
156 

 

)(xf

.0

,

,

3

2

1

3

2

1

2

2

1
3

xx

xx

exx
x

 

Данный оператор мы получили отбрасыванием модулей в исходном операторе, а элемент 2ln x  

мы опустил целиком, так как при отбрасывании в нем модуля возникали дополнительные трудно-

сти: в этом случае 2x не должно принимать отрицательных значений. 

Предлагаемый  метод более универсален по сравнению с классическим  в двух отношениях: во-

первых, метод является нелокальным, во-вторых, в качестве )(xf  можно использовать диффе-

ренцируемую аппроксимацию оператора. 

Для проведения вычислительного эксперимента была написана программа в среде Borland 

Delphi 7.0 

Вычислительные эксперименты проводился при следующих начальных данных: точность 
1210 , 

2

0 10 , начальные приближения берутся с отрезка 3,3 , для пересчета шаговой 

длины использовались регуляризованные и не регуляризованные методы неполного прогноза. 

Эксперимент проводился на ряде модельных систем, для иллюстрации рассмотрим систему: 
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                                (6) 

Для каждой системы было произведено 100 запусков. Для первой системы процент успешных 

запусков составил 85%, для системы (6) – 77%, для третьей системы – 25%. Скорость сходимости 

для первой системы составила в среднем 30 итерация, для системы (6) – 100 итераций, для третьей 

системы – 2000 итераций. 

Вычислительный эксперимент показал, что предложенный вариант метода Канторовича-

Красносельского позволяет решать с определенным успехом сложнейшие нелинейные системы 

уравнений, содержащие недифференцируемые элементы, что дает возможность использовать дан-

ный вариант метода при решении систем, для которых не подходит классический метод Канторо-

вича-Красносельского. 

 

Список используемых источников 

 
1. Хайрер, Э. Решение обыкновенных дифференциальных уравнений / Э. Хайрер, Г.Ваннер – М.: Мир, 

1999. 

2. Мадорский, В.М. Квазиньютоновские процессы для решения нелинейных уравнений / 

В.М.Мадорский. – Брест.: БрГУ, 2005.- 186с. 

3. Артюшеня, А.А., Сравнительный анализ эфективности  одношаговых, двухшаговых и  трѐхшаговых 

методов решения нелинейных систем./А.А. Артюшеня, В.М. Мадорский // МАТЕРИАЛЫ III международ-

ной молодежной научно-практической конференции «Научный потенциал молодежи – БУДУЩЕМУ БЕ-

ЛАРУСИ» Часть 3-  Пинск.:27 марта 2009г. ПолесГУ,  2009, с. 4-5. 

4. Красносельский, М.А., Приближенное решение операторных уравнений / М.А. Красносельский, Г.М. 

Вайникко. П.П. Забрейко., Я.Б. Рутицкий, В.Я. Cтеценко.– М.: Наука, 1969.– 455 с. 

 

УДК 004, 538.915 

АВТОМАТИЗАЦИЯ РАСЧЕТОВ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ ПАРАМЕТРОВ  

ДИБОРИДА МАГНИЯ 

 

Е.А. Багаль, магистрантка 

Научный руководитель – А.Ф. Ревинский, д.физ.-мат.н., профессор 

Брестский государственный университет им. А.С. Пушкина 

 

П
ол

ес
ГУ



157 

 

Для расчета термодинамических параметров высокотемпературных сверхпроводников, к кото-

рым относиться диборид магния,  используются ряд параметров, вычисление каждого из которых 

предполагает большие временные затраты.  

К примеру, для вычисления фононного спектра диборида магния требуется от нескольких ча-

сов до нескольких суток, в зависимости от степени точности расчета. Для того что бы провести 

расчеты термодинамических параметров диборида магния, необходим ряд программных комплек-

сов, таких как: MStudio Mindlab 4.0, Abinit 6.2, Origin 7.0, Mapl 9.5, PowderCell и многие другие. 

Не достаточно просто получить результат, так же необходима его тщательная и правильная обра-

ботка. Выбор операционной системы объясняется лицензионными соглашениями на распростра-

нение и использование программных средств, перечисленных в настоящей работе. 

Приведенный выше пример показывает, что временная сложность алгоритмов для вычисления 

термодинамических параметров высокотемпературных сверхпроводников требует особого подхо-

да к выбору программных средств, для проведения вычислений. На риунке 1, представлен пример 

расчета фононного спектра диборида магния. Расчет выполнен с помощью программного ком-

плекса Abinit 6.2. 

 
Рисунок 1- Фононный спектр диборида магния 

а           б 

 
Рисунок 2 – Зонная структура (а) и плотность электронных состояний (б) диборида магния 

 

На рисунке 2(а, б) приведен пример расчета зонной структуры и плотности электронных состо-

яний диборида магния [1,2]. Расчеты были проведены в рамках теории функционала плотности с 

помощью программного комплекса MStudio Mindlab 4.0. 

Полученные нами результаты находятся в хорошем согласии с известными литературными 

данными. Вычисленные зависимости необходимы для дальнейшего теоретического анализа харак-

тера сверхпроводимости данного соединения. 
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