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Появление и распространение поверхностей разрыва — хорошо изученные явления в механике сплошных сред [1]. Как правило, источником ударных волн служит либо движение объекта (например, реактивного самолёта или пули) в сплошной среде (например, в жидкости или газе) со скоростью, превышающей локальную скорость звука в данной среде, либо имеющаяся в начальный момент времени граница между участками сплошной среды, обладающими разными термодинамическими параметрами, такими, как температура, давление или плотность. В лабораторных условиях обычно имеют дело со вторым источником ударных волн, изучая их поведение в специальной установке, называемой ударной трубой. Данная установка представляет собой длинную камеру, разделенную на две части перегородкой. В разных частях камеры находится газ при различных давлениях, поэтому при очень быстром удалении перегородки образуется т. н. «поверхность разрыва», переходя через которую термодинамические параметры среды испытывают скачок. Эта поверхность разрыва не остается на месте, а начинает двигаться в сторону участка камеры с меньшим давлением, и при определенных условиях скорость движения поверхности разрыва будет превышать локальную скорость звука в газе. В таком случае говорят о распространении ударной волны. Математическая формулировка задачи о распространении поверхности разрыва в постановке, подобной той, что описана выше, носит название задачи Римана. Данная задача хорошо изучена и в ряде случаев имеет аналитическое решение. На практике для решения такой задачи используются специальные компьютерные программы (Riemann solvers), которые моделируют данный процесс численно. Как правило, распространение поверхностей разрыва исследуется в сплошных средах, где доступен целый арсенал как аналитических, так и численных методов. Однако в случае молекулярной динамики, когда среда не рассматривается как сплошная, а учитывается динамика каждого отдельного атома или молекулы применим только численный подход, который стал активно применяться для исследования ударных волн только в последние годы [2]. В данной работе была поставлена цель разработать компьютерную программу для проведения моделирования распространения поверхностей разрыва и ударных волн методом молекулярной динамики. 
В качестве модели используется двумерный газ из абсолютно упругих и гладких шаров (“атомов” или “молекул” газа). Была смоделирована ситуация, при которой изначально имеется прямоугольный сосуд, разделенный на две части перегородкой, в двух половинах которого находится газ при различных давлениях/концентрациях/температурах. По команде оператора программы перегородка мгновенно убиралась и поверхность разрыва (воображаемая поверхность, которая в начальный момент времени совпадает с положением исчезнувшей перегородки) и начинался процесс распространения волны (вместе с расширением газа и диффузией). Были рассмотрены разные режимы распространения поверхностей разрыва и ударных волн в зависимости от начальных условий, промоделирован процесс взаимодействия ударной волны со стенками сосуда.
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