíäñêîé ëåòíåé øêîëå ïî íàó÷íûì âû÷èñëåíèÿì (Ìîñê-âà�Óîòåðôîðä, àâãóñò 2007);7. 8-é åâðîïåéñêîé êîíôåðåíöèè ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè èîííî-öèêëîòðîí-íîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà (Ìîñêâà, àâãóñò�ñåí-òÿáðü 2007);8. 2-é îáùåðîññèéñêîé êîíôåðåíöèè ¾Ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ è åå ïðèêëàä-íûå ïðîáëåìû¿ (Ìîñêâà, ñåíòÿáðü 2007);9. 50-é íàó÷íîé êîíôåðåíöèè Ìîñêîâñêîãî ôèçèêî-òåõíè÷åñêîãî èíñòè-òóòà ¾Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ íàóê¿(Ìîñêâà�Äîëãîïðóäíûé, íîÿáðü 2007);10. íàó÷íîì ñåìèíàðå äëÿ àñïèðàíòîâ ôàêóëüòåòà ÂÌÊÌÃÓ (Ìîñêâà�Ëåñ-íîé ãîðîäîê, ìàðò 2008);11. 56-é ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè àìåðèêàíñêîãî îáùåñòâà ïî ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ASMS'2008 (ÑØÀ, Äåíâåð, øò. Êîëîðàäî, èþíü 2008);12. 9-ì ìåæäóíàðîäíîì ñåìèíàðå ïî çàðÿæåííîé ïëàçìå (ÑØÀ, Íüþ-Éîðê,øò. Íüþ-Éîðê, èþíü 2008);13. âñåðîññèéñêîé íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ¾Íàó÷íûé ñåðâèñ â ñåòè Èíòåðíåò:ðåøåíèå áîëüøèõ çàäà÷¿ (Íîâîðîññèéñê, ñåíòÿáðü 2008);14. íàó÷íûõ ñåìèíàðàõ êàôåäðû àâòîìàòèçàöèè íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé ïîäðóêîâîäñòâîì çàâ. êàôåäðîé ÷ë.-êîðð. ÐÀÍ Êîñòîìàðîâà Ä.Ï. (ôàêóëü-òåò ÂÌÊ ÌÃÓ).Ïóáëèêàöèè. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â ïÿòíà-äöàòè ðàáîòàõ: ÷åòûðå ñòàòüè â èçäàíèÿõ, ðåêîìåíäîâàííûõ ÂÀÊ [1�4], îäíàñòàòüÿ â òåìàòè÷åñêîì ñáîðíèêå [5], äåñÿòü òåçèñîâ äîêëàäîâ [6�15].Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ,òðåõ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû. Òåêñò èçëîæåí íà 147 ñòðàíèöàõ,äèññåðòàöèÿ ñîäåðæèò 43 ðèñóíêà è 11 òàáëèö. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû âêëþ÷àåò133 íàèìåíîâàíèÿ. Ñîäåðæàíèå ðàáîòûÂî ââåäåíèè ðàñêðûâàåòñÿ àêòóàëüíîñòü òåìû ðàáîòû, ïðèâîäèòñÿ êðàò-êîå îïèñàíèå ïðîáëåì è ðåçóëüòàòîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê òåìå äèññåðòàöèè. Ïðèâå-äåí îáçîð ñóùåñòâóþùèõ ìîäåëåé è ïðîãðàìì ðåøåíèÿ çàäà÷è îòñëåæèâàíèÿòðàåêòîðèé èîíîâ â ëîâóøêàõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ. Êðàòêî èçëàãàåòñÿ ñòðóê-òóðà è ñîäåðæàíèå ðàáîòû ïî ãëàâàì è îñíîâíûå ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû.Â ïåðâîé ãëàâå îïèñûâàåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîâåäåíèÿèîíîâ â ëîâóøêå ìàññ-ñïåêòðîìåòðà èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñàñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà, ó÷èòûâàþùàÿ êóëîíîâñêèå ñèëûè âëèÿíèå ïîëÿ ðåàëüíîé ãåîìåòðèè èîííîé ëîâóøêè, ïðåäëàãàþòñÿàëãîðèòìû è ÷èñëåííûå ìåòîäû äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è3



Ðèñ. 1. Ñõåìà ðàáîòû ìàññ-ñïåêòðîìåòðà èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîá-ðàçîâàíèåì ñèãíàëà.è íàõîæäåíèÿ ñèãíàëà èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà.Áàçîâûå ñâåäåíèÿ îá óñòðîéñòâå è ôóíêöèîíèðîâàíèè ìàññ-ñïåêòðîìåòðàèîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà ñ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì ñèãíàëà1 ïðèâåäå-íû â � 1.1. Ïðèíöèï åãî ðàáîòû ñîñòîèò â èçìåðåíèè öèêëîòðîííîé ÷àñòîòûâðàùåíèÿ ÷àñòèöû
ωc =

qB

m
(1)â ïîñòîÿííîì îäíîðîäíîì ìàãíèòíîì ïîëåB. Äëÿ óäåðæàíèÿ ÷àñòèö â èîííîéëîâóøêå ìàññ-ñïåêòðîìåòðà ýòîãî òèïà âäîëü ìàãíèòíîãî ïîëÿ ñîçäàåòñÿ ïî-òåíöèàëüíàÿ ÿìà. Ïîä äåéñòâèåì ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ìàãíèòíîìó âíåøíåãîïåðåìåííîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿE

exct(t) = E
exct
0 cos γt ïðîèñõîäèò âîçáóæäå-íèå èîíîâ, öèêëîòðîííàÿ ÷àñòîòà ωc êîòîðûõ ñîâïàäàåò ñ ÷àñòîòîé γ = γ(t)èçìåíåíèÿ âíåøíåãî ïîëÿ. Äàëåå ñëåäóåò ïðîöåññ äåòåêòèðîâàíèÿ, â êîòî-ðîì èçìåðÿåòñÿ çàðÿä, èíäóöèðîâàííûé íà ýëåêòðîäàõ-äåòåêòîðàõ (ðèñ. 1).Ê ïîëó÷åííîìó ñèãíàëó ïðèìåíÿþò ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå è îò ÷àñòîòíîãîñïåêòðà, çíàÿ íàïðÿæåííîñòü ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïåðåõîäÿò ê ìàññ-ñïåêòðó, èçêîòîðîãî îïðåäåëÿþò âåëè÷èíó m/q îòíîøåíèÿ ìàññû m èîíà ê åãî çàðÿäó q.Â � 1.2 îïèñàíà ìîäåëü äâèæåíèÿ èîíîâ â ëîâóøêå ìàññ-ñïåêòðîìåòðàè ïðèâîäèòñÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è. Îíà ñâîäèòñÿ ê èíòåãðèðîâàíèþ óðàâíå-íèé äâèæåíèÿ èîíîâ â ìàãíèòíîì ïîëå ïîä äåéñòâèåì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿëîâóøêè è êóëîíîâñêîãî ïîëÿ äðóãèõ èîíîâ è ïîâåðõíîñòíûõ çàðÿäîâ, èíäó-öèðîâàííûõ íà ñòåíêàõ ëîâóøêè, è âû÷èñëåíèþ èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà.Äâèæåíèå p-ãî èîíà (p = 1, 2, . . . , N ; N � ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö) ñ ìàññîé

mp, íåñóùåãî çàðÿä qp, â ìàãíèòíîì ïîëå B îïðåäåëÿåòñÿ äåéñòâèåì ñèëû1Marshall A.G., Hendrickson C.L., Jackson G.S. Fourier transform ion cyclotron resonance mass spectrom-
etry: a primer // Mass Spectrom. Rev. — 1998. — Vol. 17. — Pp. 1–35.
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Ëîðåíöà:
{

mpv̇p = qpE(rp, t) + qp[vp ×B] + R(vp),

ṙp = vp,
(2)ãäå rp = {xp, yp, zp} � ðàäèóñ-âåêòîð èîíà, vp � åãî ñêîðîñòü. Ñëó÷àéíàÿ ñèëà

R(v) îòâå÷àåò âîçäåéñòâèþ íåéòðàëüíîãî ãàçà. Ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå E(r, t)îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì Φtrap(r) âíåøíåãî óäåðæèâàþùåãî ïîëÿ ëîâóøêè,ïîòåíöèàëîì Φexct(r, t) ðàäèî÷àñòîòíîãî âîçáóæäàþùåãî ïîëÿ è ïîòåíöèàëîì
Φcoul(r, t) êóëîíîâñêîãî ïîëÿ:

E(r, t) = −∇Φ(r, t) = −∇
(

Φtrap(r) + Φexct(r, t) + Φcoul(r, t)). (3)Â äèññåðòàöèè ðàññìàòðèâàåòñÿ ëîâóøêà c êâàäðàòíûì ñå÷åíèåì, òîðöå-âûå ýëåêòðîäû êîòîðîé íàõîäÿòñÿ íà ðàññòîÿíèè a äðóã îò äðóãà, à ðàññòîÿíèåìåæäó ïàðàìè ïðîäîëüíûõ âîçáóæäàþùèõ è äåòåêòèðóþùèõ ýëåêòðîäîâ �
d. Óäåðæèâàþùåå ïîëå âîçíèêàåò çà ñ÷åò ïðèëîæåíèÿ ïîñòîÿííîãî ïîòåíöèà-ëà V trap ê òîðöåâûì ýëåêòðîäàì, âîçáóæäàþùåå ïîëå îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöè-àëàìè ±V exct cos γt, ïðèëîæåííûìè ê äâóì ïðîòèâîïîëîæíûì ïðîäîëüíûìïëàñòèíàì. Êóëîíîâñêîå ïîëå Φcoul(r, t) ÿâëÿåòñÿ ñóììîé ïîëÿ, ñîçäàâàåìî-ãî èîíàìè àíàëèçèðóåìîãî âåùåñòâà, è ïîëÿ Φwall(r, t) çàðÿäîâ, êîòîðûå îíèèíäóöèðóþò íà ñòåíêàõ ëîâóøêè:

Φcoul(r, t) =
1

4πε0

N
∑

p=1

qp

|r − rp(t)|
+ Φwall(r, t). (4)Åñëè ââåñòè ïðîñòðàíñòâåííóþ ïëîòíîñòü ρ(r, t) çàðÿäà è ó÷åñòü, ÷òî ïîòåí-öèàëû Φtrap(r) è Φexct(r, t) óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèþ Ëàïëàñà, òî ïîòåíöèàë

Φ(r, t) ïîëÿ âíóòðè ëîâóøêè ìîæíî èñêàòü êàê ðåøåíèå ïåðâîé êðàåâîé çà-äà÷è äëÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà ñ íåîäíîðîäíûìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè:


















∆Φ = −ρ/ε0 âíóòðè ëîâóøêè,
Φ|x=±d/2 = ±V exct cos γt,

Φ|y=±d/2 = 0,

Φ|z=±a/2 = V trap. (5)
Çäåñü ε0 = 8,85 · 10−12 Ô/ì � ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ.Ñèãíàë èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà ðåãèñòðèðóåòñÿ êàê ðàçíîñòü çà-ðÿäîâ, èíäóöèðîâàííûõ íà äåòåêòèðóþùèõ ýëåêòðîäàõ. Èç ýëåêòðîñòàòè÷å-ñêîé òåîðåìû Ãàóññà ñëåäóåò, ÷òî íîðìàëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ íà ïëàñòèíàõ åñòü En = σ/ε0. Ïîëíûé èíäóöèðîâàííûé íà ïëàñòèíåçàðÿä Qinduced ìîæíî íàéòè èíòåãðèðîâàíèåì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ðàñ-
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ïðåäåëåíèÿ çàðÿäà σ ïî âñåé ïëàñòèíå Γplate:
Qinduced =

∫

Γplate σ dS = ε0

∫

Γplate En dS, (6)ãäå En âû÷èñëÿåòñÿ èç ïðîèçâîäíîé ïîòåíöèàëà ïîëÿ ïî íîðìàëè n:
En = −

∂Φ

∂n
= −∇Φ · n. (7)Îïèñàíèþ àëãîðèòìà ìîäåëèðîâàíèÿ è èñïîëüçîâàííûì ÷èñëåííûì ìå-òîäàì ïîñâÿùåí � 1.3. ×èñëåííîå ðåøåíèå ïîñòàâëåííîé çàäà÷è îñíîâàíî íàèñïîëüçîâàíèè ìåòîäà ÷àñòèö â ÿ÷åéêå. Â ï. 1.3.1 äàííîãî ïàðàãðàôà ïðèâî-äèòñÿ îáùàÿ ñõåìà àëãîðèòìà. Îí ñîñòîèò â òîì, ÷òî óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿðåøàþòñÿ â îáëàñòè, à ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö çàìåíÿþòñÿ ðàñ÷åòîìïîëÿ íà ñåòêå. Àëãîðèòì âêëþ÷àåò ñëåäóþùèå ýòàïû, êîòîðûå ïîâòîðÿþò-ñÿ íà êàæäîì øàãå ïî âðåìåíè: èíòåðïîëÿöèÿ çàðÿäà íà ñåòêó, íàõîæäåíèåïîòåíöèàëà ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ è âû÷èñëåíèå åãî íàïðÿæåííîñòè â óçëàõñåòêè, èíòåðïîëÿöèÿ ïîëÿ íà ÷àñòèöû, èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ.Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ðàâíîìåðíàÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ ñåòêà: îáëàñòü,â êîòîðîé ðåøàåòñÿ çàäà÷à, ðàçáèâàåòñÿ íà Nx, Ny è Nz èíòåðâàëîâ äëèíû

hx, hy è hz ïî íàïðàâëåíèÿì x, y è z ñîîòâåòñòâåííî.Â ï. 1.3.2 âûïèñàíà ñõåìà èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ. Äëÿ ýòî-ãî èñïîëüçóåòñÿ öåíòðèðîâàííàÿ ïî âðåìåíè ðàçíîñòíàÿ ñõåìà, êîòîðóþ ïðåä-ëîæèë Î. Áóíåìàí:














m
v

n+1/2 − v
n−1/2

τ
= qEn + q

[

v
n+1/2 + v

n−1/2

2
× B

n

]

,

r
n+1 − r

n

τ
= v

n+1/2.

(8)Óðàâíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ íåÿâíûìè ïî ñêîðîñòè. Äëÿ ðàçäåëåíèÿ â ïåðâîì óðàâ-íåíèè (8) ÷ëåíîâ, ñâÿçàííûõ ñ äâèæåíèåì â ìàãíèòíîì ïîëå B
n = {0, 0, B},è ÷ëåíîâ, îïèñûâàþùèõ óñêîðåíèå â ýëåêòðè÷åñêîì, áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä,ïðåäëîæåííûé Äæ. Á�îðèñîì. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ìåòîäîì ñíà÷àëà ïðî-èçâîäèòñÿ èçìåíåíèå ñêîðîñòè íà ïîëîâèíó ýëåêòðè÷åñêîãî èìïóëüñà, çàòåìîñóùåñòâëÿåòñÿ âðàùåíèå â ìàãíèòíîì ïîëå è äîáàâëÿåòñÿ âòîðàÿ ïîëîâèíàýëåêòðè÷åñêîãî èìïóëüñà. Ââåäåíèå ïîïðàâî÷íîãî ìíîæèòåëÿ

α =
(

tg
ωcτ

2

)/ ωcτ

2
(9)â çíàìåíàòåëü ëåâîé ÷àñòè ïåðâîãî óðàâíåíèÿ ñõåìû (8) ïîçâîëÿåò òî÷íî âîñ-ïðîèçâîäèòü ïðè èíòåãðèðîâàíèè öèêëîòðîííóþ ÷àñòîòó. Â óðàâíåíèÿõ (8)âåðõíèé èíäåêñ n óêàçûâàåò íà íîìåð âðåìåíí�îãî ñëîÿ, τ � øàã ïî âðåìåíè.6



Â ï. 1.3.3 ïðèâîäÿòñÿ ôîðìóëû, ïî êîòîðûì îñóùåñòâëÿåòñÿ èíòåðïîëÿ-öèÿ çàðÿäà è ïîëÿ:
ρixiyiz =

1

hxhyhz

N
∑

p=1

qpWixiyiz(xp, yp, zp), (10)
E(xp, yp, zp) =

Nx
∑

ix=0

Ny
∑

iy=0

Nz
∑

iz=0

Wixiyiz(xp, yp, zp)Eixiyiz . (11)Çäåñü ρixiyiz è Eixiyiz � ýòî ñåòî÷íàÿ ïëîòíîñòü è íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ â óç-ëå (ix, iy, iz). Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå âåñîâ Wixiyiz(x, y, z) ïðèìåíÿþòñÿôóíêöèè
Wixiyiz(x, y, z) = Wix(x)Wiy(y)Wiz(z), (12)ãäå

Wiα(α) =

{

1 − |α − αiα|/hα, |α − αiα| < hα,

0, |α − αiα| > hα,
α ∈ {x, y, z}, (13)è αiα � êîîðäèíàòà ñåòî÷íîãî óçëà ñ íîìåðîì iα (iα = 0, 1, . . . , Nα; α ∈

∈ {x, y, z}).×èñëåííîìó ðåøåíèþ òðåõìåðíîãî óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà ïîñâÿùåí ï. 1.3.4.Èñïîëüçóåòñÿ ïðÿìîé ìåòîä, îñíîâàííûé íà êîìáèíàöèè ñåðèè íåçàâèñèìûõäâóìåðíûõ áûñòðûõ ïðåîáðàçîâàíèé Ôóðüå è ìåòîäà ïðîãîíêè.Â ï. 1.3.5 âûïèñàíû ôîðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè çà-ðÿäà, íåîáõîäèìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñèãíàëà èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà.Àëãîðèòì ó÷åòà âëèÿíèÿ íåéòðàëüíîãî ãàçà îáñóæäàåòñÿ â ï. 1.3.6. Âåðî-ÿòíîñòü òîãî, ÷òî çà øàã τ ïðîèçîéäåò óïðóãîå ñòîëêíîâåíèå èîíà ñ íåéòðàëü-íîé ÷àñòèöåé, ñîñòàâëÿåò Pc = 1− e−ngσvrτ , ãäå ng � êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëü-íîãî ãàçà, σ � ñå÷åíèå ñòîëêíîâåíèÿ, vr � îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàëêè-âàþùèõñÿ ÷àñòèö. Íà êàæäîì øàãå ãåíåðèðóåòñÿ ñëó÷àéíîå ÷èñëî r ∈ (0, 1).Åñëè Pc > r, òî ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ñòîëêíîâåíèå ïðîèçîøëî, è â ñèñòåìå îòñ÷å-òà, ñâÿçàííîé ñ öåíòðîì èíåðöèè ÷àñòèö, îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîâîðîò ñêîðîñòåé,êîòîðûå îñòàþòñÿ íåèçìåííûìè ïî âåëè÷èíå, à íàïðàâëåíèå äâèæåíèÿ ïîñëåñòîëêíîâåíèÿ âûáèðàåòñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì.Âûâîäû ïî ïåðâîé ãëàâå ñôîðìóëèðîâàíû â � 1.4.Âòîðàÿ ãëàâà äèññåðòàöèè ïîñâÿùåíà ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ïðåäëî-æåííîé â ïåðâîé ãëàâå ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè íà ñîâðåìåííûõ âûñîêîïðîèç-âîäèòåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ è ñîçäàíèþ íà åå îñíîâå êîìïëåêñàïðîãðàìì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî èçìåðåíèþ ìàññ, ïðîâîäè-ìûõ ñ ïîìîùüþ ìàññ-ñïåêòðîìåòðà. Ðàññìàòðèâàþòñÿ àëãîðèòìû ðàñïàðàë-ëåëèâàíèÿ è èññëåäóåòñÿ èõ ìàñøòàáèðóåìîñòü íà ñèñòåìàõ Regatta è Blue
Gene/P.Îïèñàíèþ àðõèòåêòóðû ñèñòåìû ìîäåëèðîâàíèÿ ìàññ-ñïåêòðîìåòðà,7



ôóíêöèîíàëüíîñòè âõîäÿùèõ â íåå ïðîãðàìì, ïîðÿäêó èõ çàïóñêàè íåîáõîäèìûì äëÿ íèõ äàííûì ïîñâÿùåí � 2.1.Â îñíîâó ñèñòåìû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëîæåí ðàçðàáîòàííûé â ðàìêàõ äèñ-ñåðòàöèè ïàðàëëåëüíûé êîä ÷àñòèö â ÿ÷åéêå paradise (PARallel ADvanced
Ion Simulation Engine � èíñòðóìåíò äëÿ ïàðàëëåëüíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äâè-æåíèÿ èîíîâ, îáëàäàþùèé ðàñøèðåííûìè âîçìîæíîñòÿìè). Ñèñòåìà ìîäåëè-ðîâàíèÿ ìîæåò ðàáîòàòü êàê íà îñíîâå äàííûõ èç ðåàëüíîãî ýêñïåðèìåíòà,òàê è áåç ïðèâÿçêè ê íåìó. Îíà âêëþ÷àåò ÷åòûðå ðàçðàáîòàííûå â ðàìêàõ äèñ-ñåðòàöèè ïðîãðàììû è ïîäãîòîâëåííûé àâòîðîì íàáîð ïðîãðàìì äëÿ âèçóà-ëèçàöèè äàííûõ â ñðåäåMatlab. Òàêæå â ñèñòåìó ìîäåëèðîâàíèÿ âêëþ÷åíû÷åòûðå ïðîãðàììû ñòîðîííèõ ðàçðàáîò÷èêîâ. Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíòâêëþ÷àåò ãåíåðèðîâàíèå ïðîãðàììîé emass2 òåîðåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿìàññ ñ ó÷åòîì èçîòîïíîãî ñîñòàâà èîíîâ. Ïðè ýòîì ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äàí-íûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà îá èíòåíñèâíîñòè ðàçëè÷íûõ çàðÿäîâûõñîñòîÿíèé. Äëÿ ðåçîíàíñíîãî âîçáóæäåíèÿ èñïîëüçóåòñÿ ëèáî ãàðìîíè÷åñêèéñèãíàë, ëèáî ñèíóñîèäàëüíûé ñèãíàë ñ ëèíåéíî ìåíÿþùåéñÿ ÷àñòîòîé, ëè-áî âîëíîâàÿ ôîðìà, ñãåíåðèðîâàííàÿ ïî æåëàåìîé ñïåêòðàëüíîé õàðàêòåðè-ñòèêå âîçáóæäàþùåãî ñèãíàëà ñ ïîìîùüþ îáðàòíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå(SWIFT, stored waveform inverse Fourier transform).Ôóðüå-àíàëèç ñèãíàëà èîííî-öèêëîòðîííîãî ðåçîíàíñà, ïîëó÷åííîãî â ðå-çóëüòàòå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êîäîì paradise, ïðîâîäèòñÿ ïðîãðàì-ìîé power. Îíà ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ðàáîòû â ïàêåòíîì ðåæèìå è ïðåäîñòàâ-ëÿåò ðàñøèðåííûé íàáîð âîçìîæíîñòåé äëÿ íàõîæäåíèÿ ÷àñòîòíûõ ñïåêòðîâ:óìíîæåíèå ñèãíàëà íà îäíó èç ïðåäîïðåäåëåííûõ âåñîâûõ ôóíêöèé, äîïîë-íåíèå åãî íóëÿìè, íîðìèðîâàíèå ÷àñòîòíîãî ñïåêòðà. Ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòüâûâåäåíû â áèíàðíîì èëè òåêñòîâîì ôîðìàòå.Êðîìå òîãî, äëÿ ïîëó÷åíèÿ ìàññ-ñïåêòðîâ ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ïðîôåñ-ñèîíàëüíûé ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèé ïàêåò awe3. Îí æå èñïîëüçóåòñÿ â îïè-ñûâàåìîé ñèñòåìå ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ãåíåðèðîâàíèÿ âîëíîâûõ ôîðì âîçáóæ-äàþùåãî ñèãíàëà òèïà SWIFT. Äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ äàííûõ èç îïòèìèçèðî-âàííîãî äëÿ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé ôîðìàòà êîäà paradiseâ ôîðìàò ïàêåòà awe ñëóæèò ïðîãðàììà sim2sim.Ïàðàëëåëüíûì àñïåêòàì êîäà è âîïðîñàì åãî ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè íàâûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ñèñòåìàõ ïîñâÿùåí � 2.2. Â íà÷àëåïàðàãðàôà îáîñíîâûâàåòñÿ âûáîð ÿçûêà ïðîãðàììèðîâàíèÿ, àðõèòåêòóð âû-÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì è òåõíîëîãèé ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ.Â ï. 2.2.1 îïèñàíà ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ìîäåëèðîâàíèÿäâèæåíèÿ èîíîâ â ìàññ-ñïåêòðîìåòðå. Â îñíîâó àëãîðèòìà ïîëîæåí òîò ôàêò,2 Rockwood A.L., Haimi P. Efficient calculation of accurate masses of isotopic peaks // J. Am. Soc. Mass
Spectrom. — 2006. — Vol. 17. — Pp. 415–419. — doi:10.1016/j.jasms.2005.12.001.3 Mize T.H. et al. A modular data and control system to improve sensitivity, selectivity, speed of analysis,
ease of use, and transient duration in an external source FTICR-MS // Int. J. Mass Spectrom. — 2004. —
Vol. 235. — Pp. 243–253. — doi:10.1016/j.ijms.2004.05.003.8



÷òî ÷àñòèöû äâèãàþòñÿ â ëîâóøêå íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà ïîä äåéñòâèåìïîëÿ, êîòîðîå ïåðåñ÷èòûâàåòñÿ íà êàæäîì øàãå ìåòîäà. Äåêîìïîçèöèÿ ïî÷àñòèöàì è äåêîìïîçèöèÿ îáëàñòè ïðè ðàñ÷åòå ïîëÿ îñóùåñòâëÿþòñÿ íåçàâè-ñèìî.Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ â ïàìÿòè ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü ñìåøàí-íûé ïîäõîä: ÷àñòü äàííûõ õðàíèòñÿ â âèäå ìàññèâîâ, äðóãàÿ � â âèäå ìàññè-âîâ ñòðóêòóð, ÷òî ïîçâîëÿåò ëîêàëèçîâàòü îáðàùåíèå ê ýëåìåíòàì ìàññèâîâè îïòèìèçèðîâàòü èñïîëüçîâàíèå øèíû ïàìÿòè.Èñïîëüçîâàíèå âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû ñ îáùåé ïàìÿòüþ ïîçâîëÿåò îñó-ùåñòâëÿòü äåêîìïîçèöèþ ïî ÷àñòèöàì áåç ïðèâÿçêè ê èõ ïðîñòðàíñòâåííîìóïîëîæåíèþ. Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ íåêîòîðûå èîíû ìîãóò ïîêèíóòü ïðå-äåëû ëîâóøêè èëè ïîòåðÿòü çàðÿä, ñòîëêíóâøèñü ñ ýëåêòðîäàìè, è äàëüíåé-øèå âû÷èñëåíèÿ äëÿ íèõ âûïîëíÿòü íå íóæíî. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ñáàëàíñèðî-âàòü íàãðóçêó ìåæäó ïðîöåññîðàìè, ïðåäëîæåíî âñå ìíîæåñòâî èîíîâ ðàçäå-ëèòü íà ãðóïïû ðàâíîãî ðàçìåðà, ÷èñëî êîòîðûõ çíà÷èòåëüíî áîëüøå ÷èñëàäîñòóïíûõ ïðîöåññîðîâ. Ðàñ÷åòû äëÿ êàæäîé ãðóïïû èîíîâ ìîãóò çàíèìàòüðàçëè÷íîå âðåìÿ. Çàâåðøèâ âû÷èñëåíèÿ äëÿ èîíîâ ñâîåé ãðóïïû, êàæäûéïðîöåññîð âûáèðàåò î÷åðåäíóþ ãðóïïó, äëÿ êîòîðîé ðàñ÷åòû åùå íå âûïîë-íåíû, è ïðîöåññ ïîâòîðÿåòñÿ äî èñ÷åðïàíèÿ ìíîæåñòâà ãðóïï. Ðàñïàðàëëå-ëèâàíèå îñóùåñòâëåíî ñ ïðèìåíåíèåì òåõíîëîãèè OpenMP. Ðåàëèçàöèÿ óêà-çàííîãî àëãîðèòìà îñíîâàíà íà èñïîëüçîâàíèè äèðåêòèâû omp do ñ äèíàìè-÷åñêîé äèñïåò÷åðèçàöèåé omp schedule(dynamic). Ðàññìîòðåííûé àëãîðèòìïðèìåíÿåòñÿ â ñëåäóþùèõ ïðîöåäóðàõ êîäà: âû÷èñëåíèå âåñîâ èíòåðïîëÿöèè,èíòåðïîëÿöèÿ çàðÿäà, èíòåðïîëÿöèÿ ïîëÿ, èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæå-íèÿ.Ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà êóëîíîâñêîãî ïîëÿ ðàññìîò-ðåíà â ï. 2.2.2. Îíà îñíîâàíà íà òîì, ÷òî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ÿâëÿþòñÿíåçàâèñèìûìè äðóã îò äðóãà è ñèñòåìû ëèíåéíûõ óðàâíåíèé ñ òðåõäèàãî-íàëüíûìè ìàòðèöàìè òàêæå ìîãóò ðåøàòüñÿ íåçàâèñèìî. Ïóñòü óðàâíåíèåÏóàññîíà ðåøàåòñÿ íà ñåòêå N1 ×N2 ×N3, è äîñòóïíî Nïðîö. ïðîöåññîðîâ. Íàïåðâîì øàãå ðåøåíèÿ ìåæäó íèìè ðàñïðåäåëÿþòñÿ N3 íåçàâèñèìûõ äâóìåð-íûõ ïðåîáðàçîâàíèé Ôóðüå ðàçìåðà N1 × N2. Ïðè ýòîì êàæäûé ïðîöåññîðäîëæåí áóäåò âûïîëíèòü N3/Nïðîö. ïðåîáðàçîâàíèé. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ñè-ñòåìû ñ îáùåé ïàìÿòüþ è òåõíîëîãèè OpenMP ïîñëå ýòîãî ýòàïà âûïîëíÿåò-ñÿ áàðüåðíàÿ ñèíõðîíèçàöèÿ, à íà âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå ñ ðàñïðåäåëåííîéïàìÿòüþ çàïóñêàåòñÿ ìåõàíèçì ìåæïðîöåññíûõ êîììóíèêàöèé MPI äëÿ ïåðå-ðàñïðåäåëåíèÿ äàííûõ ìåæäó ïðîöåññîðíûìè óçëàìè. Íà âòîðîì øàãå íåîá-õîäèìî ðåøèòü (N1 · N2) ëèíåéíûõ ñèñòåì óðàâíåíèé ñ òðåõäèàãîíàëüíûìèìàòðèöàìè. Äëÿ ýòîãî êàæäûé ïðîöåññîð (N1N2/Nïðîö.) ðàç îáðàòèòñÿ ê ìå-òîäó ïðîãîíêè. Òðåòèé øàã ðåøåíèÿ ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷åí ïåðâîìó. Ïåðåäíèì ñíîâà âûïîëíÿåòñÿ ëèáî áàðüåðíàÿ ñèíõðîíèçàöèÿ, ëèáî ìåæïðîöåññíûåêîììóíèêàöèè. Ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå îñóùåñòâëÿþòñÿ ñðåäñòâàìè áèáëèî-9



òåêè ïîäïðîãðàìì fftw4.Â � 2.3 èññëåäóåòñÿ ìàñøòàáèðóåìîñòü ïàðàëëåëüíîãî êîäà ÷àñòèö â ÿ÷åé-êå íà 16-ïðîöåññîðíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå ñ îáùåé ïàìÿòüþ IBM eServer
pSeries 690 Regatta. Îïèñûâàåòñÿ àðõèòåêòóðà êîìïüþòåðíîé ñèñòåìû, íà-ñòðîéêè áèáëèîòåê è êîìïèëÿòîðà, ìåòîäèêà òåñòèðîâàíèÿ.Â ï. 2.3.1 ðàññìîòðåíî óñêîðåíèå êîäà ñ èçìåíåíèåì ÷èñëà ïðîöåññîðîâäëÿ õàðàêòåðíûõ çàäà÷ ôèêñèðîâàííîãî ðàçìåðà (ñåòêà: Ng ×Ng ×Ng òî÷åê,ãäå Ng = 32, 64, 128 è 192; ÷èñëî ÷àñòèö: 16 000 000). Õàðàêòåðèñòèêîé ýô-ôåêòèâíîñòè ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ êîäà ïðè ðåøåíèè çàäà÷è ôèêñèðîâàííîãîðàçìåðà ÿâëÿåòñÿ óñêîðåíèå. Îíî îòðàæàåò ìàñøòàáèðóåìîñòü â òàê íàçûâà-åìîì ñèëüíîì ñìûñëå è îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì5:

S =
T (1, M)

T (Nïðîö., M)
. (14)Çäåñü T (1, M) � âðåìÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ôèêñèðîâàííîãî ðàçìåðà ñ âû÷èñëè-òåëüíûìè çàòðàòàìè M íà îäíîì ïðîöåññîðå è T (Nïðîö., M) � âðåìÿ ðåøåíèÿòîé æå çàäà÷è íà Nïðîö. ïðîöåññîðàõ.Ïðè ðàñ÷åòàõ áûëî ïîëó÷åíî óñêîðåíèå îò 7,1 äî 10,7 ðàç. Èññëåäóåò-ñÿ, êàêîå óñêîðåíèå èìåþò îòäåëüíûå øàãè àëãîðèòìà è êàêîé âêëàä îíèâíîñÿò â óñêîðåíèå êîäà â öåëîì, âûïîëíÿåòñÿ àíàëèç òîãî, êàê ýòî ñâÿçàíîñ èåðàðõèåé ïàìÿòè, àðõèòåêòóðîé ïðîöåññîðîâ è èõ ìåæñîåäèíåíèé â ðàìêàõâû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû.Èññëåäîâàíèå ýôôåêòèâíîñòè êîäà ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà çàäà÷è è ÷èñ-ëà ïðîöåññîðîâ ïðîâîäèòñÿ â ï. 2.3.2. Îöåíêè òàêîãî ðîäà õàðàêòåðèçóþò òàêíàçûâàåìóþ ñëàáóþ ìàñøòàáèðóåìîñòü êîäà. Ýòà ýôôåêòèâíîñòü îïðåäåëÿ-åòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ηñëàá. =
T (1, Máàç.)

T (Nïðîö., Nïðîö.Máàç.) . (15)Çäåñü T (1, Máàç.) � âðåìÿ ðåøåíèÿ áàçîâîé çàäà÷è ñ âû÷èñëèòåëüíûìè çà-òðàòàìè Máàç. íà îäíîì ïðîöåññîðå è T (Nïðîö., Nïðîö.Máàç.) � âðåìÿ ðåøåíèÿçàäà÷è â Nïðîö. ðàç áîëüøåé íà Nïðîö. ïðîöåññîðàõ.Èññëåäîâàíèå ñëàáîé ìàñøòàáèðóåìîñòè ïðîâîäèëîñü â äâóõ ðåæèìàõ:â ïåðâîì âàðüèðîâàëîñü è ÷èñëî ÷àñòèö, è ÷èñëî òî÷åê ñåòêè, âî âòîðîì �òîëüêî ÷èñëî ÷àñòèö.Â ïåðâîì ñëó÷àå çà áàçîâóþ ïðèíèìàëàñü çàäà÷à ðàñ÷åòà íà îäíîì ïðîöåñ-ñîðå äèíàìèêè 1 000 000 ÷àñòèö â êóáè÷åñêîé îáëàñòè ðàçìåðà 2,0× 2,0× 2,04Frigo M., Johnson S.J. The design and implementation of FFTW3 // Proc. IEEE. — 2005. — Vol. 93,
no. 2. — Pp. 216–231. — doi:10.1109/JPROC.2004.840301.5Sbalzarini I.F. et al. PPM — a highly efficient parallel particle-mesh library for the simulation of continuum
systems // J. Comput. Phys. — 2006. — Vol. 215, no. 2. — Pp. 566–588. — doi:10.1016/j.jcp.2005.11.017.10



(â áåçðàçìåðíûõ âåëè÷èíàõ), íà êîòîðîé ââåäåíà ñåòêà 32 × 32 × 32 è 64 ×
×64×64. Ïðè èñïîëüçîâàíèè Nïðîö. ïðîöåññîðîâ ÷èñëî ÷àñòèö óâåëè÷èâàëîñüäî 1 000 000 · Nïðîö., ðàçìåð îáëàñòè � äî 2,0 × 2,0 × (2,0 · Nïðîö.), ñåòêè �äî 32 × 32 × (32 · Nïðîö.) è 64 × 64 × (64 · Nïðîö.); äëèíà îáëàêà ïðè íà÷àëü-íîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö òàêæå áûëà óâåëè÷åíà â Nïðîö. ðàç. Â öåëîì ïðèìàêñèìàëüíîì óâåëè÷åíèè çàäà÷è óäàëîñü äîñòèãíóòü ýôôåêòèâíîñòè â 47%ïðè áàçîâîì ðàçìåðå ñåòêè 32 × 32 × 32 è 38% ïðè áàçîâîì ðàçìåðå ñåòêè
64 × 64 × 64.Âî âòîðîì ñëó÷àå ðàçìåð ñåòêè ôèêñèðîâàëñÿ. Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â îá-ëàñòè ðàçìåðà 2,0×2,0×2,0 íà ñåòêàõ 32×32×32 è 64×64×64. Ïðè èñïîëü-çîâàíèè Nïðîö. ïðîöåññîðîâ ÷èñëî ÷àñòèö óâåëè÷èâàëîñü äî 1 000 000 · Nïðîö.,à ðàçìåð îáëàñòè, ñåòêè è äëèíà îáëàêà ïðè íà÷àëüíîì ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèöíå ìåíÿëèñü. Â öåëîì ïðè ìàêñèìàëüíîì óâåëè÷åíèè çàäà÷è óäàëîñü äîñòèã-íóòü ýôôåêòèâíîñòè â 57% ïðè ðàçìåðå ñåòêè 32×32×32 è 60% ïðè ðàçìåðåñåòêè 64 × 64 × 64.Â � 2.4 èññëåäóåòñÿ ìàñøòàáèðóåìîñòü ïðîöåäóðû ðàñ÷åòà êóëîíîâñêîãîïîëÿ íà ìàññèâíî-ïàðàëëåëüíîé ñèñòåìå IBM Blue Gene/P, ñîñòîÿùåé èç 2048÷åòûðåõÿäåðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ óçëîâ. Ïàðàãðàô íà÷èíàåòñÿ ñ îïèñàíèÿàðõèòåêòóðû ñóïåðêîìïüþòåðà è ðåæèìîâ èñïîëíåíèÿ ïðîöåññîâ.Â ï. 2.4.1 ïðîâîäèòñÿ èññëåäîâàíèå ìàñøòàáèðóåìîñòè â ñèëüíîì ñìûñëåïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà èñïîëüçóåìûõ ïðîöåññîðíûõ óçëîâ îò 128 äî 2048. Àíà-ëîãè÷íî ôîðìóëå (14) ýôôåêòèâíîñòü â ñìûñëå ñèëüíîé ìàñøòàáèðóåìîñòèõàðàêòåðèçóåòñÿ óñêîðåíèåì

S =
T (Náàç.ïðîö., M)

T (Nïðîö., M)
. (16)Íî òåïåðü îíî èçìåðÿåòñÿ îòíîñèòåëüíî âðåìåíè T (Náàç.ïðîö., M) ðåøåíèÿ çà-äà÷è ôèêñèðîâàííîãî ðàçìåðà ñ âû÷èñëèòåëüíûìè çàòðàòàìè M íà ÷èñëåïðîöåññîðîâ Náàç.ïðîö. = 128, êîòîðîå ïðèíÿòî çà áàçîâîå. Çäåñü T (Nïðîö., M) �âðåìÿ ðåøåíèÿ òîé æå çàäà÷è íà Nïðîö. ïðîöåññîðîâ.Èññëåäîâàíèå ïðîâîäèëîñü íà ñåòêàõ 512 × 512 × 8192 (≈ 2,1 · 109 òî-÷åê) è 640 × 640 × 8192 (≈ 3,4 · 109 òî÷åê). Ýòî çàäà÷è ïðåäåëüíîãî ðàç-ìåðà, ïîìåùàþùèåñÿ â îïåðàòèâíóþ ïàìÿòü ìèíèìàëüíî äîñòóïíîãî áëîêàèç 128 ïðîöåññîðíûõ óçëîâ, à âûáîð ÷èñëà òî÷åê ïî òðåòüåìó íàïðàâëåíèþïîçâîëÿåò îáåñïå÷èòü ðàâíîìåðíóþ çàãðóçêó âñåé ñèñòåìû. Ýôôåêòèâíîñòüïðîöåäóðû áëèçêà ê òåîðåòè÷åñêîé: íà ñåòêå 640 × 640 × 8192 ñ èñïîëüçî-âàíèåì 2048 ïðîöåññîðíûõ óçëîâ äîñòèãíóòî 15-êðàòíîå óñêîðåíèå (ðèñ. 2,à). Çàäà÷à ðåøàåòñÿ çà 0,56 ñ. Ýòî ñîïîñòàâèìî ñ âðåìåíåì ðåøåíèÿ çàäà÷èíà ñåòêå 64× 64× 64, èñïîëüçîâàâøåéñÿ â ïðåäûäóùåé ðàáîòå, ïîñâÿùåííîéìîäåëèðîâàíèþ ìàññ-ñïåêòðîìåòðà ìåòîäîì ÷àñòèö â ÿ÷åéêå6, êîòîðîå ñîñòà-6Mitchell D.W. Realistic simulation of the ion cyclotron resonance mass spectrometer using a distributed11



à áÐèñ. 2. Ìàñøòàáèðóåìîñòü íà ñèñòåìå Blue Gene/P ïàðàëëåëüíîé ïðîöåäóðû ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ Ïóàññîíà (◦) è îòäåëüíûõ åå øàãîâ � ïðîöåäóð ÁÏÔ (+), ðåøåíèÿ ñèñòåì ëè-íåéíûõ óðàâíåíèé ñ òðåõäèàãîíàëüíûìè ìàòðèöàìè (×), ìåæïðîöåññíûõ îáìåíîâ (�) �ïðè ôèêñèðîâàííîì ðàçìåðå çàäà÷è 640×640×8192 òî÷åê (à) è ïðè ôèêñèðîâàííîé íàãðóç-êå íà âû÷èñëèòåëüíûé óçåë ñ èñõîäíûì ðàçìåðîì ñåòêè äëÿ ðàçäåëà èç 128 ïðîöåññîðíûõóçëîâ â 1408×1408×1408 òî÷åê (á ). Ïóíêòèðíûå ëèíèè S = Nïðîö./128 (à) è ηñëàá. = 1 (á )îòâå÷àþò òåîðåòè÷åñêîé ìàñøòàáèðóåìîñòè.âèëî 0,64 ñ. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ÷èñëî òî÷åê â ýòèõ ñåòêàõ îòëè÷àåòñÿâ 12 800 ðàç.Â ýòîì æå ï. 2.4.1 âñêðûâàåòñÿ ðîëü â ïîÿâëåíèè ñóïåðëèíåéíîãî óñêî-ðåíèÿ, êîòîðóþ èãðàåò òðåõìåðíàÿ òîïîëîãèÿ êîììóíèêàöèîííîé ñåòè òèïà¾òî÷êà-òî÷êà¿ ñèñòåìû Blue Gene/P. Ïîêàçàíî, ÷òî åñëè òîïîëîãèþ òðåõìåð-íîé ðåøåòêè íå çàìûêàòü â òðåõìåðíûé òîð, òî çíà÷åíèå âåëè÷èíû S íà 512ïðîöåññîðíûõ óçëàõ â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà ñåòêè è ðåæèìà èñïîëíåíèÿñíèæàåòñÿ äî 3,72�3,99.Â ï. 2.4.2 èññëåäóåòñÿ ìàñøòàáèðóåìîñòü íà ñèñòåìå Blue Gene/P â ñëà-áîì ñìûñëå. Ñíîâà, àíàëîãè÷íî ôîðìóëå (15) ýòà ýôôåêòèâíîñòü õàðàêòåðè-çóåòñÿ âåëè÷èíîé
ηñëàá. =

T (Náàç.ïðîö., Máàç.)
T (Nïðîö., Nïðîö.

Náàç.ïðîö.Máàç.) . (17)Çäåñü çà T (Náàç.ïðîö., Máàç.) îáîçíà÷åíî âðåìÿ ðåøåíèÿ áàçîâîé çàäà÷è ñ âû÷èñ-ëèòåëüíûìè çàòðàòàìè Máàç. íà áàçîâîì ÷èñëå ïðîöåññîðîâ Náàç.ïðîö. = 128,
T (Nïðîö., Nïðîö.

Náàç.ïðîö.Máàç.) � âðåìÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è â Nïðîö.
Náàç.ïðîö. ðàç áîëüøåé íà Nïðîö.ïðîöåññîðàõ.Ìàêñèìàëüíûé ðàçìåð ñåòêè, íà êîòîðîé óäàëîñü ðåøèòü óðàâíåíèå Ïóàñ-ñîíà íà ïðèíÿòûõ çà áàçèñíûå 128 ïðîöåññîðíûõ óçëàõ â êàæäîì èç ðåæèìîâ

three-dimensional particle-in-cell code // J. Am. Soc. Mass Spectrom. — 1999. — Vol. 10. — Pp. 136–152.
— doi:10.1016/S1044-0305(98)00130-5. 12



èñïîëíåíèÿ, ñîñòàâèë 1408×1408×1408. Òàêæå ðàññìàòðèâàëàñü ñåòêà 1280×
×1280×1280. Â êàæäîì èç ðåæèìîâ âûïîëíåíèÿ áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû íà128, 256, 512, 1024 è 2048 ïðîöåññîðíûõ óçëàõ. Ïðè ýòîì ÷èñëî òî÷åê ïî òðå-òüåìó íàïðàâëåíèþ ñîñòàâëÿëî ñîîòâåòñòâåííî 1280, 2560, 5120, 10 240, 20 480äëÿ áàçèñíîé çàäà÷è íà ñåòêå 1280 × 1280 × 1280 è 1408, 2816, 5632, 11 264è 22 528 äëÿ áàçèñíîé çàäà÷è íà ñåòêå 1408 × 1408 × 1408. Êàê è â ñëó÷àåñèëüíîé ìàñøòàáèðóåìîñòè, ýôôåêòèâíîñòü îêàçàëàñü áëèçêà ê òåîðåòè÷å-ñêîé. Äëÿ ñåòêè ñ èñõîäíûì ðàçìåðîì 1280× 1280× 1280 îíà äîñòèãëà 0,98,à äëÿ ñåòêè 1408× 1408× 1408 � 0,95 (ðèñ. 2, á ). Ïîêàçàíî, ÷òî âîçðàñòàíèåýôôåêòèâíîñòè ïðè ïåðåõîäå îò 256 ê 512 ïðîöåññîðíûì óçëàì ñâÿçàíî ñ òåì,÷òî, íà÷èíàÿ èìåííî ñ ýòîãî ðàçìåðà, ñåòü ìåæïðîöåññíûõ êîììóíèêàöèé çà-ìûêàåòñÿ â òîïîëîãèþ òðåõìåðíîãî òîðà.Çäåñü æå â ï. 2.4.2 îïðåäåëåí è ìàêñèìàëüíûé ðàçìåð çàäà÷, êîòîðûåìîæíî ðåøàòü íà äîñòóïíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìîùíîñòÿõ. Íà 2048 ïðîöåñ-ñîðíûõ óçëàõ çàäà÷à íà ñåòêå 1408×1408×22 528 (≈ 4,5·1010 òî÷åê) ðåøàåòñÿçà 8,64 ñ, íà ñåòêå 2560 × 2560 × 8192 (≈ 5,4 · 1010 òî÷åê) � çà 8,49 ñ. Êðîìåòîãî, â ðåæèìå èñïîëíåíèÿ, èñïîëüçóþùåì ëèøü ïîëîâèíó äîñòóïíûõ ïðî-öåññîðíûõ ÿäåð, óäàëîñü çà 15,6 ñ ðåøèòü çàäà÷ó íà ñåòêå 1536×1536×24 576(≈ 5,8 · 1010 òî÷åê).Âûâîäû ïî âòîðîé ãëàâå ïðèâåäåíû â � 2.5.Â òðåòüåé ãëàâå äèññåðòàöèè ðàññìàòðèâàþòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãîìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ èîíîâ â ëîâóøêàõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ. Èññëåäó-åòñÿ çàâèñèìîñòü ñìåùåíèÿ è ñëèÿíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ îò ÷èñëà ÷àñòèöè áëèçîñòè èçìåðÿåìûõ ìàññ. Àíàëèçèðóåòñÿ âëèÿíèå íàïðÿæåííîñòè ìàãíèò-íîãî ïîëÿ íà ýâîëþöèþ èîííûõ îáëàêîâ. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ìîäåëèðóåòñÿ ïîâåäåíèå èîííûõ îáëàêîâñ ó÷åòîì âîçäåéñòâèÿ íåéòðàëüíîãî ãàçà.Àíàëèçó âëèÿíèÿ êóëîíîâñêèõ ñèë íà ìàññ-ñïåêòð ïîñâÿùåí � 3.1.Â ï. 3.1.1 ïðîâîäèòñÿ èññëåäîâàíèå ñìåùåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ äëÿèîíîâ îäíîé ìàññû ñ åäèíè÷íûì ïîëîæèòåëüíûì çàðÿäîì (m/q = 100,0) ïðèèçìåíåíèè ÷èñëà ÷àñòèö îò 1000 äî 500 000. ×òîáû èñêëþ÷èòü ðàñôàçèðîâêóîáëàêà çà ñ÷åò âîçäåéñòâèÿ íåîäíîðîäíîãî ïîëÿ ëîâóøêè, â êà÷åñòâåóäåðæèâàþùåãî áûë âûáðàí èäåàëüíûé êâàäðóïîëüíûé ïîòåíöèàë.Íà÷àëüíûå ðàçìåð è ôîðìà îáëàêà âî âñåõ ðàñ÷åòàõ áûëè îäèíàêîâûìè.Ïîòåðÿ èîíîâ íà ñòåíêàõ ëîâóøêè èìåëà ìåñòî òîëüêî â ðàñ÷åòàõ äëÿ
400 000 (0,1%) è 500 000 (2,2%) ÷àñòèö. Ïëîòíîñòü îáëàêà â âîçáóæäåííîìñîñòîÿíèè íå ïðåâûøàëà 0,7 ïðåäåëüíîé áðèëëþýíîâñêîé.Ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò (ðèñ. 3), ÷òî ñäâèã ìîäèôèöèðîâàííîé öèêëîòðîí-íîé ÷àñòîòû f+ ÿâëÿåòñÿ îòðèöàòåëüíûì, à ñäâèã ìàãíåòðîííîé ÷àñòîòû f−ïîëîæèòåëüíûì, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîâïàäàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè íàáëþäå-íèÿìè7. Äëÿ íåâûñîêèõ ïëîòíîñòåé ñäâèã ìîäèôèöèðîâàííîé öèêëîòðîííîé7Dunbar R.C., Chen J.H., Hays J.D. Magnetron motion of ions in the cubical ICR cell // Int. J. Mass13
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Ðèñ. 3. Íàáëþäàåìîå ñìåùåíèå ìîäèôèöèðîâàííîé öèêëîòðîííîé f+ (+) è ìàãíåòðîííîé
f
−
(4) ÷àñòîò è ñóììà ýòèõ ñäâèãîâ f+ + f

−
(�) êàê ôóíêöèÿ ÷èñëà ÷àñòèö. Îöåíêàñäâèãà ìîäèôèöèðîâàííîé öèêëîòðîííîé ÷àñòîòû (◦) âûïîëíåíà ïî ôîðìóëå èç ðàáîòûÌ. Ãîðøêîâà.÷àñòîòû êîëè÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ òåîðåòè÷åñêèìè îöåíêàìè, âûïîëíåííû-ìè Ì. Ãîðøêîâûì8. Â îòëè÷èå îò òåîðèè9, ïðåäñêàçûâàþùåé íóëåâîé ñäâèãäëÿ ñóììû ìîäèôèöèðîâàííîé öèêëîòðîííîé è ìàãíåòðîííîé ÷àñòîò f++f−,ïîêàçàíî, ÷òî îí îòëè÷åí îò íóëÿ è ÿâëÿåòñÿ ïîëîæèòåëüíûì.Â ðàñ÷åòàõ, îïèñàííûõ â ï. 3.1.2, ïîëó÷åíî ÿâëåíèå ðàçðûâà êîàëåñöåí-öèè. Îíî ñîñòîèò â òîì, ÷òî èîííûå îáëàêà, ñîñòîÿùèå èç ÷àñòèö ñ áëèçêèìèìàññàìè è âðàùàþùèåñÿ âñëåäñòâèå âûñîêîé ïëîòíîñòè â îäíîé ôàçå, â íåêî-òîðûé ìîìåíò âðåìåíè â ïðîöåññå äåòåêòèðîâàíèÿ íà÷èíàþò âðàùàòüñÿ íåçà-âèñèìî. Ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ýòî ÿâëåíèå ñâÿçàíî ñ ïîñòåïåííîéïîòåðåé îáëàêàìè èîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ âíå çîíû èõ ñîïðèêîñíîâåíèÿ. Ïîñòðî-åí ãðàôèê, âûðàæàþùèé çàâèñèìîñòü ìîìåíòà âðåìåíè, â êîòîðûé íàñòóïàåòðàçðûâ êîàëåñöåíöèè, îò ðàçíîñòè â ìàññàõ è ÷èñëà èîíîâ.Âûïîëíåííûé â ï. 3.1.3 àíàëèç äèíàìèêè èîííûõ îáëàêîâ ñ òðåìÿ áëèçêè-ìè ìàññàìè ïîêàçàë, ÷òî ïðè áîëüøîì ÷èñëå ÷àñòèö âîçíèêàåò êîàëåñöåíöèÿ

Spectrom. Ion Processes. — 1984. — Vol. 57, no. 1. — Pp. 39–56. — doi:10.1016/0168-1176(84)85064-8;
Wong R.L., Amster I.J. Experimental evidence for space-charge effects between ions of the same mass-to-charge
in Fourier-transform ion cyclotron resonance mass spectrometry // Int. J. Mass Spectrom. — 2007. — Vol.
265. — Pp. 99–105. — doi:10.1016/j.ijms.2007.01.014.8Gorshkov M.V., A.G.Marshall, E.N.Nikolaev. Analysis and elimination of systematic errors originating
from Coulomb mutual interaction and image charge in Fourier transform ion cyclotron resonance precise mass
difference measurements // J. Am. Soc. Mass Spectrom. — 1993. — Vol. 4, no. 11. — Pp. 855–868. —
doi:10.1016/1044-0305(93)87003-U.9F.G. Major, V.N. Gheorghe, G. Werth. Charged Particle Traps: Physics and Techniques of Charged
Particle Field Confinement. — Springer, 2005. — Vol. 37 of Springer Series on Atomic, Optical, and Plasma
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a áÐèñ. 4. Ïðîåêöèè ïîçèöèé èîíîâ íà ïëîñêîñòè xy è zy â èçáðàííûå ìîìåíòû âðåìåíèâ ïðîöåññå äåòåêòèðîâàíèÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ ðàñ÷åòîâ äèíàìèêè îáëàêîâ ñ áëèçêèìè ìàññàìè
m/q = 99,7 (êðàñíûé), 100,0 (çåëåíûé) è 100,3 (ñèíèé) ïðè ðàçëè÷íîì ÷èñëå ÷àñòèö: 3 ×

× 25 000 èîíîâ (à) è 3 × 75 000 (á ). Âðåìÿ óêàçàíî â ìèëëèñåêóíäàõ.
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âÐèñ. 5. Ìàññ-ñïåêòðû äëÿ ðàñ÷åòîâ äèíàìèêè îáëàêîâ ñ èîíàìè áëèçêèõ ìàññ m/q = 99,7,
100,0 è 100,3 ïðè ðàçëè÷íîì ÷èñëå ÷àñòèö: 3×25 000 èîíîâ (à), 3×50 000 (á ) è 3×75 000 (â).
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772.89ãÐèñ. 6. Ìàññ-ñïåêòðû áåëêà öèòîõðîì c, ïîëó÷åííûå â êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè (à,á ) è ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå (â, ã); èçîòîïíûé ïàêåò, îòâå÷àþùèé çàðÿäîâîìó ñîñòîÿíèþ

+16 (á, ã).ìåæäó îáëàêàìè ñ áîëåå òÿæåëûìè èîíàìè, è ýòî ïðèâîäèò ê ñëèÿíèþ ñîîò-âåòñòâóþùèõ ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ. Ïðè ýòîì îáëàêî ñ áîëåå ëåãêèìè èîíàìèïîñòåïåííî ïðåòåðïåâàåò ðàñôàçèðîâêó, è èíòåíñèâíîñòü åãî ñïåêòðàëüíîãîïèêà ñíèæàåòñÿ. Ïðè íåáîëüøîì ÷èñëå ÷àñòèö êîàëåñöåíöèè íå ïðîèñõîäèò,è ðåãèñòðèðóþòñÿ âñå òðè ñïåêòðàëüíûõ ïèêà (ðèñ. 4 è 5).Â � 3.2 èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ýâîëþ-öèþ èîííîãî îáëàêà â ëîâóøêå ìàññ-ñïåêòðîìåòðà ðåàëüíîé ãåîìåòðèè. Áûëèïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äëÿ òðåõ õàðàêòåðíûõ çíà÷åíèé íàïðÿæåííîñòè ìàãíèò-íîãî ïîëÿ: 1 Òë, 5 Òë è 10 Òë. Âî âñåõ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ èñïîëüçî-âàëîñü îäíî è òî æå ÷èñëî ÷àñòèö è îäèíàêîâîå íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå.Äëèòåëüíîñòü âîçáóæäåíèÿ è àìïëèòóäà âîçáóæäàþùåãî ïîëÿ áûëè ïîäî-áðàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû â êàæäîì èç òðåõ ðàñ÷åòîâ èîíû âîçáóæäàëèñüíà îäèíàêîâûé ðàäèóñ. Ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî âðåìÿ äîñòèæåíèÿ16



Ðèñ. 7. Ïåðåíîñ èîíîâ ñ ìàññîé m/q = 200,0 (êðàñíûé), 500,0 (çåëåíûé) è 1000,0 (ñèíèé)ñ ïîìîùüþ òðàíñïîðòíîãî êâàäðóïîëÿ èç íàêîïèòåëüíîãî êâàäðóïîëÿ ñ ñåãìåíòèðîâàííû-ìè ýëåêòðîäàìè. Âðåìÿ óêàçàíî â ìèêðîñåêóíäàõ.èîííûì îáëàêîì õàðàêòåðíûõ ñòàäèé ñâîåãî ðàçâèòèÿ ïðîïîðöèîíàëüíî âå-ëè÷èíå ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ñ âîçðàñòàíèåì íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ èîííîå îáëàêîíå ìåíÿåò ñâîþ ñòðóêòóðó, íî ëèøü çàìåäëÿåòñÿ åãî ýâîëþöèÿ. Ïðåäëàãàåòñÿîáúÿñíåíèå ýòîãî ÿâëåíèÿ, îñíîâàííîå íà òîì ôàêòå, ÷òî ÷àñòîòà âðàùåíèÿèîíîâ, ñîâåðøàþùèõ àêñèàëüíûå êîëåáàíèÿ ñ äîñòàòî÷íî áîëüøîé àìïëèòó-äîé, óìåíüøàåòñÿ íà âåëè÷èíó, îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíóþ íàïðÿæåííîñòèìàãíèòíîãî ïîëÿ.Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðåàëüíûì ýêñïåðè-ìåíòîì ïðîâåäåíî â � 3.3 íà ïðèìåðå áåëêà öèòîõðîì c. Ýòîò ïðîòåèí äî-ñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷åí, åãî ôîðìóëà è ìàññà èçâåñòíû, è îí èñïîëüçóåòñÿâ ðàáîòàõ ïî èññëåäîâàíèþ õàðàêòåðèñòèê ïðèáîðîâ. Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêîâèäîâ áåëêà öèòîõðîì c, íî â äàííîé ðàáîòå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ ïðîòåè-íà ñ ìîëåêóëÿðíîé ôîðìóëîé C560H874N148O156S4Fe. Èíòåíñèâíîñòè ïèêîâ, îò-âå÷àþùèå ðàçëè÷íûì çàðÿäîâûì ñîñòîÿíèÿì, áûëè âçÿòû èç ðåàëüíîãî ñïåê-òðà, à òåîðåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ìàññ (èçîòîïíûé ñîñòàâ) äëÿ êàæäîãîçàðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿ áûëî ñãåíåðèðîâàíî ïî àëãîðèòìó, îïèñàííîìó â � 2.1.Èîííî-öèêëîòðîííûé ðåçîíàíñ â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå ïîçâîëèë âîñïðîèç-âåñòè âñå çàðÿäîâûå ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 6, à), èìåâøèåñÿ â ðåàëüíîì ìàññ-ñïåêòðå(ðèñ. 6, â). Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ðàçðåøåíû èçîòîïíûå ïàêåòû (ðèñ. 6, á, ã). Äàí-íûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî êîä ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå äëÿñëîæíûõ ìíîãîìàññîâûõ ñîñòàâîâ ñ ðàçëè÷íûìè çàðÿäîâûìè ñîñòîÿíèÿìè.Ìîäåëèðîâàíèþ äâèæåíèÿ èîíîâ â ëèíåéíûõ ðàäèî÷àñòîòíûõ ëîâóøêàõñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ íåéòðàëüíîãî ãàçà ïîñâÿùåí � 3.4. Ïàðàãðàô íà÷èíàåò-ñÿ ñ îïèñàíèÿ ñõåìû è ïðèíöèïà ðàáîòû êâàäðóïîëüíûõ èîííûõ ëîâóøåê.17



Â óñòðîéñòâàõ ýòîãî òèïà äëÿ óäåðæàíèÿ èîíîâ ñëóæèò íå ìàãíèòíîå ïîëå,à ïåðåìåííîå ýëåêòðè÷åñêîå.Íà ïåðâîì ýòàïå âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà îòñëåæèâàëàñü äèíàìèêàèîíîâ ñ òðåìÿ ðàçëè÷íûìè ìàññàìè â íàêîïèòåëüíîì êâàäðóïîëå. Ê ìîìåíòóäîñòèæåíèÿ îáëàêîì ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîèçîøëî ïðîñòðàíñòâåííîåðàçäåëåíèå èîíîâ ïî ìàññàì: èîíû ñ ìåíüøåé ìàññîé îêàçàëèñü ñîñðåäîòî-÷åíû áëèæå ê öåíòðó ëîâóøêè, áîëåå òÿæåëûå èîíû îáðàçîâûâàëè îáëàêàáîëüøåãî ðàäèóñà.Äàëåå áûëî ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïåðåíîñà èîíîâ ñ ïîìîùüþ òðàíñ-ïîðòíîãî êâàäðóïîëÿ ïðè òðåõ ðàçëè÷íûõ ñõåìàõ ïîäà÷è íàïðÿæåíèÿ íàýëåêòðîäû íàêîïèòåëüíîé ëîâóøêè. Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå íàêîïè-òåëüíîé ëîâóøêè ñ ñåãìåíòèðîâàííûìè ýëåêòðîäàìè ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíîðàçäåëÿòü èîíû ïî ìàññàì â ïðîöåññå òðàíñïîðòèðîâêè (ðèñ. 7).Òàêèì îáðàçîì, â äàííîì ïàðàãðàôå áûëî âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðî-öåññîâ íàêîïëåíèÿ è ïåðåíîñà èîíîâ â ëèíåéíûõ êâàäðóïîëÿõ � ñòàäèé, íåïî-ñðåäñòâåííî ïðåäøåñòâóþùèõ èçìåðåíèþ ìàññ â ëîâóøêå ìàññ-ñïåêòðîìåòðàFTICR. Ýòî ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î òîì, ÷òî ïðåäñòàâëåííûé â äèññåðòàöèèêîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ íåïîñðåäñòâåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëíîãîöèêëà ýêñïåðèìåíòà â ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè â èîííûõ ëîâóøêàõ ðàçíîãî òèïàè èõ êîìáèíàöèÿõ.Âûâîäû ïî òðåòüåé ãëàâå ñäåëàíû â � 3.5.Â çàêëþ÷åíèè ïðèâåäåíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè.Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû1. Ïðåäëîæåíû ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè è ÷èñëåííûå àëãîðèòìû äëÿ èñ-ñëåäîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ èîíîâ â ìàññ-ñïåêòðîìåòðàõ, ó÷èòûâàþùèå ñèëóñî ñòîðîíû êóëîíîâñêîãî ïîëÿ è âëèÿíèå ðåàëüíîé ãåîìåòðèè èîííûõëîâóøåê.2. Ñîçäàí êîìïëåêñ ïàðàëëåëüíûõ ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ, ïîçâîëÿþùèé îñóùåñòâëÿòü ñðàâíåíèåðåçóëüòàòîâ âû÷èñëèòåëüíîãî è ðåàëüíîãî ýêñïåðèìåíòîâ. Ïîêàçàíàìàñøòàáèðóåìîñòü êîäà è åãî îòäåëüíûõ ïðîöåäóð ïî ÷èñëó ÷àñòèöè òî÷åê ñåòêè.3. Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö, âåëè÷èíû ìàãíèòíîãîïîëÿ, ñîñòàâà èîííûõ îáëàêîâ íà èõ äèíàìèêó è ñïåêòðû. Ïîëó÷åíî õî-ðîøåå ñîîòâåòñòâèå ðåçóëüòàòîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ äàí-íûìè ýêñïåðèìåíòà.4. Âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàçäåëåíèÿ èîíîâ ïî ìàñ-ñàì â ðåàëüíîé ãåîìåòðèè íàêîïèòåëüíîé è òðàíñïîðòíîé ëèíåéíûõêâàäðóïîëüíûõ ëîâóøåê ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ íåéòðàëüíîãî ãàçà.
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