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Ïðåäèñëîâèå

Ïðîãðàììíûé ïàêåò Kvazar � ìíîãîôóíêöèîíàëüíîå ïðîãðàììíîå ñðåäñòâî äëÿ

ìîëåêóëÿðíîî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â ïðîãðàììíîì ïàêåòå ðåàëèçîâàíû ðàçíîîáðàçíûå

ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, òàêèå êàê ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè, ìåòîä ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ñèëîâûå ïîëÿ REBO, AIREBO. Ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî

ïàêåòà ìîæíî èçó÷àòü ìåõàíè÷åñêèå(â òîì ÷èñëå ïðî÷íîñòíûå), ýìèññèîííûå è

ýëåêòðîííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîñòðóêòóð. Ïðîãðàìíûé ïàêåò ðåàëèçóåò

âîçìîæíîñòü ïðîåêòèðîâàíèÿ ãåîìåòðèè èññëåäóåìûõ îáúåêòîâ, çàäàíèÿ ïåðèî-

äè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ è âíåøíèõ óñëîâèé (òåìïåðàòóðà, äàâëåíèå, ñòàòè÷åñêàÿ èëè

äèíàìè÷åñêàÿ ìåõàíè÷åñêàÿ íàãðóçêà è äð.). Kvazar ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ðàáîòû ïîä

ÎÑ Linux è ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí êàê íà ïåðñîíàëüíûõ êîìïüþòåðàõ, òàê è

íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ êëàñòåðíîãî òèïà, ïîääåðæèâàþùèõ èíòåðôåéñ ïåðåäà÷è

äàííûõ MPI.

1 Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû

ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar

1.1 Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü äâèæåíèå àòîìîâ ìîëå-

êóëÿðíîé ñèñòåìû. Â åãî îñíîâå ëåæèò ÷èñëåííûé ðàñ÷åò òðàåêòîðèé äâèæåíèÿ

îòäåëüíûõ àòîìîâ ñèñòåìû.

Â äàííîì ìåòîäå ìîëåêóëÿðíàÿ ñèñòåìà ïðåäñòàâëÿåñÿ êàê ìåõàíè÷åñêàÿ ñè-

ñòåìà, ñîñòîÿùàÿ èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê, îáëàäàþùèõ íåêîòîðîé

ìàññîé. Ïîëîæåíèÿì ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê ìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìû ñîîòâåòñòâóþò

ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. II-é çàêîí Íüþòîíà äëÿ ñèñòåìû âçàè-

ìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö çàïèñûâàåòñÿ â ñëåäóþùåì âèäå:

mi
d2~ri(t)

dt2
= ~Fi(~r), i = 1, n, (1)

ãäå ~Fi - ñóììàðíàÿ ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà i-ûé àòîì ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ ÷àñòèö.

4

СА
РА
ТО
ВС
КИ
Й ГО

СУ
ДА
РС
ТВ
ЕН
НЫ
Й УН

ИВ
ЕР
СИ
ТЕ
Т И
МЕ
НИ

 Н
.Г.

 Ч
ЕР
НЫ
ШЕ
ВС
КО
ГО



Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ çàäàþòñÿ â âèäå

~ri(t0) = ~r0i ,

~vi(t0) = ~v0i , ~vi =
d~ri
dt
, i = 1, n.

(2)

è ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòàðòîâóþ ãåîìåòðèþ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû è ñîâîêóï-

íîñòü íà÷àëüíûõ ñêîðîñòåé àòîìîâ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû.

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàñ÷åòà äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû íåîáõîäèìî çà-

äàòü ôóíêöèþ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè U(r) è ðåøèòü êðàåâóþ çàäà÷ó (1)-(2).

Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ñïîñîáîâ ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâè-

æåíèÿ (1). Ñïåöèôèêà ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñîñòîèò â íåîáõîäèìîñòè

èíòåãðèðîâàíèÿ î÷åíü áîëüøîãî ÷èñëà óðàâíåíèé, ÷òî íàëàãàåò îïðåäåëåííûå òðå-

áîâàíèÿ íà ýêîíîìèþ êîìïüþòåðíîé ïàìÿòè. Êðîìå ýòîãî, ïðè ðàñ÷åòàõ îñíîâíîå

âðåìÿ óõîäèò íà âû÷èñëåíèå ñèëû, äåéñòâóþùåé íà äàííûé àòîì, ò.å. ïðàâîé ÷à-

ñòè óðàâíåíèÿ (1). Ñâÿçàíî ýòî ñ ñóùåñòâåííîé íåëèíåéíîñòüþ ñèëû âçàèìîäåé-

ñòâèÿ è íåîáõîäèìîñòüþ ñóììèðîâàíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà ñëàãàåìûõ (ïðåæäå âñåãî

� ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè). Óêàçàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ñíèæàåò

ýôôåêòèâíîñòü ìåòîäîâ, òðåáóþùèõ íà êàæäîì øàãå ìíîãîêðàòíîãî âû÷èñëåíèÿ

ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèé (1). Ñ ýòèì, â ÷àñòíîñòè, ñâÿçàíî ðåäêîå ïðèìåíåíèå ìå-

òîäà Ðóíãå-Êóòòà [1] â ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå.

Îäíèì èç íàèáîëåå ïðîñòûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ àëãîðèòì

Âåðëå [2], ñîãëàñíî êîòîðîìó âû÷èñëåíèå ïîëîæåíèÿ ÷àñòèöû îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî

åå ïðåäûäóùèì äâóì ïîëîæåíèÿì. Ðàñ÷¼òíàÿôîðìóëà ìåòîäà Âåðëå:

~r(t+ ∆t) = 2~r(t)− ~r(t−∆t) + ~a(t)∆t2 +O(∆t4), (3)

ãäå ∆t - øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, ~a(t) - óñêîðåíèå. Äàííàÿ ñõåìà íå òðåáóåò âû÷èñëå-

íèÿ ñêîðîñòåé.

Ìåòîä öåíòðàëüíûõ ðàçíîñòåé, êîòîðûé âïåðâûå ïðåäëîæèë ïðèìåíÿòü â ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêå Âèíüÿðä [3], îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèÿìè:
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~v(t+
1

2
∆t) = ~v(t− 1

2
∆t) + ~a(t)∆t+O(∆t4), (4)

~r(t+ ∆t) = ~r(t) + ~v(t+
1

2
∆t)∆t+O(∆t4). (5)

Äàííûé ìåòîä ýêâèâàëåíòåí ìåòîäó Âåðëå â òîì ñìûñëå, ÷òî èñêëþ÷åíèå ñêî-

ðîñòåé èç (4),(5) ïðèâîäèò ê ôîðìóëå (3). Â îòëè÷èå îò àëãîðèòìà Âåðëå, â ìåòîäå

Âèíüÿðäà íà êàæäîì øàãå îïðåäåëÿþòñÿ è êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè ÷àñòèö. Ïðè

ýòîì ñêîðîñòè ÷àñòèö îïðåäåëÿþòñÿ äëÿ ïðîìåæóòî÷íûõ ìîìåíòîâ âðåìåíè. Ñó-

ùåñòâóåò ðÿä ìîäèôèêàöèé ìåòîäà Âåðëå è öåíòðàëüíûõ ðàçíîñòåé, îäíàêî áîëü-

øèíñòâî èç íèõ ïðè ôîðìàëüíî ðàçëè÷íîé ñõåìå èíòåãðèðîâàíèÿ äàåò â òî÷íîñòè

îäèíàêîâûå òðàåêòîðèé ÷àñòèö.

Â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar ðåàëèçîâàíû ìåòîäû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ

Âåðëå è Âèíüÿðäà.

1.2 Ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè

Îñíîâîé ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèå ñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðå-

äèíãåðà [6]. Â äàííîì ìåòîäå âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà, íàõîäÿùåãîñÿ íà ìî-

ëåêóëÿðíîé îðáèòàëè îïèñûâàåòñÿ â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè âîëíîâûõ ôóíê-

öèé [7] îðáèòàëåé èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ:

ψ(r) =
∑
iα

ciαφiα(r), (6)

ãäå èíåäêñ iα ñîîòâåòñòâóåò α îðáèòàëè i-ãî àòîìà ñèñòåìû.

Â óðàâíåíèè (6) êîýôôèöèåíòû ciα ÿâëÿþòñÿ íåèçâåñòíûìè. Ïîñêîëüêó ñîâî-

êóïíîñòü âîëíîâûõ ôóíêöèé îðáèòàëåé èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ íå îáðàçóåò ïîëíî-

ãî áàçèñà âîëíîâûõ ôóíêöèé, òàêèì ïóòåì íåëüçÿ ïîëó÷èòü òî÷íîå ðåøåíèå óðàâ-

íåíèÿ Øðåäèíãåðà. Îäíàêî, ïóòåì ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîäáîðà áàçèñíûõ âîëíîâûõ

ôóíêöèé, ìîæíî ïîëó÷èòü ðåçóëüòàòû, î÷åíü õîðîøî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûìè äàííûìè [7]. Êàê èçâåñòíî [7], êîýôôèöèåíòû ciα, ñîîòâåòñòâóþùèå

íàèëó÷øåìó ðåøåíèþ â äàííîì êëàññå âîëíîâûõ ôóíêöèé, ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû
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ïóòåì ðåøåíèÿ òàê íàçûâàåìîãî ñåêóëÿðíîãî óðàâíåíèÿ:∑
jβ

(Hiαjβ − εSiαjβ) cjβ = 0, (7)

ãäå

Hiαjβ = 〈φiα|H|φjβ〉 =

∫
φ∗iα(r)Hφjβ(r)dr, (8)

Siαjβ = 〈φiα|φjβ〉 =

∫
φ∗iα(r)φjβ(r)dr. (9)

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî íà ïðàêòèêå èíòåãðàëû îáû÷íî çàìåíÿþòñÿ ïðèáëèæåííû-

ìè âûðàæåíèÿìè.

Â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ñåêóëÿðíîãî óðàâíåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ êîýôôèöèåíòû

ciα è çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé. Ýíåðãèÿ çàíÿòûõ ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâóåò ýíåðãèè ñâÿçè è îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

Ebond =
∑
γ

nγεγ. (10)

Ýòî âûðàæåíèå ÿâëÿåòñÿ ñóììîé ýíåðãèé çàíÿòûõ ýëåêòðîíàìè ìîëåêóëÿðíûõ îð-

áèòàëåé, n - çàíÿòûå ýëåêòðîíàìè îðáèòàëè, è εn � ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà,

íàõîäÿùåãîñÿ íà ñîîòâåòñòâóþùåé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè.

Ïîñêîëüêó ïîëó÷åííàÿ òàêèì îáðàçîì ýíåðãèÿ ñâÿçè íå ó÷èòûâàåò ýíåðãèþ îò-

òàëêèâàíèÿ, âîçíèêàþùóþ ïðè ñáëèæåíèè ýëåêòðîííûõ îáëàêîâ, â ðàìêàõ ìåòîäà

ñèëüíîé ñâÿçè ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñóììîé äâóõ ñëàãàåìûõ

Etot = Ebond + Erep (11)

ãäå Erep � ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ, îïèñûâàþùàÿñÿ ñïåöèàëüíî ïîäîáðàííûì ýìïè-

ðè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì.

Â Kvazar ðåàëèçîâàí ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè, îñíîâàííûé íà ïàðàìåòðèçàöèè Ãó-

äâèíà [8]. Ýëåìåíòû ìàòðèöû ãàìèëüòîíèàíà âû÷èñëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Hiαjβ(r) = Viαjβ(r0)
(r0
r

)na
exp

(
−nb

(
r

rc

)nc
+ nb

(
r0
rc

)nc)
, (12)

Çäåñü Viαjβ - çíà÷åíèå ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ α îðáèòàëè i-ãî àòîìà ñ β îðáè-
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òàëüþ j-ãî àòîìà íàõîäÿùèõñÿ â ðàâíîâåñíîì ïîëîæåíèè. α è β ìîãóò ñîîòâåò-

ñòâîâàòü s, px, py è pz îðáèòàëÿì. Âåëè÷èíà Viαjβ âû÷èñëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ïðåîá-

ðàçîâàíèé Ñëåéòåðà-Êîñòåðà [9], íà îñíîâàíèè çíà÷åíèé íàïðàâëÿþùèõ êîñèíóñîâ

âåêòîðà, ñîåäèíÿþùåãî àòîìû i è j, à òàêæå ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ îðáèòàëåé

α è β â σ è π îðèåíòàöèÿõ ïî îòíîøåíèþ äðóã ê äðóãó. Â äàííîé ïàðàìåòðèçàöèè

îòñóòñòâóåò ÿâíàÿ ôîðìà âîëíîâûõ ôóíêöèé îðáèòàëåé èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ, è

áàçèñíûé íàáîð ñ÷èòàåòñÿ îðòîíîðìèðîâàííûì, òî åñòü

Siαjβ = δiαjβ, (13)

ïîýòîìó ðåøåíèå ñåêóëÿðíîãî óðàâíåíèÿ ñâîäèòñÿ ê ïðîöåññó äèàãîíàëèçàöèè ìàò-

ðèöû ãàìèëüòîíèàíà.

Ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïàðîé àòîìîâ, çàïèñûâàåòñÿ â âèäå

Ecore(r) = Ecore(r0)
(r0
r

)ma

exp

(
−mb

(
r

rc

)mc

+mb

(
r0
rc

)mc
)
, (14)

ñîîòâåòñòâåííî, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå

ñóììèðîâàíèÿ ïî âñåì ïàðàì àòîìîâ:

Erep =
∑
i<j

Ecore(rij). (15)

1.3 Ñèëîâîå ïîëå REBO

Ñèëîâîå ïîëå REBO îòíîñèòñÿ ê êëàññó ìåòîäîâ ïîðÿäêà ñâÿçè è îñíîâûâàåòñÿ íà

ïîòåíöèàëå Òåðñîôôà [10]. Ïåðâûé âàðèàíò ïîòåíöèàëà REBO áûë ïðåäëîæåí Ä.

Áðåííåðîì [11], ïîçäíåå áûë çíà÷èòåëüíî óñîâåðøåíñòâîâàí è ïîëó÷èë íàçâàíèå

REBO II ïîêîëåíèÿ [12]. Ýòîò ïîòåíöèàë óñïåøíî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

ãðàôåíîâûõ ñòðóêòóð, óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê, àëìàçà è óãëåâîäîðîäîâ.

Ýíåðãèÿ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé Eb îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà:

Eb =
∑
i

∑
j>i

[V R(rij)− bijV A(rij)], (16)

ãäå V R(r) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýíåðãèþ îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïàðîé àòîìîâ è çàïè-
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ñûâàåòñÿ â âèäå

V R(r) = f c(r)(1 +Q/r)Ae−αr, (17)

V A(r) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýíåðãèþ ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ïàðîé àòîìîâ

V A(r) = f c(r)
∑
n=1,3

Bne
−βnr. (18)

Âûðàæåíèå (16) èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âñåé ñè-

ñòåìû. Ôóíêöèÿ bij íàçûâàåòñÿ ïîðÿäêîì ñâÿçè è îïðåäåëÿåò õàðàêòåð ñâÿçè:

bij =
1

2
[bσ−πij + bσ−πji ] + bπij (19)

Ôóíêöèè bσ−πij è bσ−πji çàâèñÿò îò áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ è âàëåíòíûõ óãëîâ, â

êîòîðûõ ó÷àñòâóþò àòîìû i è j. Ôóíêöèÿ bπij îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà äâóõ âûðà-

æåíèé:

bπij = ΠRC
ij + bDHij (20)

Ýìïèðè÷åñêàÿ ôîðìóëà äëÿ (19) ïîäîáðàíà Ä. Áðåííåðîì òàêèì îáðàçîì, ÷òî-

áû âîñïðîèçâîäèëèñü èçâåñòíûå çíà÷åíèÿ ïîðÿäêà ñâÿçè äëÿ äèñêðåòíûõ òî÷åê.

Ïåðâîå ñëàãàåìîå â (19) îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

bσ−πij =

1 +
∑
k(6=i,j)

f cik(rik)G(cos(θijk))e
λijk + Pij(N

C
i , N

H
i )

− 1
2

(21)

ãäå ôóíêöèÿ f c(r) îáåñïå÷èâàåò íàëè÷èå âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ìåæäó áëèæàé-

øèìè ñîñåäÿìè. Ôóíêöèÿ P ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áèêóáè÷åñêèé ñïëàéí, êîòîðûé

ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé âåëè÷èí NC
i è NH

i , êîòîðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðåäñòàâëÿþò

ñîáîé ÷èñëî áëèæàéøèõ ê i-ìó àòîìó àòîìîâ óãëåðîäà è âîäîðîäà è îïðåäåëÿåòñÿ

âûðàæåíèÿìè:

NC
i =

carbon atoms∑
k(6=i,j)

f cik(rik), (22)

NH
i =

hydrogen atoms∑
l(6=i,j)

f cil(ril). (23)
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Âûðàæåíèå πRCij ÿâëÿåòñÿ òðèêóáè÷åñêèì ñïëàéíîì F :

πRCij = Fij

(
N t
i , N

t
j , N

conj
ij

)
. (24)

N conj
ij îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì:

N conj
ij = 1 +

carbon∑
k(6=i,j)

f cik(rik)F (Xik)

2

+

carbon∑
l(6=i,j)

f cil(ril)F (Xil)

2

, (25)

ãäå

F (χik) =


1 χik < 2

[1 + cos(2π(χik − 2))]/2 2 < χik < 3

0 χik > 3

(26)

è

χik = N t
k − f cik(rik) (27)

Ñëàãàåìîå bDHij â âûðàæåíèè (20) îïðåäåëÿåòñÿ êàê:

bDHij = Tij(N
t
i , N

t
j , N

conj
ij )

 ∑
k(6=i,j)

∑
l(6=i,j)

(1− cos2(θijkl))f cik(rik)f cjl(ril)

 , (28)

ãäå

cos(θijkl) = eijkeijl. (29)

Ôóíêöèÿ Tij(N
t
i , N

t
j , N

conj
ij ) òàêæå ÿâëÿåòñÿ òðèêóáè÷åñêèì ñïëàéíîì, eijk è eijl

ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé åäèíè÷íûå âåêòîðû â íàïðàâëåíèè âåêòîðíîãî ïðîèçâåäåíèÿ

Rji ×Rik è Rij ×Rjl, ãäå R - âåêòîð, ñîåäèíÿùèé ñîîòâåòñòâóþùèå àòîìû.

Ôóíêöèÿ-ïåðåêëþ÷àòåëü f c(r) îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:

f cij(r) =


1 r < Dmin

ij[
1 + cos(π((r −Dmin

ij )/(Dmax
ij −Dmin

ij ))
]
/2 Dmin

ij < r < Dmax
ij

0 r > Dmax
ij

(30)
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1.4 Ñèëîâîå ïîëå AIREBO

Ñèëîâîå ïîëå AIREBO ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàñøèðåíèå ñèëîâîãî ïîëÿ REBO ïó-

òåì äîáàâëåíèÿ ñëàãàåìûõ, ó÷èòûâàþùèõ ýíåðãèþ äâóãðàííûõ óãëîâ è ýíåðãèþ

âàí-äåð-âààëüñîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [13]. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ çàïèñûâàåòñÿ ñëåäóþ-

ùèì îáðàçîì:

E =
1

2

∑
i

∑
j 6=i

EREBO
ij + ELJ

ij +
∑
k 6=i,j

∑
l 6=i,j,k

Etors
kijl

 (31)

Âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìîäåéñòâèå îïèñûâàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäèôèöè-

ðîâàííîãî ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà:

ELJ
ij = S(tr(rij))S(tb(b

∗
ij))CijV

LJ
ij (rij) + [1− S(tr(rij))]CijV

LJ
ij (rij). (32)

V LJ
ij � òðàäèöèîííàÿ ôîðìà ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà

V LJ
ij = 4εij

((
σij
rij

)12

−
(
σij
rij

)6
)
. (33)

Ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà â ñèëîâîì ïîëå AIREBO çíà÷èòåëüíî ìîäèôèöè-

ðóåòñÿ ïóòåì èñïîëüçîâàíèÿ ñïåöèàëüíûõ ìàñøòàáèðóþùèõ ôóíêöèé. Ôóíêöèÿ

S(t) ìîæåò áûòü çàïèñàíà â ñëåäóþùåé ôîðìå:

S(t) = Θ(−t) + Θ(t)Θ(1− t)[1− t2(3− 2t)] (34)

Âåëè÷èíà ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà çàâèñèò îò áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ àòî-

ìà, äëÿ êîòîðîãî îí âû÷èñëÿåòñÿ. Ïîñòåïåííîå èñêëþ÷åíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè

óìåíüøåíèè ðàññòîÿíèÿ rij îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìàñøòàáèðóþùåé ôóíêöèè

tb:

tb(bij) =
bij − bminij

bmaxij − bminij

, (35)

ãäå bij ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âåëè÷èíó ïîðÿäêà ñâÿçè êëàññè÷åñêîãî REBO ïîòåí-

öèàëà äëÿ àòîìîâ i è j. Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî ïàðàìåòðà ïîçâîëÿåò èñêëþ÷èòü

âàí-äåð-âààëüñîâî îòòàëêèâàíèå ìåæäó ïàðàìè àòîìîâ, êîòîðûå ìîãóò îáðàçîâàòü
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õèìè÷åñêóþ ñâÿçü. Òàêæå ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî èñïîëüçóåìîå â ôîðìóëå (32) çíà-

÷åíèå âåëè÷èíû ïîðÿäêà ñâÿçè b∗ij âû÷èñëÿåòñÿ òàêèì îáðàçîì, áóäòî ðàññòîÿíèå

ìåæäó àòîìàìè i è j ðàâíî ìàêñèìàëüíîìó ðàññòîÿíèþ, íà êîòîðîì îáðàçóåòñÿ

õèìè÷åñêàÿ ñâÿçü äëÿ äàííîé ïàðû àòîìîâ. Ýòî íåîáõîäèìî, ïîñêîëüêó, â ïðî-

òèâíîì ñëó÷àå, âåëè÷èíà ïîðÿäêà ñâÿçè ðàâíÿëàñü áû íóëþ, è íàëè÷èå âàí-äåð-

âààëüñîâîãî îòòàëêèâàíèÿ íå ïîçâîëèëî áû àòîìàì ïðèáëèçèòüñÿ íà äîñòàòî÷íîå

ðàññòîÿíèå äëÿ îáðàçîâàíèå õèìè÷åñêîé ñâÿçè.

Åñëè àòîìû i è j ñîåäèíåíû õèìè÷åñêîé ñâÿçüþ, èëè ÿâëÿþòñÿ êîíöàìè öå-

ïî÷êè íåñêîëüêî ñîåäèíåííûõ õèìè÷åñêè àòîìîâ, òî âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìî-

äåéñòâèå ìåæäó íèìè êîððåêòèðóåòñÿ ñëåäóþùåé ïåðåêëþ÷àþùåé ôóíêöèåé:

Cij = 1−max{wij(rij), wik(rik)wkj(rkj),∀k, wik(rik)wkl(rkl)wlj(rlj),∀k, l} (36)

ãäå

wij(rij) = S ′(tc(rij)), (37)

S ′(tc(rij)) = Θ(−t) + Θ(t)Θ(1− t)1

2
[1 + cos(πt)] (38)

Ñîñòàâëÿþùàÿ âûðàæåíèÿ (31), îòâå÷àþùàÿ çà äâóãðàííûå óãëû, îáðàçóåìûå

àòîìàìè i, j, k, l, èìååò ñëåäóþùèé âèä:

Etors
kijl = wki(rki)wij(rij)wjl(rjl)V

tors(ωkijl) (39)

ãäå V tors(ωkijl) èìååò âèä:

V tors(ωkijl) =
256

405
εkijlcos

10(ωkijl/2)− 1

10
εkijl. (40)

Íàëè÷èå äîïîëíèòåëüíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ äâóãðàííûõ óãëîâ ïîç-

âîëÿåò áîëåå òî÷íî âîñïðîèçâîäèòü ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðàôåíà è äðóãèõ ñòðóê-

òóð, â êîòîðûõ ïðèñóòñòâóþò ïëàíàðíûå óãëåðîäíûå îáðàçîâàíèÿ.
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2 Ñòðóêòóðà è îñîáåííîñòè ðàáîòû

ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar

Ïðîãðàììíûé ïàêåò ñîñòîèò èç äâóõ îñíîâíûõ ìîäóëåé. Ïåðâûé ìîäóëü ïðåäíà-

çíà÷åí äëÿ ïðîèçâåäåíèÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ. Îí ÿâëÿåòñÿ îñíîâîé ïðîãðàììíîãî

ïàêåòà. Âòîðîé ìîäóëü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëüçîâàòåëüñêèé ãðàôè÷åñêèé èíòåð-

ôåéñ, ñîäåðæàùèé ìîäóëè äëÿ ïðå- è ïîñòïðîöåññèíãà. Ïåðâûé ìîäóëü ìîæåò áûòü

èñïîëüçîâàí íåçàâèñèìî îò âòîðîãî, è ÿâëÿåòñÿ â ýòîì ñìûñëå ïåðâè÷íûì. Âòîðîé

(ãðàôè÷åñêèé) ìîäóëü äëÿ ñâîåé ðàáîòû òðåáóåò óñòàíîâëåííóþ âåðñèþ âû÷èñ-

ëèòåëüíîãî ìîäóëÿ, êðîìå òîãî, äàííûé ìîäóëü ïðåäíàçíà÷åí èñêëþ÷èòåëüíî äëÿ

ïîäãîòîâêè âõîäíûõ äàííûõ äëÿ âû÷ñèñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ è îáðàáîòêè âûõîäíûõ

äàííûõ.

2.1 Óñòàíîâêà ïàêeòà

Îòêðûòûé ïðîãðàììíûé ïàêåò Kvazar ðåàëèçóåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèñòåìû êîí-

òðîëÿ âåðñèé Mercurial [16]. Îñíîâíîé ðåïîçèòàðèé äîñòóïåí â ñåòè èíòåðíåò ïî

àäðåñó hg.nanokvazar.ru/Kvazar. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ àêòóàëüíîé âåðñèè ïðîãðàìì-

íîãî ïàêåòà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ êîìàíäîé Mercurial:

hg clone http://hg.nanokvazar.ru/Kvazar

Óñòàíîâêà ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðè ïîìîùè Python ìîäó-

ëÿ easy_install. Ïðîãðàììíûé ïàêåò Kvazar èìååò ñëåäóþùèé íàáîð çàâèñèìîñòåé:

� Numpy - áèáëèîòåêà íà Python, ðåàëèçóþùàÿ ýôôåêòèâíûå àëãîðèòìû ðàáîòû

ñ ìíîãîìåðíûìè ìàññèâàìè, à òàêæå ðàçíîîáðàçíûå ÷èñëåííûå àëãîðèòìû

ëèíåéíîé àëãåáðû [17];

� Scipy - áèáëèîòåêà íà Python, ðåëèçóþùàÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî ÷èñëåííûõ

àëãîðèòìîâ äëÿ íàó÷íûõ âû÷èñëåíèé [18];

� PyYaml - ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áèáëèîòåêó íà Python, ðåàëèçóþùóþ íåîáõîäè-

ìûé èíñòðóìåíòàðèé äëÿ ðàáîòû ñ òåêñòîâûìè ôàéëàìè â ôîðìàòå YAML;

� mpi4py - áèáëèîòåêà íà Python, ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîáîé ðåàëèçàöèþ OpenMPI

[19](ðåàëèçàöèÿ MPI ñ îòêðûòûì èñõîäíûì êîäîì) äëÿ Python [20].
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� Boost-Python - áèáëèîòåêà íà C++, ïîçâîëÿþùàÿ ðåàëèçîâûâàòü áûñòðîäåé-

ñòâóþùèå ðàñøèðåíèÿ äëÿ Python [21];

Ïåðåä ñáîðêîé èëè óñòàíîâêîé ïàêåòà íåîáõîäèìî óñòàíîâèòü Boost-Python, ïðî-

÷èå çàâèñèìîñòè áóäóò ðàçðåøåíû â ïðîöåññå óñòàíîâêè ïàêåòà àâòîìàòè÷åñêè.

Äëÿ òåñòîâîé ñáîðêè ïðîãðàììíîãî ïàêåòà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùåé êî-

ìàíäîé:

python setup.py build

Þíèò-òåñòèðîâàíèå ìîäóëåé ïðîãðàììíîãî ïàêåòà îñóùåñòâëÿåòñÿ êîìàíäîé:

python setup.py test

Äëÿ óñòàíîâêè ïàêåòà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ êîìàíäîé1:

python setup.py install

Ïîñëå óñòàíîâêè ïðîãðàììû è ïîäãîòîâêè ñïåöèàëüíîãî êîíôèãóðàöèîííîãî ôàé-

ëà â ôîðìàòå YAML2 çàïóñê ïðîãðàììû íà ðàñ÷åò îñóùåñòâëÿåòñÿ êîìàíäîé:

kvazar path/to/config.yml

2.2 Âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü

2.2.1 Ñòðóêòóðà âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ

Âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîãðàììíûé ïàêåò, ðåàëèçîâàííûé

íà Python. Îí ñîñòîèò èç íàáîðà âû÷èñëèòåëüíûõ ïîäìîäóëåé, èìåþùèõ òðåõ-

óðîâíåâóþ èåðàðõèþ. Íà ïåðâîì (íèæíåì) óðîâíå èåðàðõèè íàõîäÿòñÿ ìîäóëè,

ðåàëèçîâàííûå íà C++ è âûïîëíåííûå â âèäå ðàñøèðåíèé Boost-Python. Äàí-

íûå ðàñøèðåíèÿ ðåàëèçóþò èíòåðôåéñíûå âû÷èñëèòåëüíûå ôóíêöèè, íàïèñàí-

íûå â ïðîöåäóðíîì ñòèëå ïðîãðàììèðîâàíèÿ. Èíòåðôåéñíûå ôóíêöèè ñòàíîâÿòñÿ

ìåòîäàìè êëàññîâ íà ñëåäóþùåì (âòîðîì) óðîâíå èåðàðõèè, êîòîðûé âûïîëíåí

â îáúåêòíî-îðèåíòèðîâàííîì ñòèëå ïðîãðàììèðîâàíèÿ íà ÿçûêå Python. Òàêæå

1Äàííàÿ êîìàíäà ìîæåò ïîòðåáîâàòü ïðàâà ñóïåðïîëüçîâàòåëÿ(root) äëÿ óñïåøíîãî îñóùåñòâëåíèÿ.
2Â ñïåöèàëüíîì êîíôèãóðàöèîííîì ôàéëå íåîáõîäèìî çàäàòü ïàðàìåòðû ðàñ÷åòà, ïîäðîáíåå î ñîçäàíèè êîí-

ôèãóðàöèîííîãî ôàéëà áóäåò èçëîæåíî íèæå
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íà âòîðîì óðîâíå èåðàðõèè íàõîäÿòñÿ ñâÿçóþùèå ìîäóëè, êîòîðûå ðåàëèçóåò èí-

ôðàñòðóêòóðó ïðîãðàììíîãî ïàêåòà ïóòåì àãðåãèðîâàíèÿ ìîäóëåé ïåðâîãî óðîâíÿ

èåðàðõèè. Èåðàðõèÿ ìîäóëåé èñêëþ÷àåò öèêëè÷åñêèå çàâèñèìîñòè, ÷òî óïðîùàåò

èõ äàëüíåéøóþ ðàçðàáîòêó. Êàæäûé ìîäóëü íà äàííîì óðîâíå èåðàðõèè äîêó-

ìåíòèðîâàí (èñïîëüçóåòñÿ ãåíåðàòîð äîêóìåíàòàöèè Sphinx). Òåñòèðîâàíèå âñåõ

ìîäóëåé îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðè ïîìîùè ñòàíäàðòíîãî èíñòðóìåíòà unittest. Ïîñëå

óñòàíîâêè ïàêåòà, ìîäóëè äàííîãî óðîâíÿ ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ íàïèñàíèÿ

ïîëüçîâàòåëüñêèõ âû÷èñëèòåëüíûõ Python-ñêðèïòîâ. Íà òðåòüåì óðîâíå èåðàðõèè

ðàñïîëàãàþòñÿ ìîäóëè, ðåàëèçóþùèå ïîëüçîâàòåëüñêèé äîñòóï ê âîçìîæíîñòÿì

ïðîãðàììíîãî ïàêåòà. Äàííûå ìîäóëè óïðàâëÿþò ïðîöåññîì êîíñîëüíîãî çàïóñêà.

2.2.2 Êëàññû âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíà ôàéëîâàÿ ñèñòåìà è UML-äèàãðàììà îñíîâíûõ êëàññîâ

âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ.

Ðèñ. 1: Ôàéëîâàÿ ñèñòåìà âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ(ñëåâà) è UML-äèàãðàììà åãî
îñíîâíûõ êëàññîâ(ñïðàâà)

Êëàññ Structure ïðåäíàçíà÷åí äëÿ îïåðèðîâàíèÿ ñ äàííûìè î ìîäåëÿõ íàíî-

ñòðóêòóð. Ìîäåëü êàæäîé íàíîñòðóêòóðû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýêçàìïëÿð êëàññà

Structure, êîòîðûé ñîäåðæèò èíôîðìàöèþ î ãåîìåòðèè, òîïîëîãèè è ýëåìåíòàð-
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íîì ñîñòàâå íàíîñòðóêòóðû. Îáúåêòû òèïà Structure ðåàëèçóþò îïåðàöèè êîïè-

ðîâàíèÿ, âûäåëåíèÿ ïîäñòðóêòóð èç îñíîâíîé ñòðóêòóðû, óäàëåíèÿ ïîäñòðóêòóð,

îáúåäèíåíèå ñòðóêòóð è äð.

Êëàññ Calc ðåàëèçóåò åäèíûé èíòåðôåéñ ê ñèëîâûì ïîëÿì. Êàæäîå ñèëîâîå

ïîëå â ýòîé ñõåìå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êëàññ-íàñëåäíèê îò áàçîâîãî êëàññà Calc.

Êëàññ Calc îðãàíèçóåò ïðîöåññ àãðåãèðîâàíèÿ èíòåðôåéñíûõ ôóíêöèé èç Boost-

Python ðàñøèðåíèé. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ýêçåìïëÿðû äàííîãî êëàññà îïåðèðóþò

íàä ýêçåìïëÿðàìè êëàññà Structure, õàðàêòåðèçóÿ òàêèì îáðàçîì èõ ñâîéñòâà.

Êëàññ FileManager ïðåäíàçíà÷åí äëÿ çàãðóçêè è ñîõðàíåíèÿ äàííûõ î ìîëå-

êóëÿðíîé ñòðóêòóðå â òåêñòîâûé ôàéë â ñîîòâåòñòâóþùåì ôîðìàòå (.acd/.pdb).

Êëàññ Record ïðåäíàçíà÷åí äëÿ çàïèñè äàííûõ î ïðîöåññå ðàñ÷åòà ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè â âûõîäíîé ôàéë, ïðåäñòàâëÿþùèé ñîáîé zip-àðõèâ. Ýêçåìïëÿð

äàííîãî êëàñññà àññîöèèðóåòñÿ ñ ñîîòâåòñòâóþùèì zip-àðõèâîì, ïðåäîñòàâëÿÿ èí-

òåðôåéñ ê åãî äàííûì. Äàííûé êëàññ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàòü äëÿ çàïèñè èëè

÷òåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ äàííûõ.

Êëàññ BoxCell ðåàëèçóåò àëãîðèòì ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê (Link Cells) ][9], êîòîðûé

ïðåäíàçíà÷åí äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñïèñêîâ Âåðëå (Verlet Lists) [10]. Ñïèñêè Âåðëå,

ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñïèñêè áëèæàéøèõ ñîñåäåé äëÿ êàæäîãî àòîìà. Îíè èñïîëüçó-

þòñÿ äëÿ áûñòðîãî âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè âàí-äåð-âààëüñîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ-

äó íåñâÿçàííûìè àòîìàìè ïóòåì îòñå÷åíèÿ ðàäèóñà äåéñòâèÿ ñèë âàí-äåð-âààëüñà.

Ýòîò ïîäõîä îñíîâàí íà òîì, ÷òî ýíåðãèÿ çâàèìîäåéñòâèÿ âàí-äåð-âààëüñà áûñòðî

óáûâàåò ïðè óâåëè÷åíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè (ñì. ðèñ. 2 (à)), ÷òî ïîçâî-

ëÿåò ïðåíåáðå÷ü âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó äàëåêî ðàñïîëîæåííûìè äðóã îò äðó-

ãà ïàðàìè àòîìîâ. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ñõåìû îòñå÷åíèÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ

âàí-äåð-âààëüñà íà äàëüíèõ ðàññòîÿíèÿõ ôóíêöèþ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè äîìíîæà-

þò íà ñãëàæèâàþùóþ ôóíêöèþ ñïåöèàëüíîãî âèäà, êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò ïëàâíîå

óìåíüøåíèå ýíåãðèè âçàèìîäåéñòâèÿ äî íóëÿ (ñì. ðèñ. 2 (á)).

Ïîñêîëüêó â ïðîöåññå ðàñ÷åòà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè àòîìû ìåíÿþò ñâî¼

ïîëîæåíèå, ñ òå÷åíèåì âðåìåíè ñïèñêè Âåðëå íåîáõîäèìî ïåðåñ÷èòûâàòü. Ïðÿ-

ìîé àëãîðèòì, ïðè êîòîðîì ïåðåáèðàþòñÿ âñå ïàðû àòîìîâ, èìååò êâàäðàòè÷íóþ

àññèìïòîòè÷åñêóþ ñëîæíîñòü, ÷òî î÷åíü çàòðàòíî ñ òî÷êè çðåíèÿ ðåñóðñîâ. Íà

ïðàêòèêå ñïèñêè Âåðëå îáíîâëÿþòñÿ íå íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå, à ñ íåêîòî-

ðîé ïåðèîäè÷íîñòüþ. Òàêîé ïîäõîä, î÷åâèäíî, ìîæåò ïðèâåñòè ê ñóùåñòâåííûì
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Ðèñ. 2: Ñõåìàòè÷íûé ãðàôèê çàâèñèìîñòè ýíåðãèè âàí-äåð âààëüñà îò ðàññòîÿíèÿ
ìåæäó âçàèìîäåéñòâóþùèìè ÷àñòèöàìè (a), rin - ðàäèóñ îòñå÷åíèÿ. Äëÿ ïðåäîò-
âðàùåíèÿ ðàçðûâà ïðîèçâîäíîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó äâóìÿ ÷àñòèöàìè
èñïîëüçóåòñÿ ñïåöèàëüíàÿ ñãëàæèâàþùàÿ(á). Êðàñíûì öâåòîì îáîçíà÷åíà ñãëà-
æåííàÿ ôóíêöèÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ âàí-äåð-âààëüñà ìåæäó äâóìÿ ÷àñòèöà-
ìè.

âû÷èñëèòåëüíûì îøèáêàì. Â áîëåå óäà÷íîì ïîäõîäå ñïèñêè ñïèñêè Âåðëå ñòðî-

ÿòñÿ íå äëÿ ðàäèóñà îòñå÷åíèÿ rcut, à äëÿ áîëüøåãî ðàäèóñà rout, ïðè ýòîì, åñëè

êàêîé-ëèáî àòîì ñìåñòèëñÿ íà ðàññòîÿíèå rout− rcut îò ñâîåãî ïîëîæåíèÿ â ìîìåíò
ïðåäûäóùåãî ïåðåñ÷åòà ñïèñêîâ(ñì. ðèñ. 3).

Ðèñ. 3: Ïðèíöèï ïîñòðîåíèÿ ñïèñêîâ Âåðëå â óñëîâèÿõ ïîñòîÿííî ìåíÿþùåãîñÿ
ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ.

Êâàäðàòè÷íàÿ àñèìïòîòèêà ïîñòðîåíèÿ ñïèñêîâ Âåðëå ìîæåò ñóùåñòâåííî çà-

ìåäëèòü ðàñ÷åò ïðè áîëüøîì ÷èñëå àòîìîâ. Èñïîëüçîâàíèå àëãîðèòìà ñâÿçàííûõ

ÿ÷ååê (Link Cells), ïîçâîëÿåò ðåøèòü ýòó ïðîáëåìó. Â äàííîì àëãîðèòìå ïðîñòðàí-

ñòâî ðàçáèâàåòñÿ íà ÿ÷åéêè, äëÿ êîòîðûõ ñòðîÿòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèå ñïèñêè ÷à-

ñòèö, à äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû âû÷èñëÿåòñÿ èíäåêñ ÿ÷åéêè, ê êîòîðîé îíà îòíîñèòñÿ.

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ñïèñêà Âåðëå äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû âìåñòî ïîëíîãî ïåðåáîðà âñåõ
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àòîìîâ, ïåðåáèðàþòñÿ òîëüêî ñïèñêè ÷àñòèö ñîñåäíèõ ÿ÷ååê. Ïðè ðàâíîìåðíîé

ïëîòíîñòè ÷àñòèö è áîëüøîì îáúåìå ïðîñòðàíñòâà, ýòîò àëãîðèòì èìååò ëèíåéíóþ

àñèìïòîòèêó. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà äâóìåðíàÿ èëëþñòðàöèÿ àëãîðèòìà ñâÿçàí-

íûõ ÿ÷ååê. Òàêèì îáðàçîì èñïîëüçîâàíèå àëãîðèòìà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê è ñïèñêîâ

Âåðëå ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ ëèíåéíîé àñèìïòîòèêè ðàñ÷åòà îäíîãî øàãà ìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè.

Ðèñ. 4: Èëëþñòðàöèÿ ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê â äâóìåðíîì ñëó-
÷àå. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñïèñêà áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïåðåáèðàþòñÿ àòîìû â ñìåæíûõ
ÿ÷åéêàõ, ïðè ýòîì îòáðàñûâàþòñÿ àòîìû, íå ïîïàâøèå â ñôåðó ðàäèóñà rout

Â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ÷àñòî áûâàåò óäîáíî èñïîëüçîâàòü ïåðèîäè-

÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ ñ÷åòíàÿ îáëàñòü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïà-

ðàëëåëåëåïèïåä, ïðîòèâîïîëîæíûå ãðàíè êîòîðîãî çàìûêàþòñÿ äðóã íà äðóãà.(ñì.

ðèñ. 5). Â òåðìèíàõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, êàæäàÿ ÷àñòèöà ïîìèìî

ñâîåãî íîìèíàëüíîãî ìåñòîïîëîæåíèÿ îäíîâðåìåííî ñóùåñòâóåò è â òî÷êàõ, ñîîò-

âåòñòâóþùèõ îáðàçàì äàííîé ÷àñòèöû â ñìåæíûõ ïàðàëëåëåïèïåäàõ. Ðàññòîÿíèå

ìåæäó ÷àñòèöàìè âû÷èñëÿåòñÿ êàê ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó âñåìè ïàðàìè

ñîîòâåòñòâóþùèõ èì îáðàçîâ. Êîãäà â ïðîöåññå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ÷àñòè-

öà ïðåîäîëåâàåò ãðàíèöó, ðàçäåëÿþùóþ ÿ÷åéêè, å¼ êîîðäèíàòû ñäâèãàþòñÿ òàêèì

îáðàçîì, ÷òîáû îíà âåðíóëàñü â òó æå ñàìóþ ÿ÷åéêó ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ãðàíè.

Ïðè èñïîëüçîâàíèè àëãîðèòìà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íû-

ìè óñëîâèÿìè, ÿ÷åéêè, ðàñïîëîæåííûå íà ïðîòèâîïîëîæíûõ ãðàíÿõ ïàðàëëåëå-

ïèïåäà, ñ÷èòàþòñÿ ñîñåäíèìè. Åñëè âû÷èñëÿòü ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè â

òåðìèíàõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ñïèñêè Âåðëå áóäóò ñîîòâåòñòâîâàòü

ñïèñêàì Âåðëå äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ïîñ÷èòàííûõ ïîëíûì ïåðå-
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Ðèñ. 5: Èëëþñòðàöèÿ ïðèìåíåíèÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé.

áîðîì âñåõ àòîìîâ. Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíà äâóìåðíàÿ èëþñòðàöèÿ ïðèìåíåíèÿ àë-

ãîðèòìà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè . Îïèñàííûå

Ðèñ. 6: Èëëþñòðàöèÿ ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê â äâóìåðíîì ñëó÷àå
ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé.

àëãîðèòìû ðåàëèçîâàíû â êëàññå BoxCell.

Êëàññ Diesel, ñîçäàííûé äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, èñïîëüçóåò

ýêçåìïëÿð êëàññà Boxcell äëÿ ïîñòðîåíèÿ ñïèñêîâ áëèæàéøèõ ñîñåäåé â ïðîöåñ-

ñå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Ìåòîäû êëàññà Diesel âû÷èñëÿþò òðà-

åêòîðèþ äâèæåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Àëãîðèòìû òåðìîñòàòîâ ïîçâîëÿþò

ìîäåëèðîâàòü òåïëîîáìåí ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû ñ âíåøíåé ñðåäîé ïðè çàäàííîé

òåìïåðàòóðå.

Îáúåêò êëàññà Diesel â êà÷åñòâå âõîäíûõ ïàðàìåðîâ ïðèíèìàåò ýêçåìïëÿð

êëàññà-íàñëåäíèêà Calc, ðåàëèçóþåãî ñèëîâîå ïîëå, êîòîðûé, â ñâîþ î÷åðåäü, ñî-

äåðæèò ýêçåìïëÿð êëàññà Structure, äëÿ êîòîðîãî è áóäåò âû÷èñëÿòüñÿ ìîëåêó-

ëÿðíàÿ äèíàìèêà. Ñîõðàíåíèÿ äàííûõ ðàñ÷åòà îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðè ïîìîùè ýê-
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çåìïëÿðà êëàññà Record. Â êëàññå ðåàëèçîâàíû ìåòîäû äëÿ âû÷èñëåíèÿ òàêèõ

äèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, êàê òåìïåðàòóðà, ïîëíàÿ ýíåð-

ãèÿ ñèñòåìû, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ïîëíûé èìïóëüñ ñèñòåìû, ïîëíûé

ìîìåíò èìïóëüñà ñèñòåìû è äð.

Êëàññ Octopus ðåàëèçóåò âåñü íàáîðà âîçìîæíîñòîåé êëàññà Diesel â ïàðàë-

ëåëüíîì ðåæèìå. Äëÿ îáìåíà äàííûìè â ìíîãîïðîöåññîðíîì îêðóæåíèè èñïîëü-

çóåòñÿ èíòåðôåéñ îáìåíà äàííûìè MPI. Ïàðàëëåëüíûé àëîðèòì ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè èñïîëüçóåò ïîäõîä, â êîòîðîì âñå âû÷èñëèòåëüíûå óçëû ñ÷èòàþòñÿ ðàâ-

íîïðàâíûìè è âû÷èñëÿþò äèíàìèêó íåêîòîðîãî ïîäìíîæåñòâà àòîìîâ ìîëåêóëÿð-

íîé ñèñòåìû. Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ êîîðäèíàò íà ñëåäóþùåì âðå-

ìåííîì øàãå ðàñ÷åòà, ïðîèñõîäèò îáìåí àêòóàëüíûìè êîîðäèíàòàìè ñòðóêòóðû,

ïîñëå ÷åãî ïðîöåññ ïîâòîðÿåòñÿ. Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíà áëîê-ñõåìà àëãîðèòìà ïàðàë-

ëåëüíîãî âû÷èñëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ðåàëèçîâàííàÿ â êëàññå Octopus.

Èñïîëüçîâàíèå ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî óâåëè÷èòü ñêî-

Ðèñ. 7: Áëîê-ñõåìà ïàðàëëåëüíîãî àëãîðèòìà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

ðîñòü âû÷èñëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, íî ââèäó íàëè÷èÿ ðåñóðñîçàòðàòíûõ

îïåðàöèé ïî ïåðåñûëêå äàííûõ, óñêîðåíèå èìååò íå ëèíåéíóþ, à ëîãàðèôìè÷å-

ñêóþ çàâèñèìîñòü îò ÷èñëà óçëîâ âû÷èñëèòåëüíîãî êëàñòåðà. Íà ðèñ. 8 ïðèâåäåí

ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïîëó÷àåìîãî óñêîðåíèÿ â ðåçóëüòàòå èñïîëüçîâàíèÿ ðàçíîãî
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÷èñëà ïðîöåññîâ ñ êëàññîì Octopus ïî ñðàâíåíèþ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîñëåäîâà-

òåëüíîé âåðñèè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ðåàëèçîâàííîé â êëàññå Diesel.

Ðèñ. 8: Ãðàôèê çàâèñèìîñòè óñêîðåíèÿ, ïîëó÷åííîãî â ðåçóëüòàòå èñïîëüçîâàíèÿ
ïàðàëëåëüíîé âåðñèè àëãîðèòìà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîñëå-
äîâàòåëüíîé âåðñèåé àëãîðèòìà, îò ÷èñëà âûäåëåííûõ óçëîâ.

2.2.3 Îðãàíèçàöèÿ ðàñ÷åòîâ

Äëÿ îðãàíèçàöèè âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà íåîáõîäèìî ñîçäàòü ñïåöèàëüíûé êîí-

ôèãóðàöèîííûé ôàéë. Êîíôèãóðàöèîííûé ôàéë ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òåêñòîâûé

ôàéë â YAML ôîðìàòå. Â äàííîì ôîðìàòå çàäàþòñÿ ïàðàìåòðû âû÷èñëåíèÿ.

Ïàðàìåòðû ìîãóò èìåòü åäèíè÷íîå çíà÷åíèå, â ýòîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñÿ ôîð-

ìàò:

parameter : value

ãäå parameter - èìÿ ïàðàìåòðà, value - çíà÷åíèå äàííîãî ïàðàìåòðà, ýòî ìîæåò

áûòü öåëîå ÷èñëî, äðîáíîå ÷èñëî, òåêñò áåç ïðîáåëîâ èëè ëîãè÷åñêîå çíà÷åíèå

(yes/no).

Ïàðàìåòðû ìîãóò èìåòü ñïèñîê çíà÷åíèé, â ýòîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñÿ ôîðìàò:

parameter : [value1, value2, ..., valueN]

Òàêæå ñïèñîê çíà÷åíèé ìîæåò áûòü çàïèñàí â ñëåäóþùåì ôîðìàòå:

parameter :

21

СА
РА
ТО
ВС
КИ
Й ГО

СУ
ДА
РС
ТВ
ЕН
НЫ
Й УН

ИВ
ЕР
СИ
ТЕ
Т И
МЕ
НИ

 Н
.Г.

 Ч
ЕР
НЫ
ШЕ
ВС
КО
ГО



- value1

-...

- valueN

Ïàðàìåòðû ìîãóò áûòü âëîæåííûìè, â ýòîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùèé

ôîðìàò:

parameter :

inner_parameter1 : value1

...

inner_parameterN : valueN

Îñîáåííîñòüþ ôîðìàòà YAML ÿâëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî ñàìè çíà÷åíèÿ valueI

ìîãóò ÿâëÿòüñÿ ñïèñêàìè. Âíóòðåííèå ïàðàìåòðû â êà÷åñòâå ñâîèõ çíà÷åíèé òàê-

æå ìîãóò èìåòü âíóòðåííèå ïàðàìåòðû. Òàêèì îáðàçîì äàííûé ñïîñîá çàäàíèÿ

ïàðàìåòðîâ îáëàäàåò øèðîêèìè âîçìîæíîñòÿìè è áîëüøîé ãèáêîñòüþ.

Ïàðàìåòð calculation_mode çàäàåò âû÷èñëèòåëüíûé ðåæèì è ìîæåò ïðèíè-

ìàòü çíà÷åíèÿ SINGLE_POINT, MOLECULAR_DYNAMIC è OPTIMIZATION.

Âû÷èñëèòåëüíûé ðåæèì SINGLE_POINT ïîçâîëÿåò âû÷èñëÿòü ýíåðãåòè÷åñêèå

è ïðî÷èå ïàðàìåòðû íàíîñòðóêòóðû ôèêñèðîâàííîé ãåîìåòðèè. Âû÷èñëèòåëüíûé

ðåæèì MOLECULAR_DYNAMIC èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè ñèñòåìû â âûáðàíîì ñèëîâîì ïîëå. Âû÷èñëèòåëüíûé ðåæèìOPTIMIZATION

ñëóæèò äëÿ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè íàíîñòðóêòóðû â ðàìêàõ çàäàííîãî ñèëîâîãî

ïîëÿ.

Ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû ìîãóò áûòü çàäàíû äëÿ êàæäîãî èç äîñòóïíûõ âû÷èñ-

ëèòåëüíûõ ðåæèìîâ:

� input - ïóòü ê ôàéëó ñ íàíîñòðóêòóðîé;

� output - ïóòü ê âûõîäíîìó ôàéëó;

� method - èìÿ ñèëîâîãî ïîëÿ èëè ìåòîäà, â ðàìêàõ êîòîðîãî áóäåò îñóùåñòâëåí

ðàñ÷åò. Äàííûé ïàðàìåòð ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ REBO, AIREBO, TB,

MARTINI ;

� params - ñïèñîê ïàðàìåòðîâ, êîòîðûé çàâèñèò îò çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà method ;
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� periodic_box - çàäàåò ïàðàìåòðû ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé - êîîðäè-

íàòû ïàðàëëåëåïèïåäà, ïðîòèâîïîëîæíûå ãðàíè êîòîðîãî çàìûêàþòñÿ ñàìè

íà ñåáÿ. Íåîáõîäèìî óêàçàòü ìèíèìàëüíûå è ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ êîîð-

äèíàò ïàðàëëåëåïèïåäà äëÿ êàæäîé èç îñåé äåêàðòîâîé ñèñòåìû êîîðäèíàò â

àíãñòðåìàõ:

periodic_box : [[x_min, y_min, z_min], [x_max, y_max, z_max]]

Äëÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ðåæèìà SINGLE_POINT ìîãóò áûòü çàäàíû ñëåäóþ-

ùèå ïàðàìåòðû:

� input*3;

� method*;

� output ;

� params ;

� periodic_box ;dt : 0.1

Äëÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ðåæèìà MOLECULAR_DYNAMIC äîñòóïíî îïðåäåëå-

íèå ñëåäóþùèõ ïàðàìåòðîâ:

� input*;

� output* - âûõîäíîé ôàéë äîëæåí èìåòü ôîðìàò .nmd ;

� method*;

� max_time* - âðåìÿ ðàñ÷åòà â ôåìòîñåêóíäàõ;

� save_period* - ïåðèîäè÷íîñòü ñîõðàíåíèÿ äàííûõ - öåëîå ÷èñëî âðåìåííûõ

øàãîâ;

� dt - øàã ïî âðåìåíè, ïî óìîë÷àíèþ - 1 ôñ;

� params ;

3Îáÿçàòåëüíûå ïàðàìåòðû äëÿ äàííîãî âû÷èñëèòåëüíîãî ðåæèìà ïîìå÷åíû ñèìâîëîì *
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� periodic_box ;

� pbc_box_vels - ïàðàìåòð, ïîçâîëÿþùèé çàäàòü ïîñòîÿííóþ ñêîðîñòü äåôîð-

ìàöèè äëÿ ïàðàëëåëåïèïåäà, îïðåäåëÿþùåãî ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî-

âèÿ. Ñêîðîñòü çàäàåòñÿ â A/fs è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïèñîê èç òðåõ ÷èñëå

- ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ãðàíåé ïàðàëëåëåïèïåäà ïî êàæäîé èç îñåé äåêàðòîâîé

ñèñòåìû êîîðäèíàò;

� thermostat - òåðìîñòàò. Òåêñòîâûé ïàðàìåòð, êîòîðûé ìîæåò èìåòü çíà÷åíèÿ

Berendsen, Nose-Hoover ;

� temperature - òåìïåðàòóðà òåðìîñòàòà(îáÿçàòåëüíûé ïàðàìåòð, åñëè çàäàí òåð-

ìîñòàò) - âåùåñòâåííîå ÷èñëî, ïðåäñòàâëÿþùåå ñîáîé òåìïåðàòóðó â Êåëüâè-

íàõ;

� monitoring - ìîíèòîðèíã òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Çàäàåòñÿ ñïèñîê ïà-

ðàìåòðîâ, êîòîðûå íóæíî âû÷èñëÿòü è ñîõðàíÿòü â ïðîöåññå ðàñ÷åòà. Ñïèñîê

ìîæåò ñîäåðæàòü ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ:

� temperature - òåìïåðàòóðà ñèñòåìû â Êåëüâèíàõ;

� U - ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèè ñèñòåìû â ýëåêòðîíâîëüòàõ;

� K - ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèè ñèñòåìû â ýëåêòðîíâîëüòàõ;

� energy - ïîëíàÿ ýíåðãèè ñèñòåìû â ýëåêòðîíâîëüòàõ;

� constant_velocities - îãðàíè÷åíèå íà ñêîðîñòè àòîìîâ, ïîçâîëÿþùåå çàäàòü ïî-

ñòîÿííóþ ñêîðîñòü ãðóïïå àòîìîâ, ýòà âîçìîæíîñòü ìîæåò áûòü èñïîëüçîâà-

íà, íàïðèìåð, ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà íàíîèíäåíòèðîâàíèÿ. Ïàðàìåòð

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïèñîê îãðàíè÷åíèé, êàæäîå îãðàíè÷åíèå â ñâîþ î÷åðåäü

ÿâëÿåòñÿ ñïèñêîì èç òðåõ ñïèñêîâ, ãäå ïåðâûé ñïèñîê ñîäåðæèò òðè ÷èñëà -

ñêîðîñòè â A/fs, âòîðîé ñïèñîê ñîñòîèò èç íîìåðîâ àòîìîâ, ê êîòîðûì ïðè-

ìåíÿåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùåå îãðàíè÷åíèå, òðåòèé ñïèñîê (íå îáÿçàòåëåí), ïðåä-

ñòàâëÿåò ñîáîé ñïèñîê ñïèñêîâ ïàð ÷èñåë, ãäå êàæäàÿ ïàðà çàäàåò äèàïàçîí

àòîìîâ ê êîòîðûì, äëÿ êîòîðûõ ïðèìåíÿåòñÿ äàííîå îãðàíè÷åíèå ïî ñêîðîñòè.

Ïðèìåð èñïîëüçîâàíèÿ äàííîãî îãðàíè÷åíèÿ:

constant_velocities :
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- [[vx1, vy1, vz1],[[index1, ...]], [[start_1, stop1], ...]]

- ...

- [[vxN, vyN, vzN],[[indexN, ...]], [[startN, stopN], ...]]

� external_forces - îãðàíè÷åíèå, ïîçâîëÿþùåå óñòàíîâèòü äîáàâî÷íóþ âíåøíþþ

ñèëó, äåéñòâóþ íà àòîìû ñòðóêòóðû. Ôîðìàò ýòîãî ïàðàìåòðà ñîâïàäàåò ñ

ôîðìàòîì ïàðàìåòðà constant_velocities. Ñèëà çàäàåòñÿ â Íüþòîíàõ.

Íèæå ïðèâåäåí ïðèìåð êîíôèãóðàöèîííîãî ôàéëà äëÿ çàïóñêà íàíîñòðóêòóðû

íà âû÷èñëåíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â òåðìîñòàòå Íîçå-Ãóâåðà ïðè òåìïåðàòó-

ðå 300 Êåëüâèí â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ â ðàìêàõ ïîòåíöèàëà REBO:

calculatiom_mode : MOLECULAR_DYNAMIC

method : REBO

input : path/to/structure.ACD

output : path/to/out.nmd

thermostat : Nose-Hoover

temperature : 300

max_time : 1000

save_period : 10

periodic_box : [[-100.0, -100.0, -100.0], [100.0, 100.0, 100.0]]

monitoring : [energy, temperature, momentum]

Äëÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ðåæèìàOPTIMIZATION ìîãóò áûòü çàäàíû ñëåäóþùèå

ïàðàìåòðû:

� input*;

� method*;

� output ;

� params ;

� periodic_box ;

� own_grad - ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ (yes/no). Äàííûé ïàðàìåòð íóæåí äëÿ

ïðîèçâåäåíèÿ îïòèìèçàöèè ñèñòåìû â ðàìêàõ ñèëîâîãî ïîëÿ, äëÿ êîòîðîãî íå

ðåàëèçîâàíà âîçìîæíîñòü âû÷èñëåíèÿ ãðàäèåíòà.
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� periodic_box ;

� maxiter - ìàêñèìàëüíîå êîëè÷åñòâî èòåðàöèé ïðè îïòèìèçàöèè;

� precision - òî÷íîñòü âû÷èñëåíèÿ êîîðäèíàò, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìèíèìóì ýíåð-

ãèè ñèñòåìû;

� step - ñòàðòîâîå çíà÷åíèå "øàãà"â ìåòîäå ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà;

� optimize_box - ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ (yes/no). Äàííûé ïàðàìåòð íóæåí

äëÿ îïòèìèçàöèè êîîðäèíàò ïåðèîäè÷åñêîé êîðîáêè, â êîòîðóþ ïîìåùàåòñÿ

íàíîñòðóêòóðà;

� save_period - öåëîå ÷èñëî. Ïåðèîäè÷îñòü ñîõðàíåíèÿ ïðîìåæóòî÷íûõ äàííûõ

î ãåîìåòðèè ñòðóêòóðû â ïðîöåññå îïòèìèçàöèè.

� directions - ñïèñîê êîîðäèíàò, ïî êîòîðûì áóäåò ïðîèñõîäèòü îïòèìèçàöèÿ

êîîðäèíàò ïåðèîäè÷åñêîé êîðîáêè. Êîîðäèíàòû óêàçûâàþòñÿ â âèäå ìåòîê

"x "y "z". Íàïðèìåð:

directions : [x, z]

2.3 Ãðàôè÷åñêèé ìîäóëü

Ãðàôè÷åñêèé ìîäóëü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëüçîâàòåëüñêèé ãðàôè÷åñêèé èíòåð-

ôåéñ, ñîñòîÿùèé èç äâóõ ïîäìîäóëåé äëÿ ñîîòâåòñòâåííî ïðå- è ïîñòïðîöåññèí-

ãà. Ïîäìîäóëü ïðåïðîöåññèíãà ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ïîñòðîåíèÿ, ìîäèôèêàöèè íà-

íîñòðóêòóð. Ïîäìîäóëü ïîñòïðîöåññèíãà îðèåíòèðîâàí íà ðàáîòó ñ âûõîäíûìè

ôàéëàìè, ñîçäàþùèìèñÿ â ðåçóëüòàòå ðàáîòû âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäóëÿ.

Äëÿ ðàáîòû ãðàôè÷åñêîãî ìîäóëÿ íåîáõîäèìî íàëè÷èå óñòàíîâëåííîãî âû÷èñ-

ëèòåëüíîãî ìîäóëÿ. Ìîäóëè ãðàôè÷åñêîãî èíòåðôåéñà èìåþò äâóõóðîâíåâóþ èåðàð-

õèþ. Íà íèæíåì óðîâíå èåðàðõèè èíàõîäÿòñÿ âèäæåòû äëÿ 3D âèçóàëèçàöèè ìî-

ëåêóëÿðíûõ ñòóðêòóð, êîòîðûå èñïîëüçóþò áèáëèîòåêó PyOpenGL [22]. Âèäæåòû

äëÿ âèçóàëèçàöèè âñòðàèâàþòñÿ â ìîäóëè, ðåàëèçóþùèå ïîëüçîâàòåëüñêèé ãðàôè-

÷åñêèé èíòåðôåéñ íà ñëåäóþùåì óðîâíå èåðàðõèè. Êàê è âî âñåõ ïîäîáíûõ ïðî-

ãðàììàõ â âèäæåòàõ ãðàôè÷åñêîãî ìîäóëÿ àòîìû ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû ïðåä-

ñòàâëÿþòñÿ â âèäå òðåõìåðíûõ ñôåð, ðàñïîëîæåííûõ â ñîîòâåòñòâóþùèõ òî÷êàõ
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âèðòóàëüíîãî ïðîñòðàíñòâà, ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè îòîáðàæàþòñÿ â âèäå ëèíèé.

Ðàçìåðû è öâåòà ñôåð, ïðåäñòàâëÿþùèõ àòîìû, çàâèñÿò îò òèïîâ îòîáðàæàåìûõ

àòîìîâ.

Íà âòîðîì óðîâíå èåðàðõèè ðàñïîëàãàþòñÿ êîìïîíåíòû ãðàôè÷åñêîãî èíòåð-

ôåéñà, òàêèå êàê ïàíåëè èíñòðóìåíòîâ, ìîäóëè îòîáðàæåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóê-

òóð â 3D, ìîäóëè ïðîåêòèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Äàííûå ìîäóëè ðåà-

ëèçîâàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåêè PyQt4 [23]. Èñïîëüçóåìûå ñ ïðåäûäóùåãî

óðîâíÿ èåðàðõèè áàçîâûå âèäæåòû îáëàäàþò ñëåäóþùåé ñèñòåìîé íàâèãàöèè ïðè

âñòðàèâàíèè â èíòåðôåéñ íà Qt:

� ïðè âðàùåíèè êîëåñà ìûøè ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå ìàñøòàáà îòîáðàæàåìîé

ñòðóêòóðû;

� ïðè ïåðåìåùåíèè ìûøè ñ çàæàòîé ëåâîé êíîïêîé ìûøè, ïðîèñõîäèò âðàùåíèå

ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû îòíîñèòåëüíî êóðñîðà ñòðóêòóðû;

� êóðñîð ñòðóêòóðû âûáèðàåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè êàê öåíòð ìàññ ñòðóêòóðû èëè

âûäåëåííîãî ó÷àñòêà ñòðóêòóðû;

� ïðè ïåðåìåùåíèè ìûøè ñ çàæàòîé ïðàâîé êíîïêîé ïðîèñõîäèò ïåðåìåùåíèå

ñòðóêòóðû ïî ýêðàíó.

Íà ðèñ. 9 èçîáðàæåí ïðèìåð ðàáîòû âèäæåòà âèçóàëèçàöèè.

2.3.1 Ìîäóëü ïðåïðîöåññèíãà

Ãðàôè÷åñêèé ìîäóëü ïðåïðîöåññèíãà ðåàëèçóåò ïîëüçîâàòåëüñêèé ãðàôè÷åñêèé

èíòåðôåéñ, êîòîðûé ïðåäíàçíà÷åí äëÿ çàãðóçêè, ðåäàêòèðîâàíèÿ è ñîõðàíåíèÿ ìî-

ëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Äàííûé ìîäóëü èñïîëüçóåò ìîäóëü ïåðâîãî óðîâíÿ èåðàð-

õèè äëÿ âèçóàëèçàöèè ïðîöåññà êîíñòðóèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð è ïðî-

öåññà èõ èçìåíåíèÿ. Îí èìååò ñóùåñòâåííî áîëåå ðàñøèðåííóþ ñèñòåìó íàâèãàöèè:

� îäíîâðåìåííîå íàæàòèå íà ëåâóþ è ïðàâóþ êíîïêè ìûøè ïðèâîäèò ê âûäåëå-

íèþ åäèíè÷íûõ àòîìîâ, âñåõ àòîìîâ çàäàííîãî âûáðàííîãî òèïà èëè ñâÿçíûõ

ó÷àñòêîâ ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû, â çàâèñèìîñòè îò âûáðàííîãî ðåæèìà âû-

äåëåíèÿ îáúåêòîâ;
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Ðèñ. 9: Âèçóàëèçàöèÿ ìîëåêóëû ïðîãåñòåðîíà.

� íàæàòèå íà êëàâèøó ïðîáåë ïðèâîäèò àêòèâàöèè ðåæèìà ðåäàêòèðîâàíèÿ ìî-

ëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû. Â äàííîì ðåæèìå ïåðåìåùåíèå è âðàùåíèå ïðîèñõî-

äèò òîëüêî ñ âûäåëåííûì îáúåêòîì;

� ñî÷åòàíèå êëàâèø <Ctrl + B> ñîçäàåò âèðòóàëüíóþ êîðîáêó, ïðåäíàçíà÷åí-

íóþ äëÿ âûäåëåíèÿ ó÷àñòêîâ íàíîñòðóêòóð. Âèðòóàëüíîé êîðîáêîé ìîæíî

ìîæíî ìàíèïóëèðîâàòü òàê æå, êàê è ìîëåêóëÿðíûìè ñòðóêòóðàìè.

Â ãðàôè÷åñêîì ìîäóëå ïðåïðîöåññèíãà ðåàëèçîâàíî ïðîãðàììíîå ìåíþ, äóá-

ëèðóþùåå ïåðå÷èñëåííûå ôóíêöèè è äîáàâëÿþùåå íîâûå ôóíêöèè (âíåøíèé âèä

ïðîãðàììíîãî ìåíþ ïðèâåäåíî íà ðèñ. 10). Íà ðèñóíêå 11 ïðèâåäåí ïðèìåð ïðèìåð

ðàáîòû ìîäóëÿ ïðåïðîöåññèíãà â ðåæèìå ðåäàêòèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóðû.

Ìåíþ èìååò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó:

� File (ñì. Ðèñ. 10 à):

� Load - çàãðóçêà:

* Append structure - äîáàâëåíèå ê òåêóùåé ñòðóêòóðå, ñòðóêòóðû èç

ôàéëà;

* Load structure - çàãðóçêà ñòðóêòóðû èç ôàéëà;
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Ðèñ. 10: Ïðîãðàììíîå ìåíþ ìîäóëÿ ïðåïðîöåññèíãà.

* Load forces - çàãðóçêà äàííûõ î ñèëàõ, äåéñòâóþùèõà íà àòîìû ñèñòå-

ìû;

* Load stress - çàãðóçêà äàííûõ î íàïðÿæåíèÿõ íà àòîìàõ ñèñòåìû;

* Load Selection - çàãðóçêà ñïèñêà âûäåëåííûõ àòîìîâ;

� Save - ñîõðàíåíèå:

* Save structure - ñîõðàíåíèå òåêóùåãî ñîñòîÿíèÿ ñòðóêòóðû â ôàéë;

* Save Selection - ñîõðàíåíèå ñïèñêà âûäåëåííûõ àòîìîâ â ôàéë;

� Quit - çàâåðøåíèå ðàáîòû;

� Edit (ñì. Ðèñ. 10 á) - îïöèè ðåäàêòèðîâàíèÿ:

� Copy - êîïèðîâàòü âûäåëåííûé ó÷àñòîê ñòðóêòóðû;

� Paste - âñòàâèòü ñêîïèðîâàííûé ðàíåå ó÷àñòîê ñòðóêòóðû;

� Cut - âûðåçàòü âûäåëåííûé ó÷àñòîê ñòðóêòóðû;
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Ðèñ. 11: Ïðèìåð ðàáîòû ìîäóëÿ ïðåïðîöåññèíãà.

� Delete - óäàëèòü âûäåëåííûé ó÷àñòîê ñòðóêòóðû;

� Cancel - îòìåíèòü ïîñëåäíåå äåéñòâèå;

� Selection (ñì. Ðèñ. 10 â) - îïöèè âûäåëåíèÿ:

� Mouse - ðåæèì âûäåëåíèÿ ìûøè:

* Atoms - âûäåëÿòü ïî îäíîìó àòîìó;

* Molecules - âûäåëÿòü ìîëåêóëû;

* Types - âûäåëÿòü âñå àòîìû îäèíàêîâîãî òèïà;

� All - âûäåëèòü âñ¼;

� View (ñì. Ðèñ. 10 ã) - îïöèè âèçóàëèçàöèè:

� Structure - ñïîñîá îòîáðàæåíèÿ ñòðóêòóðû:
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* Text Data - îòîáðàæåíèå äàííûõ î ñòðóêòóðå â âèäå òåêñòà îêîëî ñî-

îòâåòñòâóþùèõ àòîìîâ;

* Color Data - îòîáðàæåíèå äàííûõ î ñòðóêòóðå ïóòåì èçìåíåíèÿ öâåòîâ

àòîìîâ;

* Vector Data - îòîáðàæåíèå âåêòîðíûõ äàííûõ, ïóòåì îòðèñîâêè ñòðå-

ëîê, âûõîäÿùèõ èç öåíòðîâ àòîìîâ;

* Limits - îòîáðàæåíèå íàáîðà îãðàíè÷åíèé äëÿ äàííîé ñòðóêòóðû;

* DOS - îòîáðàæåíèå ãðàôèêà, ñîäåðæàùåãî èíôîðìàöèþ î ðàñïðåäå-

ëåíèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû

ýíåðãèè (åñëè ýòè äàííûå çàãðóæåíû);

� Selection - ñïîñîá îòîáðàæåíèÿ âûäåëåíèÿ:

* Atom types - îòîáðàæåíèå òèïîâ âûäåëåííûõ àòîìîâ;

* Numbers - îòîáðàæåíèå íîìåðîâ âûäåëåííûõ àòîìîâ;

* Show Box - îòîáðàæåíèå êîðîáêè, ïðè ïîìîùè êîòîðîé ìîæíî âûäå-

ëÿòü àòîìû ñòðóêòóðû;

� Options - äîïîëíèòåëüíûå îïöèè âèçóàëèçàöèè;

� Build->Build Carbon Structures (ñì. Ðèñ. 10 ä) - ïîñòðîåíèå íàíîñòðóêòóð:

� Build Graphene - ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè ãðàôåíà ïî ïàðàìåòðàì;

� Build Armchair Tube - ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè íàíîòðóáêè òèïà Armchair

ïî ïàðàìåòðàì;

� Build Zigzag Tube - ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè íàíîòðóáêè òèïà Zigzag ïî

ïàðàìåòðàì;

� Build Armchair Torus - ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè íàíîòîðà òèïà Armchair

ïî ïàðàìåòðàì;

� Build Zigzag Torus - ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè íàíîòîðà òèïà Zigzag ïî ïà-

ðàìåòðàì;

� Modify (ñì. Ðèñ. 10 å) - ìîäèôèêàöèÿ ãåîìåòðèè âûäåëåííîãî ó÷àñòêà íàíî-

ñòðóêòóðû:

� Set shift - ëèíåéíûé ñäâèã âûäåëåííûõ àòîìîâ íà óêàçàííûé âåêòîð;
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� Stretching or contracting - ëèíåéíîå ðàñòÿæåíèå èëè ñäâèã êîîðäèíàò

âûäåëåííûõ àòîìîâ;

� Set rotation - ïîâðîò âûäåëåííûõ àòîìîâ íà íóæíûé óãîë âîêðóã çàäàí-

íîé îñè;

� Set new center - èçìåíåíèå öåíòðà êîîðäèíàò(íå âëèÿåò íà ãåîìåòðèþ

ñòðóêòóðû);

� Passivate selected structure - ïðèñîåäèíåíèå ê àòîìàì âûäåëåííîé ñòðóê-

òóðû àòîìîâ âîäîðîäà;

� Recalc links - ïåðåñ÷åò õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé ñòðóêòóðû;

� Set Parameters (ñì. Ðèñ. 10 æ) - çàäàíèå çíà÷åíèé õàðàêòåðèñòèê âûäåëåííûõ

àòîìîâ:

� Set Limits - çàäàíèå íàáîðà îãðàíè÷åíèé äëÿ äàííîé ñòðóêòóðû (òàêèõ

êàê ôèêñàöèÿ ïîëîæåíèÿ àòîìà è äð.);

� Set Charges - çàäàíèå âåëè÷èíû èçáûòî÷íîãî ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà;

� Set Tension - çàäàíèå âåëè÷èíû íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ;

� Set Velocities - çàäàíèå âåëè÷èíû ñêîðîñòåé;

� Info (ñì. Ðèñ. 10 ç) - èíôîðìàöèÿ î ñòðóêòóðå:

� Minimax distances - âû÷èñëåíèå ìèíèìàëüíîãî è ìàêñèìàëüíîãî ðàññòî-

ÿíèÿ ìåæäó âñåìè ïàðàìè àòîìîâ;

� Minimax links - âû÷èñëåíèé ìèíèìàëüíîé è ìàêñèìàëüíîé äëèí ñâÿçåé;

� Show coords - îòîáðàæåíèå òàáëèöû êîîðäèíàò è òèïîâ àòîìîâ. Äàííóþ

òàáëèöó ìîæíî ðåäàêòèðîâàòü;

2.3.2 Ìîäóëü ïîñòïðîöåññèíãà

Äàííûé ìîäóëü èñïîëüçóåò âèäæåòû ïåðâîãî óðîâíÿ èåðàðõèè. Îí âûïîëíåí â

ñòèëå êëàññè÷åñêîãî âèäåî ïðîèãðûâàòåëÿ. Ïîñëå îòêðûòèÿ ôàéëà ñ çàïèñüþ, ñòà-

íîâèòñÿ àêòèâíûì ïîëçóíîê ðàñêàäðîâêè, êîòîðûé ïîçâîëÿåò âûáðàòü òî÷êó, ñ
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êîòîðîé íà÷èíàåòñÿ ïðîèãðûâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Êàê è â ëþáîì âè-

äåîïðîèãðûâàòåëå ïðèñóòñòâóþò êíîïêè ¾ñòàðò¿ è ¾ñòîï¿. Îäíàêî, âàæíûì îòëè-

÷èåì îò êëàññè÷åñêîãî âèäåîïðîèãðûâàòåëÿ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü èçìåíèòü ðà-

êóðñ îòîáðàæåíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò äåòàëüíî èññëåäîâàòü òðàåêòîðèþ, ïîëó÷åííóþ

â ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè òðàåêòîðèþ. Òàêæå ñóùåñòâó-

åò âîçìîæíîñòü çàïèñè ôèëüìà ñ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêîé ñ âûáðàííîãî ðàêóð-

ñà èëè æå ñ ìåíÿþùåãîñÿ ðàêóðñà. Ïîìèìî ïðîñìîòðà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

ìîäóëü ïîñòïðîöåññèíãà ïîçâîëÿåò ñòðîèòü ãðàôèêè èçìåíåíèÿ ýíåðãèè è òåìïå-

ðàòóðû ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû îò âðåìåíè. Íà ðèñ. 12 ïðèâåäåí ïðèìåð ðàáîòû

ìîäóëÿ ïîñòïðîöåññèíãà. Äëÿ çàïóñêà ìîäóëÿ íåîáõîäèìî íàëè÷èå ñîîòâåòñòâóþ-

ùèõ ñêðèïòîâ, áèáëèîòåê(PyOpenGL, PyQt4) è óñòàíîâëåííîãî âû÷èñëèòåëüíîãî

ìîäóëÿ.

Ðèñ. 12: Ïðèìåð ðàáîòû ìîäóëÿ ïîñòïðîöåññèíãà. Ìîìåíò ðàçðóøåíèÿ êîëîííîãî
ãðàôåíà â ðåçóëüòàòå åãî ðàñòÿæåíèÿ.
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3 Ëàáîðàòîðíûå ðàáîòû

3.1 Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �1

"Ïîñòðîåíèå ãåîìåòðèè êîëîííîãî ãðàôåíà"

Öåëü ðàáîòû: îâëàäåíèå íàâûêàìè êîíñòðóèðîâàíèÿ íàíîîáúåêòîâ ñëîæíîé

ôîðìû â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar.

Çàäà÷è ðàáîòû:

� îçíàêîìèòüñÿ ñî ñïîñîáàìè ïîñòðîåíèÿ íàíîîáúåêòîâ â ïðîãðàììíîì ïàêåòå

Kvazar;

� ïîñòðîèòü ðàçëè÷íûå êîíôèãóðàöèè óãëåðîäíûõ íàíîêëàñòåðîâ (óãëåðîäíûå

íàíîòðóáêè (ÓÍÒ), ëèñòû ãðàôåíà, íàíîòîðû);

� ïîñòðîèòü ãåîìåòðèþ êîëîííîãî ãðàôåíà èñïîëüçóÿ ñòàíäàðòíûå ñðåäñòâà ãðà-

ôè÷åñêîãî ìîäóëÿ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar;

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ áîëüøîé ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ âûçûâàþò óãëåðîäíûå íà-

íîñòðóêòóðû. Óñëîâíî èõ ìîæíî ðàçäåëèòü íà íàíîñòðóêòóðû ïðîñòîé è ñëîæíîé

ôîðìû. Ê óãëåðîäíûì íàíîñòðóêòóðàì ïðîñòîé ôîðìû îòíîñÿòñÿ ôóëëåðåíû, ãðà-

ôåí, óãëåðîäíûå íàíîòðóáêè. Óãëåðîäíûå íàíîñòðóêòóðû ñëîæíîé ôîðìû ìîãóò

ïðåäñòàâëÿòü ñîáîé êîìáèíàöèþ íàíîñòðóêòóð ïðîñòîé ôîðìû. Ïðèìåðàìè óã-

ëåðîäíûõ íàíîñòðóêòóð ñëîæíîé ôîðìû ÿâëÿþòñÿ áàìáóêîïîäîáíûå íàíîòðóáêè

(íàíîòðóáêè ñ âíóòðåííèìè ïåðåìû÷êàìè), íàíîñòðó÷êè(íàíîòðóáêè, çàïîëíåí-

íûå ôóëëåðåíàìè), êîëîííûé ãðàôåí (ëèñòû ãðàôåíà, ñîåäèíåííûå ìåæäó ñîáîé

óãëåðîäíûìè íàíîòðóáêàìè).

Ãðàôåí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâóìåðíóþ (òîëùèíîé â îäèí àòîì) ìîäèôèêàöèþ

óãëåðîäà, îáëàäàþùóþ ãåêñàãîíàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé. Íàíîòðóáêè

ïîëó÷àþòñÿ ïóòåì ñâîðà÷èâàíèÿ è ñêëåéêè ãðàôåíîâîãî ñëîÿ. Ñóùåñòâóåò ìíî-

æåñòâî ñïîñîáîâ ñâåðíóòü ãðàôèòîâûé ñëîé â öèëèíäðè÷åñêóþ ïîâåðõíîñòü áåç

ðàçðûâîâ, êàæäûé ñïîñîá ñâîðà÷èâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ öåëûìè ÷èñëàìè êèðàëüíî-

ñòè (n, m), êîòîðûå ïðåäñòàâëþò ñîáîé ðàçëîæåíèå íàïðàâëåíèÿ ñâîðà÷èâàíèÿ ïî

âåêòîðàì òðàíñëÿöèè ãðàôèòîâîé ðåø¼òêè. Âûäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèå òèïû óãëå-

ðîäíûõ íàíîòðóáîê: àêèðàëüíûå (ïðÿìûå), êèðàëüíûå (ñïèðàëüíûå) íàíîòðóáêè.
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Àêèðàëüíûå óãëåðîäíûå íàíîòðóáêè, â ñâîþ î÷åðåäü, áûâàþò äâóõ òèïîâ - zigzag

(èìåþùèå âåêòîð êèðàëüíîñòè (m, 0)), armchair (èìåþùèå âåêòîð êèðàëüíîñòè (n,

n)).

Êîëîííûé ãðàôåí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîìïîçèò, ïîñòðîåííûé èç êîâàëåíòíî-

ñâÿçàííûõ äðóã ñ äðóãîì óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê è ãðàôåíîâûõ ëèñòîâ. Óãëåðîä-

íûå íàíîòðóáêè îðèåíòèðîâàíû âåðòèêàëüíî îòíîñèòåëüíî ïëîñêîñòè ãðàôåíîâûõ

ëèñòîâ è ìîãóò áûòü ðàñïîëîæåíû â øàõìàòíîì ïîðÿäêå, åñëè ñòðóêòóðà îáðàçî-

âàíà áîëüøèì ÷èñëîì ãðàôåíîâûõ ëèñòîâ, ðàñïîëîæåííûõ äðóã íàä äðóãîì.

Â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar ìîæíî ñãåíåðèðîâàòü ãåîìåòðèþ ïðÿìîóãîëü-

íîãî ëèñòà ãðàôåíà (ñì. îïèñàíèå ïðîãðàììíîãî ìîäóëÿ ïðåïðîöåññèíãà â ðàçäå-

ëå 2.3.1) ïóòåì çàäàíèÿ äâóõ öåëûõ ÷èñåë N è M. ×èñëî N ñîîòâåòñòâóåò ÷èñëó

ãåêñàãîíîâ âäîëü armchair ãðàíè ïðÿìîóãîëüíîãî ëèñòà è óñëîâíî îïðåäåëÿåò åãî

øèðèíó, ÷èñëî M ñîîòâåòñòâóåò ÷èñëó àòîìîâ âäîëü zigzag ãðàíè ïðÿìîóãîëüíîãî

ëèñòà è óñëîâíî îïðåäåëÿåò åãî äëèíó. Àíàëîãè÷íî ãåíåðèðóþòñÿ íàíîòðóáêè òèïà

zigzag è armchair, ïàðàìåòðû N è M äëÿ íàíîòðóáîê çàäàþò ãåîìåòðè÷åñêèå ïàðà-

ìåòðû ãðàôåíîâîãî ëèñòà, èç êîòîðîãî áóäåò ñâåðíóòà ñîîòâåòñòâóþùàÿ òðóáêà.

Ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ armchair íàíîòðóáêè ÷èñëî N îïðåäåëÿåò äèàìåòð òðóáêè, à

÷èñëî M - å¼ äëèíó, à äëÿ zigzag íàíîòðóáêè ÷èñëî N îïðåäåëÿåò äëèíó òðóáêè,

à ÷èñëî M - äëèíó. Òàêæå â ìîäóëå ïðåïðîöåññèíãà ìîæåò áûòü ñãåíåðèðîâàíà

ãåîìåòðèÿ íàíîòîðîâ, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñâåðíóòûå êîëüöîì íàíîòðóá-

êè. Èõ ãåîìåòðèÿ òàêæå îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëàìè N, M, îïðåäåëÿþùèìè â äàííîì

ñëó÷àå ïàðàìåòðû íàíîòðóáêè, èç êîòîðûõ îíè áóäóò ïîñòðîåíû.

Óãëåðîäíûå íàíîñòðóêòóðû ñëîæíîé ôîðìû ìîãóò áûòü ïîñòðîåíû ïðè ïîìî-

ùè ãðàôè÷åñêîãî ìîäóëÿ. Â ðàçäåëå 2.3.1 òàêæå îïèñàíî, êàêèì îáðàçîì ìîæíî

èçìåíÿòü ãåîìåòðè÷åñêèå ïîëîæåíèå ñîñòàâíûõ êîìïîíåíòîâ íàíîîáúåêòîâ îòíî-

ñèòåëüíî äðóã äðóãà, óäàëÿòü ó÷àñòêè ñòðóêòóð, ïðîèçâîäèòü âðàùåíèå âûäåëå-

íûõ ó÷àñòêîâ íàíîñòðóêòóð îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà è ò.ä. Âñå ýòè èíñòðóìåíòû

äàþò øèðîêèå âîçìîæíîñòè äëÿ ïîñòðîåíèÿ ãåîìåòðèè óãëåðîäíûõ íàíîñòðóêòóð

ñëîæíîé ôîðìû.

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

1. Ïîñòðîèòü ïðÿìîóãîëüíûé ãðàôåíîâûé ëèñò, øèðèíîé îò 3.0 äî 3.5 íì, è äëè-

íîé îò 5.0 äî 5.5 íì.;

2. Ïîñòðîèòü íàíîòðóáêó òèïà armchair, äèàìåòðîì îò 1.0 äî 1.1 íì, è äëèíîé îò
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10.0 äî 10.5 íì.;

3. Ïîñòðîèòü íàíîòðóáêó òèïà zigzag, äèàìåòðîì îò 1.0 äî 1.1 íì, è äëèíîé îò

10.0 äî 10.5 íì.;

4. Ïîñòðîèòü íàíîòîð(zigzag èëè armchair), äèàìåòð íàíîòðóáêè îò 1.0 äî 1.1 íì,

äèàìåòð íàíîòîðà îò 7 äî 7.5 íàíîìåòðîâ;

5. Ïîñòðîèòü ñîåäèíåíèå ãðàôåíîâîãî ëèñòà è âåðòèêàëüíî ðàñïîëîæåííîé óã-

ëåðîäíîé íàíîòðóáêè, ñîçäàííûõ íà ïðåäûäóùåì ýòàïå âûïîëíåíèÿ çàäàíèÿ.

Íåîáõîäèìî óäàëèòü ëèøíèå àòîìû íà ëèñòå ãðàôåíà, ïîìåñòèòü íàíîòðóáêó

â ñîîòâåòñòâóþùåå ìåñòî è äîáàâèòü êîâàëåíòíûå ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè íà-

íîòðóáêè è ãðàôåíà. Åñëè âäîëü ñîåäèíåíèÿ îáðàçóþòñÿ ÷åòûðåõóãîëüíèêè

èëè òðåóãîëüíèêè, íåîáõîäèìî ïîâåðíóòü íàíîòðóáêó âäîëü âåðòèêàëüíîé îñè

òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îíè èñ÷åçàëè;

6. Èñïîëüçóÿ ïîäãîòîâëåííóþ ãåîìåòðèþ ñîåäèíåíèÿ ãðàôåíîâîãî ëèñòà è íàíî-

òðóáêè, ïîñòðîèòü ïðÿìîóãîëüíóþ ÿ÷åéêó êîëîííîãî ãðàôåíà.

3.2 Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �2

"Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè êîëîííîãî ãðàôåíà"

Öåëü ðàáîòû: îâëàäåíèÿ íàâûêàìè îïðåäåëåíèÿ îïòèìàëüíîé ãåîìåòðèè íàíî-

ñòðóêòóð â ðàìêàõ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar;

Çàäà÷è ðàáîòû:

� îçíàêîìèòüñÿ ñ ïîíÿòèåì ìèíèìóìà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè íàíîñòðóêòóðû;

� îçíàêîìèòüñÿ ñ ñèëîâûì ïîëåì REBO;

� îçíàêîìèòüñÿ ñ ñèëîâûì ïîëåì AIREBO;

� ïîëó÷èòü ðàâíîâåñíóþ ãåîìåòðèþ íàíîñòðóêòóðû êîëîííîãî ãðàôåíà, ïóòåì

å¼ îïòèìèçàöèè â ðàìêàõ ïîòåíöèàëà REBO;

� ïîëó÷èòü ðàâíîâåñíóþ ãåîìåòðèþ íàíîñòðóêòóðû êîëîííîãî ãðàôåíà, ïóòåì

å¼ îïòèìèçàöèè â ðàìêàõ ìåòîäà AIREBO;
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Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü

Êðàåóãîëüíûì êàìíåì ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîíÿòèå ýíåð-

ãèè ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Ïîñêîëüêó òî÷íîå îïðåäåëåíèå ýíåðãèè ìîëåêóëÿðíîé

ñèñòåìû ìåòîäàìè ab inito íà òåêóùåì ýòàïå ðàçâèòèÿ âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè íå

äîñòèæèìî äëÿ ìîëåêóë, ñîñòîÿùèõ èç äîñòàòî÷íî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ,

ñóùåñòâóåò áîëüøîå ðàçíîîáðàçèå ïðèáëèæåííûõ ïîòåíöèàëîâ, îïèñûâàþùèõ òå

èëè èíûå ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè íàíîîáúåêòîâ. Ýíåðãèÿ íàíîñòðóêòóðû

îïèñûâàåòñÿ íåêîòîðîé ôóíêöèåé îò êîîðäèíàò àòîìîâ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Â

çàâèñèìîñòè îò ðåøàåìûõ çàäà÷ äëÿ îïèñàíèÿ òîãî èëè èíîãî íàíîîáúåêòà, ìîæåò

áûòü âûáðàí òîò èëè èíîé ñïîñîá âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè, êàæäûé èç êîòîðûõ èìååò

ñâîè ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè.

Ýíåðãåòè÷åñêè ñòàáèëüíàÿ ãåîìåòðèÿ íàíîñòðóêòóðû äîëæíà ñîîòâåòñòâîâàòü

ìèíèìóìó å¼ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Â ñèëó ðàçëè÷èÿ ñïîñîáîâ îïèñàíèÿ ýíåð-

ãèè íàíîñòðóêòóð, îïòèìàëüíàÿ ãåîìåòðèÿ îäíîé è òîé æå íàíîñòðóêòóðû ïðè

îïèñàíèè ðàçíûìè ïîòåíöèàëàìè ìîæåò ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àòüñÿ.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòèìàëüíîé ãåîìåòðèè íàíîñòðóêòóðû â ðàìêàõ òîãî èëè

èíîãî ïîòåíöèàëà, îïèñûâàþùåãî ýíåðãèþ íàíîñòðóêòóðû, ðåøàåòñÿ çàäà÷à ïî-

èñêà ìèíèìóìà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ íàèáîëåå

ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíàÿ ãåîìåòðèÿ íàíîñòðóêòóðû äîëæíà ñîîòâåòñòâîâàòü ãëî-

áàëüíîìó ìèíèìóìó å¼ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Îäíàêî ðåøåíèå òàêîé çàäà÷è äëÿ

áîëüøèíñòâà ñèñòåì èìååò êîëîññàëüíóþ âû÷èñëèòåëüíóþ ñëîæíîñòü, ïîýòîìó íà

ïðàêòèêå îáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ áîëåå ïðîñòûå ìåòîäû, êîòîðûå îïðåäåëÿþò ëî-

êàëüíûé ìèíèìóì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè.

Ïîòåíöèàë REBO ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ óãëåâî-

äîðîäîâ. Ïðè ïîìîùè äàííîãî ïîòåíöèàëà ìîæíî ìîäåëèðîâàòü ïðîöåññû ïðîòå-

êàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå ïðè ìåõàíè÷åñêèõ äåôîðìà-

öèÿõ, èññëåäîâàòü ñòàáèëüíîñòü êîìïîçèòíûõ ìàòåðèàëîâ è äð. Îçíàêîìèòüñÿ ñ

ïîäðîáíûì îïèñàíèåì äàííîãî ïîòåíöèàëà ìîæíî â ðàçäåëå 1.3.

Ïîòåíöèàë AIREBO ðàñøèðÿåò âîçìîæíîñòè ïîòåíöèàëà REBO ïóòåì äîáàâ-

ëåíèÿ ñëàãàåìûõ, îòâå÷àþùèõ çà âàí-äåð-âààëüñîâî è òîðñèîííîå âçàèìîåéñòâèÿ.

Ýòè èçìåíåíèÿ íåîáõîäèìû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ, êðîìå òîãî, äîáàâëåíèå ñëàãàåìîãî, îïèñûâàþùåãî òîðñèîííîå âçàèìîäåé-

ñòâèå, îáåñïå÷èâàåò áîëåå òî÷íîå ìîäåëèðîâàíèå ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ îáúåêòîâ,
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èìåþùèõ ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó. Îçíàêîìèòüñÿ ñ ïîäðîáíûì îïèñàíèåì äàí-

íîãî ïîòåíöèàëà ìîæíî â ðàçäåëå 1.4.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð ïîëåçíûì ìîæåò îêàçàòüñÿ èñ-

ïîëüçîâàíèå ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Èñïîëüçîâàíèå ïåðèîäè÷åñêèõ

ãðàíè÷íûõ óñëîâèé îçíà÷àåò, ÷òî êàæäûé àòîì ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, ïîìèìî

ñâîåãî ôàêòè÷åñêîãî ïîëîæåíèÿ, îäíîâðåìåííî íàõîäèòñÿ âî âñåõ òî÷êàõ ïðî-

ñòðàíñòâà, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ ïðè ñäâèãå åãî êîîðäèíàòû íà âåêòîðû òðàíñëÿ-

öèè. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò èçáåæàòü íàëè÷èÿ ãðàíè÷íûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ

ïîÿâëåíèåì íåíàñûùåííûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé íà ãðàíèöàõ ìîäåëèðóåìûõ îáúåê-

òîâ. Ïîäðîáíåå î ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ ìîæíî ïðî÷èòàòü â ðàçäåëå

2.2.2.

Èíôîðìàöèÿ î ôîðìàòå êîíôèãóðàöèîííîãî ôàéëà äëÿ ïðîèçâåäåíèÿ îïòèìè-

çàöèè ãåîìåòðèè íàíîñòðóêòóð â ðàìêàõ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar èçëîæåíà â

ðàçäåëå 2.2.3.

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

1. Ïðîèçâåñòè îïòèìèçàöèþ ãåîìåòðèè êîëîííîãî ãðàôåíà, ïîëó÷åííîãî â õîäå

âûïîëíåíèÿ Ëàáîðàòíîé ðàáîòû �1 â ðàìêàõ ïîòåíöèàëà REBO;

2. Ïðîèçâåñòè îïòèìèçàöèþ ãåîìåòðèè êîëîííîãî ãðàôåíà, ïîëó÷åííîãî â õîäå

âûïîëíåíèÿ Ëàáîðàòíîé ðàáîòû �1 â ðàìêàõ ïîòåíöèàëà AIREBO;

3. Âûäåëèòü ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó êîëîííîãî ãðàôåíà è ïðîèçâåñòè å¼ îïòèìè-

çàöèþ â ìåòîäå REBO ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé;

4. Âûäåëèòü ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó êîëîííîãî ãðàôåíà è ïðîèçâåñòè å¼ îïòèìèçà-

öèþ â ìåòîäå AIREBO ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé;

5. Ïðîèçâåñòè ñðàâíåíèå ñòàðòîâîé ãåîìåòðèè êîëîííîãî ãðàôåíà è ãåîìåòðèè,

ïîëó÷åííîé â ðåçóëüòàòå îïòèìèçàöèè ìåòîäàìè REBO/AIREBO, â òîì ÷èñëå

ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîä÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Ñðàâíèòü ìåæäó ñîáîé

ðåçóëüòàòû îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè â ìåòîäàõ REBO è AIREBO.;
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3.3 Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �3

"Ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè ðàñòÿæåíèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîëîííî-

ãî ãðàôåíà"

Öåëü ðàáîòû: îâëàäåíèå íàâûêàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ìåòîäîì ìîëåêó-

ëÿðîé äèíàìèêè â ðàìêàõ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar;

Çàäà÷è ðàáîòû:

� îçíàêîìèòüñÿ ñ ïðèíöèïàìè ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè;

� îçíàêîìèòüñÿ ñ ïîíÿòèåì òåðìîñòàòà, ïðèìåíèòåëüíî ê ìåòîäó ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè;

� ïðîèçâåñòè ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè êîëîííîãî ãðàôåíà ïðè çàäàííîé òåìïå-

ðàòóðå;

� ïðîèçâåñòè ìîäåëèðîâàíèå ðàñòÿæåíèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîëîííîãî ãðà-

ôåíà äî ìîìåíòà ðàçðûâà, èñïîëüçóÿ äèíàìè÷åñêèå ïåðèîä÷åñêèå ãðàíè÷íûå

óñëîâèÿ;

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ìîäåëèðî-

âàòü äèíàìèêó ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íà àòîìíîì óðîâíå. Äàííûé ìåòîä ïî-

ëó÷èë øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå, êîãäà ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü ÷èñëåííî ðåøàòü

óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ Íüþòîíà ïðè ïîìîùè ÝÂÌ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ãðàíèöû ïðè-

ìåíèìîñòè ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîñòîÿííî ðàñøèðÿþòñÿ â ñèëó ðîñòà

âû÷èñëèòåëüíûõ âîçìîæíîñòåé ÝÂÌ. Ñ òåîðåòè÷åñêîé ñòîðîíîé ìåòîäà ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè ìîæíî îçíàêîìèòüñÿ â ðàçäåëå 1.1.

Ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî àëãîðèòìîâ, ïîçâîëÿþùèõ ðàñøèðèòü ãðàíè-

öû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, â òîì ÷èñëå àëãîðèòìû òåðìî-

ñòàòîâ, àëãîðèòì ñïèñêîâ Âåðëå, àëãîðèòì ñâÿçàííûõ ÿ÷ååê, ñòàòè÷åñêèå è äèíà-

ìè÷åñêèå îãðàíè÷åíèÿ íà ïîäâèæíîñòü àòîìîâ ñèñòåìû è äð. Ïîäðîáíåå ñ íåêî-

òîðûìè èç ïåðå÷èñëåííûõ àëãîðèòìîâ ìîæíî îçíàêîìèòüñÿ â ðàçäåëå 2.2.2. Ïðè

èñïîëüçîâàíèè äèíàìè÷åñêèõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðè ìîäåëèðî-

âàíèè äèíàìèêè ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð, ìîãóò áûòü ñìîäåëèðîâàíû ïðîöåññû

ðàñòÿæåíèÿ èëè ñæàòèÿ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê ñîîòâåòñòâóþùèõ ñòðóêòóð, ÷òî â

ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ îïðåäååëíèÿ èõ ìåõàíè÷åñêèõ è äà-

æå ïðî÷íîñòíûõ õàðàêòåðèñòèê.
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Èíôîðìàöèÿ î ôîðìàòå êîíôèãóðàöèîííîãî ôàéëà äëÿ ðàñ÷åòà ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè â ðàìêàõ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar èçëîæåíà â ðàçäåëå 2.2.3. Äëÿ

âèçóëèçàöèè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ìîæíî èñïîëüçîâàòü ãðàôè÷åñêèé ìîäóëü

ïîñòïðîöåññèíãà ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Kvazar (ñì. ðàçäåë 2.3.2).

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

1. Ïðîèçâåñòè äèíàìèêó äâèæåíèÿ àòîìîâ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîëîííîãî ãðà-

ôåíà â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ â òåðìîñòàòå Íîçå-Ãóâåðà ïðè

òåìïåðàòóðå 300 Êåëüâèí â òå÷åíèå 10 ïèêîñåêóíä. Ïðè çàäàíèè íà÷àëüíûõ

óñëîâèé íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü ñòàðòîâûå ñêîðîñòè àòîìîâ ñèñòåìû â ñîîòâåò-

ñòâèè ñ ðàñïðåäåëåíèåì Ìàêñâåëëà. Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà äîëæíà ïðîèçâî-

äèòüñÿ â ðàìêàõ ïîòåíöèàëà REBO. Â ïðîöåññå äèíàìèêè äîëæíû ñîõðàíÿòü-

ñÿ äàííûå î òåìïåðàòóðå ñèñòåìû, êèíåòè÷åñêîé è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèÿõ

ñèñòåìû.

2. Ïîñòðîèòü ãðàôèêè çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè òåìïåðàòóðû, êèíåòè÷åñêîé è ïî-

òåíöèàëüíéî ýíåðãèÿõ ñèñòåìû;

3. Ïðîèçâåñòè äèíàìèêó ðàñòÿæåíèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîëííîãî ãðàôåíà ïó-

òåì çàäàíèÿ ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ñòåíîê ïåðèîäè÷åñêîé êîðîáêè âäîëü ïðîèç-

âîëüíîé îñè. Ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ñòåíîê êîðîáêè äîëæíà ñîñòàâëÿòü 50 ì/ñ.

Ðàñòÿæåíèå íåîáõîäèìî ïðîèçâîäèòü äî ìîìåíòà ðàçðóøåíèÿ ýëåìåíòàðíîé

ÿ÷åéêè;

4. Íà îñíîâå äàííûõ î ìîäåëèðîâàíèè äèíàìèêè ðàñòÿæåíèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé-

êè êîëîííîãî ãðàôåíà îïðåäåëèòü âåëè÷èíó êðèòè÷åñêîé äåôîðìàöèè ýëåìåí-

òàðíîé ÿ÷åéêè êîëîííîãî ãðàôåíà. Íà îñíîâå äàííûõ î äèíàìèêå ïîëíîé ýíåð-

ãèè àòîìîâ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ïðîöåññå ðàñòÿæåíèÿ îöåíèòü ìîäóëü Þíãà

è êðèòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå äëÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîëîííîãî ãðàôåíà;

3.4 Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �4

"Èçó÷åíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ êîëîííîãî ãðàôåíà ïîëóýìïèðè÷åñêèì ìåòîäîì

ñèëüíîé ñâÿçè"

Öåëü ðàáîòû: îâëàäåíèå íàâûêàìè âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ íàíîêëà-

ñòåðîâ â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar.
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Çàäà÷è ðàáîòû:

� îçíàêîìèòüñÿ ñ òåîðåòè÷åñêèìè àñïåêòàìè ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè;

� ïðîèçâåñòè âû÷èñëåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êîëîííîãî ãðàôåíà ìå-

òîäîì ñèëüíîé ñâÿçè;

� ïðîèçâåñòè âû÷èñëåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâ íà àòîìàõ êîëîííîãî ãðàôåíà;

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü

Ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè ïîçâîëÿåò âû÷èñëÿòü ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó íàíîêëà-

ñòåðîâ. Ñóùíîñòü ìåòîäà çàêëþ÷àåòñÿ â ÷èñëåííîì ðåøåíèè ñòàöèîíàðíîãî óðàâ-

íåíèÿ Øðåäèíãåðà â ðàìêàõ ïîäõîäà ËÊÀÎ, ñîãëàñíî êîòîðîìó ìîëåêóëÿðíàÿ

îðáèòàëü îïèñûâàåòñÿ â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè îðáèòàëåé èçîëèðîâàííûõ àòî-

ìîâ. Èíôîðìàöèÿ îá îñîáåííîñòÿõ ðåàëèçàöèè ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè â ïðîãðàìì-

íîì ïàêåòå Kvazar èçëîæåíà â ðàçäåëå 1.2.

Â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà îïðåäåëÿåòñÿ ýíåð-

ãåòè÷åñêèé ñïåêòð íàíîêëàñòåðà. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÿâëÿåòñÿ âàæíîé õà-

ðàêòåðèñòèêîé íàíîêëàñòåðà, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà â ìîëåêóëÿðíîì

ñïåêòðàëüíîì àíàëèçå, ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè, êâàíòîâîé ýëåêòðîíèêå, îïòèêå è

ò. ä. Ñîãëàñíî ïðèíöèïó Ïàóëè, êàæäàÿ ýëåêòðîííàÿ îðáèòàëü ìîæåò áûòü çàíÿòà

äâóìÿ ýëåêòðîíàìè ñ ïðîòèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûìè ñïèíàìè. Ïðè îïèñàíèè íà-

íîêëàñòåðîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âñå âàëåíòíûå ýëåêòðîíû

ñèñòåìû çàíèìàþò îáëàñòü ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé (÷òî

ñîîòâåòñòâóåò âàëåíòíîé çîíå äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð). Ïîñëåäíèé çàïîë-

íåííûé ýíåðãåòè÷åñêèé óðîâåíü íàçûâàåòñÿ � HOMO (highest occupied molecular

orbital), ïåðâûé íå çàïîëíåííûé ýíåðãåòè÷åñêèé óðîâåíü íàçûâàåòñÿ LUMO (lowest

unoccupied molecular orbital). Ðàçíèöà ìåæäó âåëè÷èíîé ýíåðãèè HOMO è LUMO

óðîâíåé íàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëüþ (÷òî ñîîòâåòñòâóåò çàïðåùåííîé çîíå

äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð). Äëÿ íàãëÿäíîé âèçóàëèçàöèè ýíåðãåòè÷åñêèõ õà-

ðàêòåðèñòèê íàíîêëàñòåðîâ ÷àñòî èñïîëüçóþò ïîñòðîåíèå òàê íàçûâàåìîé ïëîò-

íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (DOS -Density of States), ò.å. çàâèñèìîñòè äîëè ýëåê-

òðîííûõ ñîñòîÿíèé îò âåëè÷èíû ýíåðãèè. Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ

çàäàííîé âåëè÷èíû ýíåðãèè îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà âêëàäîâ êàæäîãî ýíåðãåòè-

÷åñêîãî óðîâíÿ, ïðè ýòîì êàæäûé ýíåãðåòè÷åñêèé óðîâåíü îïèñûâàåòñÿ ôóíêöèåé
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Ãàóññà, äëÿ êîòîðîé ìåäèàíà ðàâíà ñîáñòâåííî âåëè÷èíå ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâ-

íÿ. Â ðàìêàõ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè òàêæå ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíî ðàñïðåäåëåíèå

çàðÿäîâ íà àòîìàõ ïðè ïîìîùè ïðîöåäóðû, ïðåäëîæåííîé Ìàëëèêåíîì [24].

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê íàíîêëàñòåðîâ â ðàìêàõ ìå-

òîäà ñèëüíîé ñâÿçè â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar íåîáõîäèìî âîñïîëüçîâàòüñÿ

âû÷èñëèòåëüíûì ðåæèìîì SINGLE_POINT (ñì. ðàçäåë 2.2.3). Äëÿ îòîáðàæåíèÿ

DOS èëè ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâ íà àòîìàõ íàíîêëàñòåðà ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ

ôóíêöèîíàëîì ãðàôè÷åñêîãî ìîäóëÿ Kvazar (ðàçäåë 2.3.1).

Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü

1. Âû÷èñëèòü ýëåêòðîííûå õàðàêòåðèñòèêè êîëîííîãî ãðàôåíà â ðàìêàõ ìåòîäà

ñèëüíîé ñâÿçè â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Kvazar;

2. Îïðåäåëèòü HOMO è LUMO óðîâíè êîëîííîãî ãðàôåíà, âû÷èñëèòü âåëè÷èíó

ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè;

3. Ïîñòðîèòü ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé îò ýíåðãèè

äëÿ êîëîííîãî ãðàôåíà;

4. Âèçóàëèçèðîâàòü ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâ íà àòîìàõ êîëîííîãî ãðàôåíà, îïðå-

äåëèòü ó÷àñòêè àòîìíîãî êàðêàñà êîëîííîãî ãðàôåíà, èìåþùèå èçáûòî÷íûé

ýëåêòðîííûé çàðÿä. Îïðåäåëèòü àòîìû êîëîííîãî ãðàôåíà, èìåþùèå íàèáîëü-

øóþ âåëè÷èíó ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà. Ñäå-

ëàòü âûâîäû î âëèÿíèè êðèâèçíû ïîâåðõíîñòè è äåôåêòîâ àòîìíîé ñåòêè íà

ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâ.
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