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Ââåäåíèå

Atomicrex ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âû÷èñëèòåëüíûé ïàêåò, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ

ïîñòðîåíèÿ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåìåíòîâ ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû. Â

êà÷åñòâå ýëåìåíòîâ ìîãóò áûòü àòîìû èëè êîëëîèäíûå ÷àñòèöû. Ïàêåò ðàçðàáî-

òàí êîëëåêòèâîì ó÷åíûõ ×àëìåðñêîãî òåõíè÷åñêîãî óíèâåðñèòåòà, Øâåöèÿ. Îñî-

áåííîñòüþ äàííîãî ïàêåòà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëîâ ïðîèñõîäèò

íà îñíîâå èçâåñòíûõ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ðàññìàòðèâàåìîé ôè-

çè÷åñêîé ñèñòåìû. Â íàñòîÿùåì ïîñîáèè äåìîíñòðèðóåòñÿ ïðîöåäóðà óñòàíîâêè

ïàêåòà "Atomicrex"íà ïåðñîíàëüíûé êîìïüþòåð, ïðèâîäÿòñÿ äåìîíñòðàöèîííûå

ïðèìåðû ïî ïîñòðîåíèþ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.

Äëÿ ïîëíîöåííîãî èñïîëüçîâàíèÿ äàííîãî ïàêåòà ïîòðåáóþòñÿ çíàíèÿ ÿçûêà XML

(eXtensible Markup Language), à òàêæå îïûò ðàáîòû ñ îïåðàöèîííûìè ñèñòåìàìè

ñåìåéñòâà Linux (çäåñü èñïîëüçóåòñÿ Ubuntu 18.04). Ïàêåò ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü

êîíñòðóêöèè ÿçûêà ïðîãðàììèðîâàíèÿ Python. È, íàêîíåö, ïîääåðæèâàþòñÿ ñëå-

äóþùèå òèïû (ñåìåéñòâà) ïîòåíöèàëîâ:

� Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà.

� Ìîäåëü ïîãðóæåííîãî àòîìà (Embedded Atom Model) è åãî ìîäèôèêàöèÿ

(Modi�ed Embedded Atom Model).

� Ïîòåíöèàë Òåðñîôôà.

� Ïîòåíöèàë "ñâÿçè"(ABOP � analytic bond-order potential).

� Ïîòåíöèàëû, çàäàííûå â òàáëè÷íîì âèäå.

� Ïîòåíöèàëû, àíàëèòè÷åñêèé âèä êîòîðûõ çàäàåòñÿ ïîëüçîâàòåëåì.

Îôèöèàëüíûé ñàéò âû÷èñëèòåëüíîãî ïàêåòà: https://www.atomicrex.org/index.html

Â äàííîì ó÷åáíîì ïîñîáèè áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùàÿ ìàðêèðîâêà òåê-

ñòà:

� Òåêñò, âûäåëåííûé ñèíèì, ïðåäñòàâëÿåò ïðèìåðû êîìàíä ïðè óñòàíîâêå ïà-

êåòà è ïðèìåðû ïðîãðàìì.

� Òåêñò íà çåëåíîì ôîíå � êîìàíäû, èñïîëüçóåìûå â ïðîãðàììå.

� Òåêñò íà îðàíæåâîì ôîíå � èíôîðìàöèÿ, íà êîòîðóþ ñëåäóåò îáðàòèòü

âíèìàíèå.

� Òåêñò â áåëîé ðàìêå � îòíîñèòåëüíûé ïóòü ê ïðèìåðàì êîäà, êîòîðûé ìîæíî

çàïóñêàòü è èñïîëüçîâàòü.
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Óñòàíîâêà è êîìïèëÿöèÿ

Èñõîäíûé êîä ïðîãðàììû äîñòóïåí â ðåïîçèòîðèè GitLab. Åãî ìîæíî ñêà÷àòü

îòòóäà ñ ïîìîùüþ êîìàíäû git:

git clone https://gitlab.com/atomicrex/atomicrex.git

Ïîñëå âûïîëíåíèÿ ýòîãî äåéñòâèÿ â òåêóùåé äèðåêòîðèè ïîÿâèòñÿ ïàïêà ñ íàçâà-

íèåì "atomicrex ñîäåðæàùàÿ èñõîäíûé êîä ïðîãðàììû. Äëÿ ñáîðêè ïàêåòà ïîíà-

äîáÿòñÿ ñëåäóþùèå ïðîãðàììíûå ïðîäóêòû è áèáëèîòåêè:

1. Êîìïèëÿòîðû C++ è Fortran,

2. Ñèñòåìà ñáîðêè CMake,

3. Ñèñòåìíûé èíñòðóìåíò xxd,

4. Âíåøíèå áèáëèîòåêè boost (âåðñèÿ 1.67.0 èëè âûøå), libxml2, muparser, nlopt,

5. Èíòåðïðåòàòîð Python ñ ìîäóëÿìè Sphinx è Numpy.

Â îïåðàöèîííîé ñèñòåìå Ubuntu Linux âñå ýòè ïðîãðàììû ìîãóò áûòü óñòàíîâëåíû

ñëåäóþùèìè êîìàíäàìè:

sudo apt-get install \

python-dev \

python-sphinx \

python-numpy \

libboost-dev \

libxml2-dev \

libnlopt-dev \

libmuparser-dev \

build-essential \

gfortran \

vim-common \

cmake

Äëÿ òîãî, ÷òîáû ñêîìïèëèðîâàòü èñõîäíûé êîä ïðîãðàììû, íóæíî ñîçäàòü íîâóþ

äèðåêòîðèþ build, ïåðåéòè â íåå, è âûçâàòü ñèñòåìó ñáîðêè CMake. Ýòî ìîæíî

ñäåëàòü ñëåäóþùèìè êîìàíäàìè:

mkdir build

cd build

cmake ..
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Ïðè óñïåøíîì âûïîëíåíèè CMake áóäåò ñîçäàí ôàéë Make�le. Êîìïèëÿöèÿ èñ-

õîäíîãî êîäà Atomicrex ìîæåò áûòü çàïóùåíà ñ ïîìîùüþ êîìàíäû:

$ make

Äëÿ ñîçäàíèÿ ïîëüçîâàòåëüñêîé èíñòðóêöèè (äëÿ ïîëíîöåííîé ðàáîòû ïðîãðàììû

íåîáÿçàòåëüíî), íåîáõîäèìî óêàçàòü ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòð:

$ make userguide

Ñãåíåðèðîâàííûå HTML ôàéëû íàõîäÿòñÿ â äèðåêòîðèè: doc/userguide/build

Åñëè CMake íå íàõîäèò áèáëèîòåêè, òî èõ íóæíî óêàçàòü âðó÷íóþ. Äëÿ ýòîãî

åñòü íåñêîëüêî âàðèàíòîâ. Òàê, íàïðèìåð, ìîæíî óêàçàòü ïàðàìåòð ôëàãà -D ïðè

êîìàíäå CMake:

$ cmake -D NLOPT_INCLUDE_DIR=../path_to_success/

-D NLOPT_LIBRARY=../path_to_success/

Êðîìå òîãî, ìîæíî âûçâàòü èíòåðàêòèâíóþ âåðñèþ CMake, âûïîëíèâ:

$ ccmake

Çàìåòüòå, ÷òî îáû÷íî íåîáõîäèìî ïåðåêëþ÷èòüñÿ â ¾ðàñøèðåííûé ðåæèì¿, ÷òîáû

ïîëó÷èòü äîñòóï ê íàñòðîéêàì ïóòè äëÿ áèáëèîòåê.

Ïî óìîë÷àíèþ atomicrex êîìïèëèðóåòñÿ êàê ðåëèçíàÿ âåðñèÿ, ÷òî ïîäðàçóìå-

âàåò âêëþ÷åíèå îïòèìèçàöèè. Åñëè ýòî íåæåëàòåëüíî, íàïðèìåð, ñ öåëüþ îòëàäêè,

ìîæíî çàïðîñèòü îòëàäî÷íóþ âåðñèþ, âûïîëíèâ:

cmake -D CMAKE_BUILD_TYPE=Debug

Â ýòîì êîíòåêñòå òàêæå ìîæåò áûòü ïîëåçíî âêëþ÷èòü ïîäðîáíûé âûâîä âî âðåìÿ

êîìïèëÿöèè, ÷òî äîñòèãàåòñÿ çàïóñêîì make ñëåäóþùèì îáðàçîì:

$ make VERBOSE=1

Åñëè ïîääåðæèâàåòñÿ óñòàíîâëåííûé êîìïèëÿòîð C++, atomicrex àâòîìàòè÷åñêè

èñïîëüçóåò ïðåèìóùåñòâà ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ OpenMP. ×òîáû ÿâíî îòêëþ÷èòü

ýòó ôóíêöèþ, íóæíî ñäåëàòü ñëåäóþùåå:

$ cmake -D USE_OPENMP=OFF

Êðîìå òîãî, åñòü íåñêîëüêî äîïîëíèòåëüíûõ ôóíêöèé. Èñïîëüçîâàíèå áèáëèîòåêè

íåëèíåéíîé îïòèìèçàöèè NLopt ìîæíî îòêëþ÷èòü ñ ïîìîùüþ ENABLE NLOPT

Áèáëèîòåêà íåëèíåéíîé îïòèìèçàöèè NLopt äîëæíà áûòü ñêîìïèëèðîâàíà êàê

áèáëèîòåêà (îáùàÿ èëè ðàçäåëÿåìàÿ). Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå âû ìîæåòå ïîëó÷èòü
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ñëåäóþùåå ñîîáùåíèå îá îøèáêå, òàêîå, êàê .rodata.str1.1, êîòîðîå íåëüçÿ èñïîëü-

çîâàòü ïðè ñîçäàíèè îáùåãî îáúåêòà / îøèáêè äîáàâëåíèÿ ñèìâîëîâ: íåâåðíîå

çíà÷åíèå. ×òîáû îáîéòè ýòó îøèáêó, ñêîìïèëèðóéòå NLopt, èñïîëüçóÿ îïöèþ

�enable-shared. Èíòåðôåéñ Python ìîæåò áûòü àêòèâèðîâàí èëè äåàêòèâèðîâàí

ñ ïîìîùüþ îïöèè ENABLE PYTHON INTERFACE.
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1 Êðàòêèé îáçîð

Atomicrex ðàáîòàåò ñ XML-ôàéëàìè, â êîòîðûõ ñîäåðæàòñÿ âñå êîìàíäû, îïðå-

äåëÿåìûå ïîëüçîâàòåëåì. Ðàáîòà ïðîãðàììû óñëîâíî ðàçäåëÿåòñÿ íà äâà ýòàïà:

ýòàï îáó÷åíèÿ è âûõîäíîé ýòàï. Íà ýòàïå îáó÷åíèÿ âûáðàííûå ñòåïåíè ñâîáîäû

(ïàðàìåòðû) ìîäåëè, â îñíîâíîì, ýòî ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë, âàðüèðóþòñÿ òà-

êèì îáðàçîì, ÷òî ïðîãíîçèðóåìûå ñâîéñòâà (ýíåðãèè, ñèëû, óïðóãèå ïîñòîÿííûå

è ïð.) äîëæíû íàèáîëåå òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü öåëåâûì çíà÷åíèÿì. Ýòàï îáó÷å-

íèÿ ÿâëÿåòñÿ íåîáÿçàòåëüíûì è ìîæåò áûòü ïðîïóùåí, åñëè íå óêàçûâàòü ýëåìåíò

<�tting> â ôàéëå çàäàíèÿ.

Çà ýòàïîì îáó÷åíèÿ ñëåäóåò âûâîäíîé ýòàï. Çäåñü ìîæíî ðàññ÷èòàòü äîïîëíè-

òåëüíûå ñâîéñòâà ðàññìàòðèâàåìîé ôèçè÷åñêîé ñèñòåìû, êîòîðûå íå áûëè âêëþ-

÷åíû âî âðåìÿ îáó÷åíèÿ. Ýòî ïîçâîëÿåò ðàçäåëèòü èìåþùèåñÿ äàííûå íà îáó-

÷àþùèé íàáîð è òåñòîâûé íàáîð. Ïîñëåäíèé íàáîð ñâîéñòâ ïîçâîëÿåò îöåíèòü

êà÷åñòâî ìîäåëè.

Êëþ÷åâûå àñïåêòû. Atomicrex ðàáîòàåò ñ äâóìÿ îñíîâíûìè òèïàìè îáúåêòîâ:

ïîòåíöèàëàìè è ñòðóêòóðàìè.

� Ïîòåíöèàë ñîñòîèò èç óðàâíåíèÿ, åãî çàäàþùåãî, è íàáîðà ïàðàìåòðîâ, ïîç-

âîëÿþùèõ ðàññ÷èòàòü ïîëíóþ ýíåðãèþ è ñèëû äëÿ äàííîé ñòðóêòóðû.

� Ñòðóêòóðà ñîñòîèò èç ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè

óñëîâèÿìè èëè æå áåç íå¼, è ñïèñêà àòîìîâ ñ êîîðäèíàòàìè. Êàæäûé èç ïî-

òåíöèàëîâ è ñòðóêòóð ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð ñòåïåíåé ñâîáîäû è ñâîéñòâ,

îïðåäåëåíèå êîòîðûõ áóäåò äàíî íèæå.

Ñòåïåíè ñâîáîäû. Ñòåïåíü ñâîáîäû � ýòî ïàðàìåòð ïîòåíöèàëà, êîòîðûé ìîæåò

èçìåíÿòüñÿ âî âðåìÿ ïðîöåññà ïîñòðîåíèÿ äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîòåíöèàë óäîâëåòâî-

ðÿë ýêñïåðèìåíòàëüíûì âåëè÷èíàì ïðè ìîäåëèðîâàíèè. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî

ñòåïåíè ñâîáîäû ïîòåíöèàëà èçìåíÿåòñÿ âî âðåìÿ ïðîöåññà îáó÷åíèÿ, ÷òîáû ìè-

íèìèçèðîâàòü öåëåâóþ ôóíêöèþ, â òî âðåìÿ êàê ñòåïåíè ñâîáîäû ñòðóêòóðû ðå-

ëàêñèðóþòñÿ, ïðèâîäÿ åå â ñîñòîÿíèå ñ íàèìåíüøåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé. Ñó-

ùåñòâóþò ðàçíûå êëàññû ñòåïåíåé ñâîáîäû: â ñàìîì ïðîñòîì ñëó÷àå ýòî ñêàëÿðíàÿ

ïåðåìåííàÿ(îäèí ïàðàìåòð), íàïðèìåð, ïàðàìåòð σ ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà

èëè ïîñòîÿííàÿ ðåø¼òêè. Êðîìå òîãî, ñóùåñòâóþò ìíîãîìåðíûå ñòåïåíè ñâîáîäû,

êîòîðûå óïðàâëÿþò áîëåå ñëîæíûìè ïàðàìåòðàìè, íàïðèìåð, êîîðäèíàòû àòîìîâ

ñòðóêòóðû èëè êîýôôèöèåíòû â ñïëàéíàõ ïðè ñãëàæèâàíèè ôóíêöèè. Òàêæå â

ïðîãðàììå ýòî ìîãóò áûòü êîãåçèîííàÿ ýíåðãèÿ, ìîäóëü âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ,

òåíçîð íàïðÿæåíèé, àòîìíûå ñèëû, è äðóãèå.

Êàæäîìó òèïó ïîòåíöèàëà èëè ñòðóêòóðû ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåë¼ííûé íà-

áîð ñòåïåíåé ñâîáîäû. Ïîëüçîâàòåëü äîëæåí óêàçàòü íà÷àëüíîå çíà÷åíèå â ôàé-
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ëå çàäàíèÿ äëÿ êàæäîãî èç íèõ. Ïî óìîë÷àíèþ îíè ÿâëÿþòñÿ ñòàòè÷åñêèìè, òî

åñòü èõ çíà÷åíèå íå èçìåíÿåòñÿ âî âðåìÿ ðàáîòû. Îäíàêî, èñïîëüçóÿ ïàðíûé òåã

<�t-dof> , ïîëüçîâàòåëü ìîæåò âêëþ÷èòü âûáðàííûå ñòåïåíè ñâîáîäû â ïðîöåññ

îáó÷åíèÿ, êàê îïèñàíî â ðàçäåëå "Ïîòåíöèàëû".

Ñîîòâåòñòâåííî, ðåëàêñàöèÿ ñòåïåíåé ñâîáîäû ñòðóêòóðû ìîæåò áûòü âêëþ-

÷åíà ñ ïîìîùüþ ïàðíîãî òåãà <�t-dof> â ôàéëå çàäàíèÿ, êàê îïèñàíî â ýòîì

ðàçäåëå(âñòàâèòü). Åñëè ðåëàêñàöèÿ âêëþ÷åíà äëÿ ñòðóêòóðíîé ñòåïåíè ñâîáî-

äû, å¼ çíà÷åíèå áóäåò èçìåíÿòüñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ

ñòðóêòóðû áûëà ìèíèìàëüíîé.

Ñâîéñòâà. Ñâîéñòâàìè íàçûâàþò çäåñü âåëè÷èíû, êîòîðûå ìîãóò áûòü ðàñ-

ñ÷èòàíû èç ñòåïåíåé ñâîáîäû ñòðóêòóðû èëè ïîòåíöèàëà, òî åñòü, îíè ÿâëÿþò-

ñÿ ôóíêöèîíàëàìè ñòåïåíåé ñâîáîäû. 1. Êàæäûé òèï ñòðóêòóðû èëè ïîòåíöèàëà

îáåñïå÷èâàåò îïðåäåë¼ííûé íàáîð ñâîéñòâ. Ïî óìîë÷àíèþ ðàññ÷èòûâàþòñÿ íåìíî-

ãèå èç íèõ, òàêèå êàê ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ è ðàâíîâåñíûé îáúåì ñòðóêòóðû.

Êàê îïèñàíî â ðàçäåëå (Ñâîéñòâà), ïîëüçîâàòåëü ìîæåò âêëþ÷èòü âû÷èñëåíèå

äîïîëíèòåëüíûõ ñâîéñòâ, êîòîðûå äîëæíû áûòü âêëþ÷åíû â ïîäáîð è / èëè â

îêîí÷àòåëüíûé âûâîä, ñ ïîìîùüþ ýëåìåíòà <property> . Ïðè âêëþ÷åíèè ñâîé-

ñòâà â ïðîöåññ ïîñòðîåíèÿ ïîòåíöèàëà íåîáõîäèìî óêàçàòü äëÿ íåãî öåëåâîå çíà-

÷åíèå. Â ñàìîì ïðîñòîì ñëó÷àå ýòî ìîæåò áûòü ïðîñòî ÷èñëî, íàïðèìåð, ýíåðãèè

ñòðóêòóðû, èëè ýòî ìîãóò áûòü ìíîãîìåðíûå äàííûå, íàïðèìåð âåêòîðû ñèëû,

äåéñòâóþùèå íà àòîìû ñòðóêòóðû. Êàæäîå ïîäõîäÿùåå ñâîéñòâî äà¼ò âêëàä â

öåëåâóþ ôóíêöèþ, êîòîðàÿ ìèíèìèçèðóåòñÿ âî âðåìÿ òðåíèðîâî÷íîãî ïðîöåññà â

ñîîòâåòñòâèè ñ åãî âåñîì, êàê îïèñàíî íèæå.

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ñâîéñòâà ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïîñëå ðåëàêñàöèè ñòåïåíåé

ñâîáîäû ñòðóêòóðû. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî, åñëè ðåëàêñàöèÿ âêëþ÷åíà äëÿ îïðå-

äåë¼ííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû, ïðîöåññ îáó÷åíèÿ ñîñòîèò èç äâóõ âëîæåííûõ ïðîõî-

äîâ ìèíèìèçàöèè: êàæäûé ðàç, êîãäà öåëåâàÿ ôóíêöèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà â ïðîöåññå

îáó÷åíèÿ îöåíèâàåòñÿ âî âíåøíåì öèêëå îïòèìèçàöèè, ýíåðãèÿ âñåõ ñòðóêòóð ñíà-

÷àëà ìèíèìèçèðóåòñÿ îòíîñèòåëüíî ñòðóêòóðíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû.

Òðåòèé øàã âàðèàöèè ìîæåò ñóùåñòâîâàòü, åñëè ðàçðåøåíà ðåëàêñàöèÿ ïîëî-

æåíèé àòîìîâ. Â ýòîì ñëó÷àå êîîðäèíàòû àòîìîâ ðåëàêñèðóþòñÿ êàæäûé ðàç, êî-

ãäà ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ äëÿ äàííîé ïðîáíîé êîíôèãóðàöèè ñòåïåíåé

ñâîáîäû, äëÿ êîòîðûõ ðàçðåøåíà ðåëàêñàöèÿ. Èìåéòå ýòî â âèäó, êîãäà âû÷èñ-

ëèòåëüíîå âðåìÿ, òðåáóåìîå äëÿ îïðåäåë¼ííîãî ïðîãîíà, ñòàíîâèòñÿ íåîæèäàííî

áîëüøèì.
1Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî â ñëó÷àå ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ ðàñ÷¼ò èõ ìîæåò áûòü äîâîëüíî ñëîæíûì è îáû÷íî

âêëþ÷àåò â ñåáÿ îöåíêó ôóíêöèé ïîòåíöèàëîâ. Èíîãäà, íàïðîòèâ, ñâîéñòâà ïîòåíöèàëîâ ìîãóò áûòü íàïðÿìóþ

ïîëó÷åíû èç åãî ñòåïåíåé ñâîáîäû. Ýòà ñëîæíîñòü ýôôåêòèâíî óñòðàíÿåòñÿ âíóòðåííåé ñòðóêòóðîé ïðîãðàììû

è îáû÷íî íå âëèÿåò íà ïîëüçîâàòåëÿ.
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Äëÿ íåêîòîðûõ ñâîéñòâ åñòü âçàèìíî îäíîçíà÷íîå îòíîøåíèå ìåæäó ñâîéñòâîì

è ñîîòâåòñòâóþùåé ñòåïåíüþ ñâîáîäû. Íàïðèìåð, ïàðàìåòð ðåø¼òêè ñòðóêòóðû

îïðåäåëÿåò ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìîæåò ïîòðåáîâàòüñÿ ïî-

äîáðàòü èíòåðâàë ðàâíîâåñíîé ðåø¼òêè ê íåêîòîðîìó ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà-

÷åíèþ. Òàêèì îáðàçîì, ñòðóêòóðà ðåøåòêè âûñòàâëÿåò êàê ïàðàìåòð ðåøåòêè â

êà÷åñòâå åãî ñòåïåíè ñâîáîäû, òàê è ñâîéñòâà ïàðàìåòðà ðåø¼òêè. Åñëè ñâîéñòâî

âêëþ÷åíî â ïîñòðîåíèå, ðåëàêñàöèÿ áóäåò âêëþ÷åíà äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåé ñòåïåíè

ñâîáîäû, äàæå åñëè ýëåìåíò <relax> íå áûë óêàçàí.

Öåëåâàÿ ôóíêöèÿ. Öåëåâàÿ ôóíêöèÿ - ýòî îñíîâíàÿ âåëè÷èíà, âû÷èñëÿåìàÿ

ñ ïîìîùüþ atomicrex. Å¼ ìîæíî çàïèñàòü â îáùåì âèäå:

χ2 =
∑
G

w̄G

∑
S

w̄GS

∑
P

w̄GSPrGSP︸ ︷︷ ︸
properties︸ ︷︷ ︸

structures︸ ︷︷ ︸
structuregroup

(1)

ñ

w̄GSP = wGSP/

properties∑
P ′

wGSP ′ (2)

w̄GS = wGS/

properties∑
S′

wGS′ (3)

w̄G = wG/

properties∑
G′

wG′, (4)

ãäå w̄G, w̄GS, w̄GSP îáîçíà÷àþò îòíîñèòåëüíûå âåñîâûå ôàêòîðû äëÿ ñòðóêòóðíûõ

ãðóïï, ñòðóêòóð, ñâîéñòâ ñîîòâåòñòâåííî, êîòîðûå ìîãóò áûòü íàçíà÷åíû ÷åðåç êî-

ìàíäó <relative-weight> .

Âàæíî! Ñòðóêòóðíàÿ ãðóïïà ìîæåò ñîäåðæàòü êàê ñàìè ñòðóêòóðû, òàê è ïîä-

ãðóïïû, ÷òî ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü ñëîæíûå êîíñòðóêöèè. Â òàêèõ ñëó÷àÿõ ïðè

âû÷èñëåíèè âåñîâûõ êîýôôèöèåíòîâ ïîäãðóïïû ãðóïïû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ýê-

âèâàëåíòíûå ñòðóêòóðàì â òîé æå ãðóïïå, òî åñòü âåñà ïîäãðóïï âêëþ÷àþòñÿ â

âû÷èñëåíèå âåñîâûõ êîýôôèöèåíòîâ ñòðóêòóðû wGS Ýòî ðåàëèçóåòñÿ ðåêóðñèâíî

è ãàðàíòèðóåòñÿ, ÷òî âñå âåñà íîðìèðîâàíû íà åäèíèöó:∑
GSP

w̄GSP = 1,
∑
GS

w̄GS = 1,
∑
G

w̄G = 1 (5)

Îñòàòî÷íîå çíà÷åíèå rGSP ðàññ÷èòûâàåòñÿ äëÿ êàæäîãî ñâîéñòâà èç ïðîãíîçèðî-

âàííîãîApredicted è öåëåâûõ çíà÷åíèéAtarget â ñîîòâåòñòèè ñ óêàçàííûì residual-style ,
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êîòîðûé óñòàíàâëèâàåòñÿ ÷åðåç îäíîèìåííûé àòðèáóò ýëåìåíòà ñâîéñòâ. Íàïðè-

ìåð, êîìàíäà squared ïîäðàçóìåâàåò

rGSP =
[
(Apredicated

i − Atarget
i )/δGSP

]2
(6)

Çäåñü δGSP � òî÷íîñòü, êîòîðàÿ äëÿ ñâîéñòâà îïðåäåëåíà çàðàíåå. Çàìåòüòå, ÷òî

íå âñå íàñòðîéêè òî÷íîñòè âûçûâàþò ýòîò ïàðàìåòð, ñì. ïàðàãðàô "Ñâîéñòâà".

Îáîñíîâàíèå ýòîé ìîäåëè âëîæåííûõ âåñîâ çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. Ïðè òðå-

íèðîâêå ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ îïðåäåëåííûå ñòðóêòóðû îáû÷íî áîëåå âàæíû,

÷åì äðóãèå. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå êðåìíèÿ àëìàçíàÿ ñòðóêòóðà, åñòåñòâåííî, äîëæ-

íà èìåòü áîëüøèé âåñ, ÷åì, ñêàæåì, ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà,

òîãäà êàê â ñëó÷àå àëþìèíèÿ èëè çîëîòà ïðèìåíÿåòñÿ ïðîòèâîïîëîæíûé ñöåíà-

ðèé. Äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòîãî áàëàíñà ìîæíî óñòàíîâèòü âåñà îòäåëüíûõ ñòðóêòóð

(w̄GS), à òàêæå âåñà ñòðóêòóðíûõ ãðóïï (wG). Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî âåñ ñòðóêòó-

ðû è ãðóïïû ñòðóêòóð íîðìàëèçóåòñÿ èíäèâèäóàëüíî (ñì. âûøå), òàê ÷òî ñîîòíî-

øåíèå ìåæäó ñòðóêòóðàìè îñòàåòñÿ íåèçìåííûì ïðè èçìåíåíèè âåñîâ îòäåëüíûõ

ñâîéñòâ.

Âàæíî! Âñå êîíòðîëèðóåìûå ïîëüçîâàòåëåì âåñîâûå êîýôôèöèåíòû, w̄G,

w̄GS, w̄GSP , à òàêæå ïàðàìåòðû òî÷íîñòè (äîïóñêà), δGSP ïî óìîë÷àíèþ ðàâíî

åäèíèöå. Åñëè âû ïðåäïî÷èòàåòå ðàáîòàòü ñ ìîäåëüþ âåñîâ îäíîãî óðîâíÿ (îäèí

è òîëüêî îäèí âåñîâîé êîýôôèöèåíò íà ñâîéñòâî), îí äîëæåí ðàáîòàòü òîëüêî ñî

çíà÷åíèÿìè wGSP (êîìàíäû relative-weight è <property> ) è îñòàâèòü äðóãèå âåñà

wG è wGS, à òàêæå àòðèáóò äîïóñêà δGSP íåòðîíóòûì.

Àíàëîãè÷íî, òàêæå æåëàòåëüíî èñïîëüçîâàòü ¾èíòóèòèâíûå¿ âåñà, ÷òîáû âû-

ðàçèòü, íàïðèìåð, òîò ôàêò, ÷òî êîãåçèîííàÿ ýíåðãèÿ îïðåäåëåííîé ñòðóêòóðû

äîëæíà áûòü ¾â òðè ðàçà áîëåå âàæíîé¿, ÷åì ìîäóëü âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ. Ýòè

ñâîéñòâà, îäíàêî, èìåþò î÷åíü ðàçíûå åäèíèöû è, ñëåäîâàòåëüíî, ðàçëè÷èÿ ìåæäó

ïðîãíîçèðóåìûìè è öåëåâûìè çíà÷åíèÿìè Apredicted−Atarget ìîãóò áûòü î÷åíü ðàç-

íûìè. Îáû÷íî íåóäîáíî êîððåêòèðîâàòü âåñà ñâîéñòâ âðó÷íóþ, ÷òîáû èñïðàâèòü

ýòîò äèñáàëàíñ. Ìîæíî ÷àñòè÷íî èñïðàâèòü ñèòóàöèþ, èñïîëüçóÿ squared-relative

ñòèëü, êîòîðûé, îäíàêî, íàëàãàåò íîðìàëèçàöèþ â ñìûñëå àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ

ñâîéñòâà.

Áîëåå òîíêèé ïîäõîä çàêëþ÷àåòñÿ â èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðà äîïóñêà δ, êîòî-

ðûé ïîçâîëÿåò óêàçàòü ïðèåìëåìûé äèàïàçîí äëÿ êàæäîãî ñâîéñòâà. Åñòåñòâåí-

íî, îí íåñåò òó æå åäèíèöó, ÷òî è ñâîéñòâî, òàê ÷òî âñå îñòàòêè áåçðàçìåðíû. Ýòî

ïîçâîëÿåò äîñòàòî÷íî ðàçóìíî èñïîëüçîâàòü ýòîò ïàðàìåòð. Íàïðèìåð, ïðèåìëè-

ìî óñòàíàâëèâàòü òî÷íîñòü äëÿ êîãåçèîííîé ýíåðãèè, ñêàæåì δ = 0.1 ýÂ öåëåâûì

çíà÷åíèåì, òîãäà êàê äëÿ óïðóãîé ïîñòîÿííîé δ = 5 ÃÏà ìîæåò áûòü ïðèåìëåìî.

Çàäàíèå äîïóñêîâ ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà tolerance ñëåäóåò âûïîëíÿòü ïðè íàñòðîé-
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êå áàçû äàííûõ ïîäãîíêè, ïîñëå ÷åãî ïàðàìåòðû δ ìîæíî îñòàâèòü, êàê åñòü. Âïî-

ñëåäñòâèè íàñòðîéêà áàëàíñà ñîîòâåòñòâèÿ ïðîèñõîäèò ïóòåì êîððåêòèðîâêè âåñîâ

îòäåëüíûõ ñòðóêòóð, ñòðóêòóðíûõ ãðóïï è ñâîéñòâ. Íà÷àëüíûå íàñòðîéêè òàêîâû

(îíè ìîãóò áûòü âûáðàíû ïîëüçîâàòåëåì ÷åðåç àòðèáóò <tolerance-preset> ):

� óíèâåðñàëüíûå uniform : δi = 1 äëÿ âñåõ ïàðàìåòðîâ.

� ñáàëàíñèðîâàííûå balanced :

Åäèíèöà ýÂ ýÂ/àòîì ÃÏà Å ìýÂ ìýÂ/Å ýÂ/Å

Òî÷íîñòü 0.2 0.01 2.0 0.005 10 10 0.01
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� Ïîâûøåííîé òî÷íîñòè äëÿ ýíåðãèé accurate-energies :

Åäèíèöà ýÂ ýÂ/àòîì ÃÏà Å ìýÂ ìýÂ/Å ýÂ/Å

Òî÷íîñòü 0.1 0.005 2.0 0.005 5 10 0.01

2 Èñïîëüçîâàíèå. Îñíîâíûå ïðèíöèïû.

Atomicrex çàïóñêàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ñëåäóþùåé êîìàíäû:

./atomicrex <èìÿ ôàéëà áåç óãëîâûõ ñêîáîê ñ ðàñøèðåíèåì XML>

Îñíîâíîé ôàéë. Ôàéë çàäàíèÿ êîíòðîëèðóåò ðàáîòó ïðîãðàììû atomicrex. Îí

îïðåäåëÿåò ïîòåíöèàë, êîòîðûé áóäåò óñòàíîâëåí, è àòîìíûå ñòðóêòóðû è èõ ñâîé-

ñòâà, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïðîöåññà ïîñòðîåíèÿ. Îáùàÿ ñòðóêòóðà åãî òàêàÿ:

<?xml version="1.0" encoding="iso-8859-1"?>

<job>

<!-- îñíîâíûå íàñòðîéêè -->

<name>...</name>

<verbosity>...</verbosity>

<real-precision>...</real-precision>

<validate-potentials />

<!-- óêàæèòå ðàçëè÷íûå òèïû àòîìîâ -->

<atom-types>

...

</atom-types>

<!-- îïðåäåëèòå ïðîöåäóðó îïòèìèçàöèè -->

<fitting>

...

</fitting>

<!-- îïðåäåëèòå ôîðìó ïîòåíöèàëà è åãî ïàðàìåòðû -->

<potentials>

...

</potentials>

<!-- îïðåäåëèòå ñòðóêòóðû è ñâîéñòâà -->

<structures>
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...

</structures>

</job>

Ïîñëå çàãîëîâî÷íîãî òåãà XML êîðíåâîé ýëåìåíò <job> ñîäåðæèò íåñêîëüêî

òåãîâ è ðàçäåëîâ. Çäåñü íåñêîëüêî îñíîâíûõ íàñòðîåê:

� Îïöèîíàëüíûé áëîê <name> îïðåäåëÿåò èìÿ îòäåëüíîé ÷àñòè ðàáî÷åãî ôàé-

ëà.

� Äåòàëüíîñòü âûâîäà êîíòðîëèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ òåãà <verbosity> , êîòîðûé

ïîääåðæèâàåò íàñòðîéêè: none , minimum , maximum , debug .

� Òî÷íîñòü ââîäà/âûâîäà ñ ïëàâàþùåé òî÷êîé êîíòðîëèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ êî-

ìàíäû <real-precision> , àðãóìåíò � öåëîå ÷èñëî.

� Òåã <validate-potentials> èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îòäåëüíûõ öåëåé è îáû÷íî èñ-

ïîëüçóåòñÿ òîëüêî âî âðåìÿ îòëàäêè è îòñëåæèâàíèÿ îøèáîê. Îí îáåñïå÷è-

âàåò ÷èñëåííóþ îöåíêó ñèë è ñðàâíèâàåò ðåçóëüòàò ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà

ñèë, ðåàëèçîâàííûìè â èñõîäíîì êîäå. Ýòà êîìàíäà ïîçâîëÿåò ïðîâåðèòü ïðà-

âèëüíîñòü ïîñëåäíåé ðåàëèçàöèè. Îäíàêî, ïîñêîëüêó ÷èñëåííûé ðàñ÷åò ïî÷òè

âñåãäà ãîðàçäî ìåäëåííåå, ðåêîìåíäóåòñÿ òåã íå àêòèâèðîâàòü íàìåðåííî.

Çàòåì ñëåäóåò áëîê <atom-types> , â êîòîðîì ïîëüçîâàòåëü äîëæåí óêàçàòü òèïû

àòîìîâ â ýòîì ôîðìàòå:

<atom-types>

<species mass='69.723' atomic-number='31'>Ga</species>

<species mass='22.989' atomic-number='11'>N</species>

</atom-types>

Àòðèáóòû mass , atomic-number îïöèîíàëüíû. Îñíîâíàÿ ÷àñòü âõîäíûõ ïàðà-

ìåòðîâ çàòåì ïîìåùàåòñÿ â òðåõ çàêëþ÷èòåëüíûõ ðàçäåëàõ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò

ïîòåíöèàëû, ñòðóêòóðû, âêëþ÷åííûå â ïîñòðîåíèå, è îáùèå ïàðàìåòðû, êîòîðûå

óïðàâëÿþò ýòèì ïðîöåññîì. Ïðîöåäóðà îïòèìèçàöèè óêàçàíà â áëîêå <�tting> ,

êîòîðûé îïèñàí â ðàçäåëå "Îïòèìèçàöèîííûå àëãîðèòìû". Áëîêè <potentials>

è <structures> îïèñàíû â ðàçäåëàõ "Ïîòåíöèàëû"è "Ñòðóêòóðû".

3 Îïòèìèçàöèîííûå àëãîðèòìû

Áëîê <�tting> âî âõîäíîì ôàéëå ïðîãðàììû êîíòðîëèðóåò ïðîöåäóðó îïòè-

ìèçàöèè. Îí ìîæåò áûòü äîïîëíåí äâóìÿ îïöèîíàëüíûìè àòðèáóòàìè êàê ïîêà-

çàíî íà ýòîì ïðèìåðå:
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<fitting enabled="true" output-interval="100">

...

</fitting>

Çäåñü àòðèáóò enabled ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ âûáîðî÷íîãî âêëþ÷åíèÿ

èëè îòêëþ÷åíèÿ ( True / False ) îïòèìèçàöèè ìîäåëè áåç óäàëåíèÿ öåëîãî áëî-

êà. output-interval óñòàíàâëèâàåò ÷èñëî èòåðàöèé, ïîñëå êîòîðûõ âûâîäèòñÿ íà

ýêðàí òåêóùèé ñòàòóñ (ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà, äàííûå î ñâîéñòâàõ è äð.). Â íà-

ñòîÿùåå âðåìÿ atomicrex ïîääåðæèâàåò íàïðÿìóþ ñëåäóþùèå îïòèìèçàöèîííûå

àëãîðèòìû:

� Ìèíèìèçàòîð ñ îãðàíè÷åííîé ïàìÿòüþ Áðîéäåíà-Ôëåò÷åðà-Ãîëäôàðáà-Øýííî

(L-BFGS).

� Spa ìèíèìèçàòîð.

� Àëãîðèòìû èç áèáëèîòåêè NLopt.

Åñòü åù¼ íåñêîëüêî íåîáÿçàòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå ïðåäîñòàâëÿþòñÿ â âè-

äå àòðèáóòîâ â òåãå ìèíèìèçàòîðà (ïðèìåðû ïðèâåäåíû íèæå). Îíè ïîçâîëÿþò

èçìåíÿòü êðèòåðèè, ïðèâîäÿùèå ê ïðåêðàùåíèþ öèêëà ìèíèìèçàöèè. Ïåðâûé ïà-

ðàìåòð conv-threshold îïðåäåëÿåò óñëîâèå äëÿ ìàêñèìàëüíîãî èçìåíåíèÿ öåëåâîé

ôóíêöèè ìåæäó ïîñëåäîâàòåëüíûìè èòåðàöèÿìè k è k + 1. Ìèíèìèçàöèÿ îñòà-

íàâëèâàåòñÿ, åñëè
χ2
k − χ2

k+1

max |χ2
k|, χ2

k+1, 1
≤ ctpm, (7)

ãäå ct çàäàåòñÿ ïàðàìåòðîì conv-threshold è pm � ìàøèííàÿ òî÷íîñòü, êîòîðàÿ

àâòîìàòèåñêè ãåíåðèðóåòñÿ. Ïî óìîë÷àíèþ ðàâíà 10−5. Åñëè ÷èñëî èòåðàöèé ïðå-

âûøàåò çíà÷åíèå max-iter , îïòèìèçàöèÿ îñòàíàâëèâàåòñÿ. Íà÷àëüíîå çíà÷åíèå

ðàâíî 100. Ãðàäèåíò öåëåâîé ôóíêöèè îöåíèâàåòñÿ ÷èñëåííî â òî÷êå x0 ñ âû÷èñ-

ëåíèåì çíà÷åíèÿ ôóíêöèè χ2 ìåæäó äâóìÿ ðàâíîóäàëåííûìè ìàëûìè òî÷êàìè:

dχ2

dx

∣∣∣
x0

≈ χ2(x0 + ε)− χ2(x0 − ε)
2ε

+O(ε2) (8)

Øèðèíà øàãà ε îïðåäåëÿåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì àòðèáóòà gradient-epsilon è ïî

óìîë÷àíèþ ðàâíà 10−6.

L-BFGS ìèíèìèçàòîð. Â ñîñòàâ atomicrex âõîäèò ðåàëèçàöèÿ ìèíèìèçàòîðà

Áðîéäåíà-Ôëåò÷åðà-Ãîëäôàðáà-Øýííî (L-BFGS) ñ îãðàíè÷åííîé ïàìÿòüþ, êîòî-

ðûé ÿâëÿåòñÿ ïîïóëÿðíûì êâàçèíüþòîíîâñêèì ìåòîäîì ñ ïîääåðæêîé îãðàíè÷å-

íèé. Çäåñü íå áóäåò åãî îïèñàíèÿ, áóäåò ðàññìîòðåí ëèøü ìåõàíèçì åãî ðàáîòû.

Àêòèâèðóåòñÿ òåãîì BFGS â áëîêå <�tting> â îñíîâíîì âõîäíîì ôàéëå ñî ñëå-

äóþùèìè îïöèÿìè:
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<fitting>

<BFGS conv-threshold="1e-16" max-iter="200" gradient-epsilon="1e-8" />

</fitting>

ãäå íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ïåðåîïðåäåëåíû.

Spa ìèíèìèçàòîð. Ìèíèìèçàòîð Spa íà ñàìîì äåëå íå ÿâëÿåòñÿ îòäåëüíûì

àëãîðèòìîì îïòèìèçàöèè, à ðàáîòàåò êàê îáîëî÷êà. Îí ãåíåðèðóåò ñëó÷àéíûå íà-

÷àëüíûå íàáîðû ïàðàìåòðîâ, à çàòåì âûçûâàåò äðóãîé àëãîðèòì ìèíèìèçàöèè

äëÿ îïòèìèçàöèè íà÷àëüíîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ. Ñëåäóþùèé áëîê êîäà èëëþ-

ñòðèðóåò èñïîëüçîâàíèå ýòîãî ìèíèìèçàòîðà:

<fitting>

<spa max-iter="25" seed="120815">

<BFGS conv-threshold="1e-10" max-iter="50" />

</spa>

</fitting>

Àòðèáóò max-iter îïðåäåëÿåò ÷èñëî ðàç, êîãäà ãåíåðèðóåòñÿ íîâûé íà÷àëüíûé

íàáîð ïàðàìåòðîâ. Àòðèáóò seeds ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü íà÷àëüíîå çíà÷åíèå ãå-

íåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë. Çäåñü èñïîëüçóåòñÿ ìèíèìèçàòîð L-BFGS, îïèñàííûé

çäåñü (âñòàâèòü ññûëêó). Çàìåòüòå, ÷òî ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî èòåðàöèé äëÿ ïîñëåä-

íåãî óñòàíîâëåíî íà äîâîëüíî íèçêîå çíà÷åíèå. Ýòà ïðîöåäóðà ðåêîìåíäóåòñÿ, ÷òî-

áû èçáåæàòü ìíîãî èòåðàöèé âî âíóòðåííåì öèêëå íà ïîøàãîâóþ îïòèìèçàöèþ

íàáîðà ïàðàìåòðîâ, à îòáèðàòü áîëüøåå êîëè÷åñòâî ðàçëè÷íûõ èñõîäíûõ íàáîðîâ

ïàðàìåòðîâ. Åñëè áûë íàéäåí íàáîð ïàðàìåòðîâ, öåëåâàÿ ôóíêöèÿ êîòîðîãî íàè-

áîëåå óäîâëåòâîðÿåò, ÷åì äëÿ ëþáîãî èç ðàíåå íàéäåííûõ íàáîðîâ, íîâûé íàáîð

çàïèñûâàåòñÿ â ôàéë è, â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèÿ òåãà <verbosity> , âûâîäèòñÿ.

Âíèìàíèå! Ïðè èñïîëüçîâàíèè ìèíèìèçàòîðà Spa íàñòîÿòåëüíî ðåêîìåí-

äóåòñÿ òàêæå îïðåäåëÿòü ãðàíèöû äëÿ òàêèõ ñâîéñòâ, êàê ïàðàìåòðû ðåøåòêè.

Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå â ïðîöåññå ìèíèìèçàöèè ñâîéñòâî ìîæåò áûñòðî ðàçîéòèñü

è ïðèâåñòè ê íåîáîñíîâàííûì ðåçóëüòàòàì. Ãðàíèöû ñâîéñòâ óñòàíàâëèâàþòñÿ ñ

ïîìîùüþ êëþ÷åâûõ ñëîâ min è max ñîîòâåòñòâóþùåãî ýëåìåíòà.

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî îïòèìèçàòîðû, âûïîëíÿþùèå ¾ãëîáàëüíûé¿ ïîèñê

ìèíèìóìà, òàêèå, êàê ìèíèìèçàòîð Spa, à òàêæå ãëîáàëüíûå àëãîðèòìû èç áèá-

ëèîòåêè NLopt, îáû÷íî íå î÷åíü òùàòåëüíî ìèíèìèçèðóþò îòäåëüíûå òî÷êè. Ïî-

ýòîìó îáû÷íî íàñòîÿòåëüíî ðåêîìåíäóåòñÿ îïòèìèçèðîâàòü ìèíèìóìû èç ýòèõ

àëãîðèòìîâ, äîïîëíèòåëüíî èñïîëüçóÿ îáû÷íûå (ëîêàëüíûå) ìèíèìèçàòîðû ñ áî-

ëåå ñòðîãèìè êðèòåðèÿìè ñõîäèìîñòè.

Îïòèìèçàöèÿ ÷åðåç NLopt. Ó Atomicrex åñòü èíòåðôåéñ ñ áèáëèîòåêîé ñ îò-

êðûòûì èñõîäíûì êîäîì NLopt äëÿ íåëèíåéíîé îïòèìèçàöèè, êîòîðàÿ ïðåäîñòàâ-

ëÿåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî àëãîðèòìîâ êàê äëÿ ãëîáàëüíîé îïòèìèçàöèè, òàê è äëÿ
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ëîêàëüíîé îïòèìèçàöèè áåç ïðîèçâîäíûõ è ëîêàëüíûõ ãðàäèåíòíûõ ìåòîäîâ. Ýòè

àëãîðèòìû ìîãóò áûòü âûçâàíû, êàê ïîêàçàíî â ñëåäóþùåì ïðèìåðå. Ïîëíûé

ïðèìåð ìîæíî íàéòè çäåñü(âñòàâèòü ññûëêó):

<fitting>

<nlopt algorithm="LN_NELDERMEAD" stopval="1e-10"/>

</fitting>

Àëãîðèòì âûáèðàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì îáÿçàòåëüíîãî àòðèáóòà algorithm , êîòî-

ðûé ìîæåò ïðèíèìàòü ëþáîå èç ñëåäóþùèõ ñòðîêîâûõ çíà÷åíèé:

Àëãîðèòìû, îñíîâàííûå íà ëîêàëüíûõ ãðàäèåíòàõ:

� LD LBFGS : ñ îãðàíè÷åííîé ïàìÿòüþ Áðîéäåíà-Ôëåò÷åðà-Ãîëäôàðáà-Øýííî.

� LD MMA : ìåòîä äâèæóùèõñÿ àñèìïòîò (MMA) è êîíñåðâàòèâíîå âûïóêëîå

ñåïàðàáåëüíîå ïðèáëèæåíèå (CCSA).

Ëîêàëüíûå àëãîðèòìû, íå ñîäåðæàùèå ïðîèçâîäíûõ:

� LN NELDERMEAD : ñèìïëåêñ-ìåòîä Íåëäåðà-Ìèäà.

� LN SBPLX : Sbplx (îñíîâàí íà Subplex).

Ãëîáàëüíûå àëãîðèòìû:

� GN CRS2 LM : Êîíòðîëèðóåìûé ñëó÷àéíûé ïîèñê (CRS) ñ ëîêàëüíîé ìóòà-

öèåé.

� GN ESCH : ESCH (ýâîëþöèîííûé àëãîðèòì).

� GN DIRECT : DIRECT (ìåòîä ðàçäåëÿþùèõ ïðÿìîóãîëüíèêîâ � DIviding

RECTangles) è "ëîêàëüíî îïðåäåëåííûé"DIRECT-L.

� GN ISRES : ISRES (óëó÷øåííàÿ ðàíæèðîâàííàÿ ñòðàòåãèÿ ñòîõàñòè÷åñêîé

ýâîëþöèè).

Âíèìàíèå! Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî íåêîòîðûå àëãîðèòìû â NLopt, â ÷àñò-

íîñòè, áîëüøèíñòâî àëãîðèòìîâ ãëîáàëüíîé îïòèìèçàöèè, íå ïîääåðæèâàþò îï-

òèìèçàöèþ áåç îãðàíè÷åíèé è áóäóò âîçâðàùàòü îøèáêó, åñëè ïîëüçîâàòåëü íå

óêàçàë êîíå÷íûå íèæíèå è âåðõíèå ãðàíèöû. Ãðàíèöû äëÿ ïîòåíöèàëüíûõ ïà-

ðàìåòðîâ óñòàíàâëèâàþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì àòðèáóòîâ min è max ýëåìåíòîâ

áëîêà <�t-dof> , êàê îïèñàíî â ðàçäåëå (Ïîòåíöèàëû). Êðîìå òîãî, íàñòîÿòåëüíî

ðåêîìåíäóåòñÿ îïðåäåëèòü ãðàíèöû äëÿ òàêèõ ñâîéñòâ, êàê ïàðàìåòðû ðåøåòêè.
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Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ïðèãîíêà ìîæåò áûñòðî ðàçîéòèñü è ïðèâåñòè ê íåîáîñíîâàí-

íûì ðåçóëüòàòàì. Ãðàíèöû ñâîéñòâ óñòàíàâëèâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ êëþ÷åâûõ ñëîâ

min è max ñîîòâåòñòâóþùåãî ýëåìåíòà.

Ýëåìåíò <nlopt> ìîæåò áûòü äîïîëíèòåëüíî èçìåí¼í ñ èñïîëüçîâàíèåì íåñêîëü-

êèõ íåîáÿçàòåëüíûõ àòðèáóòîâ:

� seed (öåëîå): íà÷àëüíîå çíà÷åíèå äëÿ ãåíåðàòîðà ïñåâäîñëó÷àéíûõ ÷èñåë.

Êðèòåðèè îñòàíîâêè2:

� stopval (ñ òî÷êîé): êîãäà öåëåâàÿ ôóíêöèÿ ≤ stopval .

� maxeval (öåëîå): êîãäà êîëè÷åñòâî îïåðàöèé ðàñ÷åòîâ ôóíêöèè ôóíêöèé ïðå-

âûñèò maxeval .

� maxtime (ñ òî÷êîé): êîãäà âðåìÿ îïòèìèçàöèè (â ñåêóíäàõ) ïðåâûñèò maxtime .

� ftol rel (ñ òî÷êîé): êîãäà øàã îïòèìèçàöèè èçìåíÿåò çíà÷åíèå öåëåâîé ôóíê-

öèè ìåíåå ÷åì íà ftol rel óìíîæåííîå íà àáñîëþòíîå çíà÷åíèå ôóíêöèè.

� ftol abs (ñ òî÷êîé): êîãäà øàã îïòèìèçàöèè (èëè îöåíêà îïòèìàëüíîãî çíà÷å-

íèÿ) èçìåíÿåò çíà÷åíèå ôóíêöèè ìåíåå ÷åì íà ftol abs .

� xtol rel (ñ òî÷êîé): êîãäà øàã îïòèìèçàöèè èçìåíÿåò êàæäûé ïàðàìåòð ìåíåå

÷åì íà xtol rel óìíîæåííîå íà àáñîëîþòíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà.

4 Ïîòåíöèàëû

atomicrex ïîääåðæèâàåò áîëüøîå ÷èñëî ïîòåíöèàëîâ, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíû â

êîíöå ýòîãî ïîäðàçäåëà è äëÿ êàæäîãî èç íèõ ñäåëàí ðàçáîð. Òèï ïîòåíöèàëà

îïðåäåëÿåòñÿ òåãîì <potentials> â îñíîâíîì âõîäíîì ôàéëå. Â íåì ìîæåò áûòü

íåñêîëüêî ïîäáëîêîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò íåñêîëüêî ðàçíûõ ïîòåíöèàëîâ, òåì

ñàìûì ìîæíî îáúåäèíèòü(íàëîæèòü) íåñêîëüêî òèïîâ ðàçíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ñïå-

öèàëüíûå áëîêè äëÿ ýòîãî òåãà èìåþò íåñêîëüêî îáùèõ àòðèáóòîâ; àòðèáóò id èñ-

ïîëüçóåòñÿ äëÿ óñòàíîâêè óíèêàëüíîãî èäåíòèôèêàòîðà äëÿ êàæäîãî ïîòåíöèàëà;

species-a è species-b ïîêàçûâàþò, ñ êàêèìè òèïàìè àòîìîâ èìååò äåëî ïîòåíèöàë

(óêàçàíî â òåãå <atom-types> ).

<potentials>

<eam id="Al" species-a="Al" species-b="Al">

2Ýòè êðèòåðèè ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü òîëüêî â òîì ñëó÷àå, åñëè âû èñïîëüçóåòå íåëèíåéíóþ îïòèìèçàöèþ

÷åðåç NLopt.
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...

</eam>

<eam id="SiAl" species-a="Si" species-b="Al">

...

</eam>

<abop id="Si" species-a="Si" species-b="Si">

...

</eam>

</potentials>

Êàæäûé ïîòåíöèàë ñîäåðæèò ñ íàáîð ïàðàìåòðîâ, ïðåäñòàâëÿþùèå ñòåïåíè ñâîáî-

äû. Ïîëüçîâàòåëü äîëæåí óêàçàòü, êàêèå ïàðàìåòðû ìîãóò èçìåíÿòüñÿ â ïðîöåññå

îïòèìèçàöèè (è, òàêèì îáðàçîì, ÿâëÿþòñÿ ¾äèíàìè÷åñêèìè¿ ñòåïåíÿìè ñâîáîäû).

Ýòî äîñòèãàåòñÿ âêëþ÷åíèåì áëîêà <�t-dof> âíóòðè ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîòåíöè-

àëüíîãî áëîêà, êîòîðûé ñîäåðæèò ñïèñîê ýëåìåíòîâ, íàçâàííûõ ïàðàìåòðîì, ñ

êîòîðûì îíè ñâÿçàíû. Ýòè ýëåìåíòû èìåþò íåñêîëüêî àòðèáóòîâ:

� Àòðèáóò enabled âíóòðè òåãà ïîçâîëÿåò ïåðåêëþ÷àòü ñ äèíàìè÷åñêîãî (False)

íà ñòàòè÷åñêèé (True). Ýòî ïîçâîëÿåò âêëþ÷èòü èëè èñêëþ÷èòü îïðåäåëåííûé

ïàðàìåòð èç ñîîòâåòñòâèÿ.

� Àòðèáóò reset óêàçûâàåò, ñáðàñûâàåòñÿ ëè çíà÷åíèå ñòåïåíè ñâîáîäû ïîòåí-

öèàëà ê íà÷àëüíîìó çíà÷åíèþ, óêàçàííîìó ïîëüçîâàòåëåì êàæäûé ðàç, êîãäà

âûïîëíÿåòñÿ íîâûé øàã ðåëàêñàöèè.

� Àòðèáóòû min è max óêàçûâàþò äèàïàçîí, â ïðåäåëàõ êîòîðîãî ðàçðåøåíî

âàðüèðîâàòü ïàðàìåòð.

� Àòðèáóò tag èñïîëüçóåòñÿ íåêîòîðûìè ôóíêöèÿìè, òàêèìè êàê ïîòåíöèàëû

Òåðñîôôà è "ñâÿçè"(Analytic Bond-Order Potential), ÷òîáû ñâÿçàòü ïàðàìåòðû

ñ îïðåäåëåííûìè ñìåøàííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.

Áëîê <�t-dof> ïðèìåðíî âûãëÿäèò òàê:

<fit-dof>

<twomu enabled="True" min="0.1" max="2.0">

<beta enabled="False">

</fit-dof>

Òèïû ïîòåíöèàëîâ:

� Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà.
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� Ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (EAM).

� Ïîòåíöèàë Òåðñîôôà.

� Ïîòåíöèàë "ñâÿçè"(ABOP).

� Ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (MEAM).

� Òàáóëèðîâàííûå ïîòåíöèàëû (EAM è MEAM).

� Îïðåäåëåíèå ôóíêöèé:

� Ñêðèíèíãîâûå ôóíêöèè.

� Èíòåðïîëÿöèîííûå ôóíêöèè.

� Ñïåöôóíêöèè.

� Êîìáèíàöèÿ ôóíêöèé.

� Ôóíêöèè, îïðåäåëåííûå ïîëüçîâàòåëåì.

Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà. Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà èìååò ñëåäóþùóþ

ôîðìó:

V (r) = 4ε

((σ
r

)12
−
(σ
r

)6)
(9)

è

E =
∑
ij

V (rij) (10)

Çäåñü, ε è σ � ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿþùèå ýíåðãèþ è ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ ñîîò-

âåòñòâåííî. Ïîòåíöèàë îáðåçàåòñÿ çà ïðåäåëàìè îïðåäåëåííîé ãðàíèöû. Ïðèìåð

êîäà:

<lennard-jones id="Lennard-Jones" species-a="*" species-b="*">

<sigma> 2.5 </sigma>

<epsilon> 0.5 </epsilon>

<cutoff> 10.0 </cutoff>

<fit-dof>

<sigma/>

<epsilon/>

</fit-dof>

</lennard-jones>

Ýëåìåíòû è àòðèáóòû:

� <sigma> , <epsilon> � íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ σ è ε.
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� <cuto�> � ðàäèóñ îáðåçàíèÿ.

Ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (EAM). Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ðàçëè÷íûõ òè-

ïîâ ïîòåíöèàëîâ â ìåòîäå ïîãðóæåííîãî àòîìà (EAM): ïðèêëåèâàþùèé ïîòåí-

öèàë, òåîðèÿ ýôôåêòèâíîé ñðåäû, ôîðìà Ôèííèñà-Ñèíêëåðà (FS) è äð. Ïîëíàÿ

ýíåðãèÿ ýòèõ ïàðíûõ ôóíêöèé ìîæåò áûòü çàïèñàíà â ñëåäóþùåé ôîðìå:

E =
∑
ij

V (rij) +
∑
i

F (ρi), (11)

ãäå

ρi =
∑
j

ρ(rij) (12)

Ïîòåíöèàëû ìîãóò áûòü ñîâåðøåííî ðàçíûìè â çàâèñèìîñòè îò ôóíêöèîíàëüíîé

çàâèñèìîñòè, âûáðàííûõ äëÿ ïàðíîé ÷àñòè V , ôóíêöèè ïîãðóæåíèÿ F è ýëåê-

òðîííîé ïëîòíîñòè ρ. Â íàñòîÿùåé ðåàëèçàöèè âîçìîæíî ñîñòàâëåíèå ðàçëè÷íûõ

ôîðì ïîòåíöèàëîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà. Ýòî ïîçâîëÿ-

åò íå òîëüêî êîïèðîâàòü ëþáóþ èç èñõîäíûõ ôîðì, íî è îïðåäåëÿòü ïðàêòè÷åñêè

ëþáûå äðóãèå. Ýòî äåìîíñòðèðóåòñÿ ïîñòðîåíèåì ïîòåíöèàëà EAM ñ ïîëüçîâà-

òåëüñêèìè ôóíêöèÿìè, êîòîðûé èñïîëüçóåò ôîðìó ïîòåíöèàëà èç [32], à òàêæå â

ïðèìåðå, â êîòîðîì óñòàíàâëèâàåòñÿ ïðîñòîé ïîòåíöèàë EAM äëÿ àëþìèíèÿ3.

Çàìå÷àíèå: îïóñêàÿ ÷ëåí ôóíêöèè ïîãðóæåíèÿ, ìîæíî èñïîëüçîâàòü EAM

ïîòåíöèàë äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïðîèçâîëüíûõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ.

Ñëåäóþùèé áëîê êîäà èëëþñòðèðóåò îïðåäåëåíèå ïðîñòîé ôóíêöèîíàëüíîé ôîð-

ìû. Äâóìÿ îñíîâíûìè ïîäýëåìåíòàìè áëîêà <eam> ÿâëÿþòñÿ <mapping> è

<functions> . Áëîê <functions> ñîäåðæèò îïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé è

ïàðàìåòðîâ. Êàæäîé îïðåäåëåííîé ôóíêöèè äîëæåí áûòü ïðèñâîåí èäåíòèôèêà-

òîð ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà id . Èäåíòèôèêàòîð èñïîëüçóåòñÿ â áëîêå <mapping>

äëÿ ïðèâÿçêè ôóíêöèé ê îïðåäåëåííûì òèïàì âçàèìîäåéñòâèÿ (ïàðíûé ïîòåí-

öèàë V è ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ρ) èëè ê òèïó àòîìà (ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ F).

<eam id="Al" species-a="*" species-b="*">

<export-eam-file resolution='500' rho-range-factor='2.0'>

output.eam.fs</export-eam-file>

<mapping>

<pair-interaction species-a="*" species-b="*" function="V" />

<electron-density species-a="*" species-b="*" function="rho" />

3Ñì. ïðèìåð äëÿ àëþìèíèÿ â äèðåêòîðèè examples/�ttingEAMpotential .
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<embedding-energy species-"*" function="F" />

</mapping>

<functions>

<user-function id="V">

<input-var>r</input-var>

<expression> A*exp(-lambda*r) </expression>

<derivative> -lambda*A*exp(-lambda*r) </derivative>

<param name="A">500</param>

<param name="lambda">2.73</param>

<fit-dof> <A/> <lambda/> </fit-dof>

<screening>

<user-function id="V_screening">

<cutoff>6.5</cutoff>

<input-var>r</input-var>

<expression>

1 - 1/(1 + ((r - cutoff) / h)^4)

</expression>

<derivative>

4 * h^4 * (r - cutoff)^3 / ((h^4 + (r - cutoff)^4)^2)

</derivative>

<param name="h">3</param>

</user-function>

</screening>

</user-function>

<user-function id="rho">

<input-var>r</input-var>

<expression> exp(-twomu*r) </expression>

<derivative> -twomu*exp(-twomu*r) </derivative>

<param name="twomu">1.14</param>

<fit-dof> <twomu/> </fit-dof>

<screening>

<user-function id="rho_screening">

<cutoff>6.5</cutoff>

<input-var>r</input-var>

<expression>

1 - 1/(1 + ((r - cutoff) / h)^4)

</expression>
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<derivative>

4 * h^4 * (r - cutoff)^3 / ((h^4 + (r - cutoff)^4)^2)

</derivative>

<param name="h">3</param>

</user-function>

</screening>

</user-function>

<user-function id="F">

<input-var>rho</input-var>

<expression> -D*sqrt(rho) </expression>

<derivative> -D/(2*sqrt(rho)) </derivative>

<param name="D">8</param>

<fit-dof> <D/> </fit-dof>

</user-function>

</functions>

</eam>

Àòðèáóòû è ýëåìåíòû.

� <mapping> : Ýòîò áëîê îïðåäåëÿåò îòîáðàæåíèå ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â

áëîêå <functions> , íà ðàçíûå òèïû è ïàðû àòîìîâ.

� <pair-interaction> : Âêëþ÷èòå ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå, èñïîëüçóÿ àòðèáó-

òû species-a è species-b , ÷òîáû óêàçàòü òèïû àòîìîâ, ìåæäó êîòîðûìè

îíî áóäåò îñóùåñòâëÿòüñÿ, è àòðèáóò functions , ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôè-

êàòîð ôóíêöèè èç îáúÿâëåííûõ ñóùåñòâóþùèõ â ôàéëå - áëîê <functions> .

Çâåçäî÷êà ìîæåò óêàçûâàòüñÿ, êîãäà ñòðîèòñÿ ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ

äëÿ îäèíàêîâûõ òèïîâ àòîìîâ, ëèáî åñëè ñòðîèòñÿ îäèí ïîòåíöèàë (ìîæíî

ïðîïèñàòü è ïî èäåíòèôèêàòîðó àòîìà).

� <electron-density> : Íàçíà÷üòå ôóíêöèþ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, èñïîëü-

çóÿ àòðèáóòû species-a è species-b , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûå òèïû

àòîìîâ, è àòðèáóò ôóíêöèè, ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè. Èäåí-

òèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíêöèé,

îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <embedding-energy> : Íàçíà÷üòå ôóíêöèþ ïîãðóæåíèÿ, èñïîëüçóÿ àòðè-

áóò species , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûé òèï àòîìà, è àòðèáóò function ,

÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè. Èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí

òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .
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� <functions> : Ýòîò áëîê ñîäåðæèò îïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé è ïà-

ðàìåòðîâ. Îïðåäåëåíèå ôóíêöèè îïèñàíî çäåñü (âñòàâèòü ññûëêó). Êàæäîé

îïðåäåëåííîé ôóíêöèè äîëæåí áûòü ïðèñâîåí èäåíòèôèêàòîð ñ ïîìîùüþ àò-

ðèáóòà id . Èäåíòèôèêàòîð èñïîëüçóåòñÿ â áëîêå <mapping> äëÿ ïðèâÿçêè

ôóíêöèè ê îïðåäåëåííîìó òèïó âçàèìîäåéñòâèÿ (ïàðíûé ïîòåíöèàë è ýëåê-

òðîííàÿ ïëîòíîñòü) èëè òèïó àòîìà (ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ).

� <export-eam-�le> : Çäåñü óêàçûâàåòñÿ èìÿ ôàéëà, â êîòîðûé çàïèñûâàþò-

ñÿ òàáëè÷íûå ôóíêöèè ïîòåíöèàëà EAM. Ïîëó÷åííûé ôàéë èìååò ôîðìàò

"eam/fs"äëÿ âû÷èñëèòåëüíîé ñðåäû LAMMPS è áóäåò ñîäåðæàòü äàííûå òàá-

ëè÷íûõ ôóíêöèé äëÿ âñåõ ýëåìåíòîâ, äëÿ êîòîðûõ îïðåäåëåíà êàê ìèíèìóì

ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ, è èõ ïîïàðíûå êîìáèíàöèè. Ðàçðåøåíèå (êîëè÷åñòâî

òî÷åê) ñãåíåðèðîâàííûõ òàáëè÷íûõ ôóíêöèé ìîæíî ðåãóëèðîâàòü ñ ïîìîùüþ

íåîáÿçàòåëüíîãî àòðèáóòà resolution (çíà÷åíèå ïî óìîë÷àíèþ: 500). Äèàïà-

çîí ôóíêöèè ïîãðóæåíèÿ, êîòîðàÿ äîëæíà áûòü çàíåñåíà â òàáëèöó è ýêñ-

ïîðòèðîâàíà, àâòîìàòè÷åñêè îïðåäåëÿåòñÿ ïóòåì íàõîæäåíèÿ ìàêñèìàëüíîé

ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, âñòðå÷àþùåéñÿ â ëþáîé èç ñòðóêòóð òåêóùåé îïå-

ðàöèè ïî ïîñòðîåíèþ. Ýòà ìàêñèìàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ óìíîæàåòñÿ

íà äîïîëíèòåëüíûé êîýôôèöèåíò äëÿ îïðåäåëåíèÿ äèàïàçîíà ýêñïîðòà. Êî-

ýôôèöèåíò, êîòîðûé ïî óìîë÷àíèþ ðàâåí 2.0, ìîæíî ïåðåçàïèñàòü, óêàçàâ

íåîáÿçàòåëüíûé àòðèáóò rho-range-factor . Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ìàññû è

àòîìíûå íîìåðà, êîòîðûå çàïèñûâàþòñÿ â ôàéë EAM, äîëæíû áûòü óêàçà-

íû â ýëåìåíòàõ <species> â ñïèñêå <atom-types> çàäàíèÿ (ïî óìîë÷àíèþ:

ôàéë íå çàïèñûâàåòñÿ).

Ïîòåíöèàë Òåðñîôôà. Ïîòåíöèàë Òåðñîôôà â Atomicrex ìîæåò áûòü ýêñïîð-

òèðîâàí â âû÷èñëèòåëüíóþ ñðåäó Lammps. Ýòà âåðñèÿ ïîääåðæèâàåò ìíîãîêîìïî-

íåíòíûå ñèñòåìû ñî âñåìè ïàðàìåòðàìè, çàâèñÿùèìè îò òèïîâ âêëþ÷åííûõ àòî-

ìîâ, òî åñòü äâóõ÷àñòè÷íûõ ÷ëåíîâ, çàâèñÿùèõ îò òèïîâ àòîìîâ i è j, òîãäà êàê

òðåõ÷àñòè÷íûå ÷ëåíû çàâèñÿò îò òèïîâ àòîìîâ i, j è k. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî â

ABOP ïîòåíöèàëå òðåõ÷àñòè÷íûå ÷ëåíû îáû÷íî çàâèñÿò òîëüêî îò òèïîâ àòîìîâ

i è k. Åñëè âû õîòèòå ïîëó÷èòü òàêîå ïîâåäåíèå, èñïîëüçóéòå ôîðìó ABOP.

Ïîòåíöèàë Òåðñîôôà çàïñèûâàåòñÿ â ñëåäóþùåé ôîðìå:

E =
1

2

∑
i

∑
j 6=i

Vij, (13)

ñ

Vij = fc(rij) [fR(rij) + bijfA(rij)] . (14)

Çäåñü VR(r) = A∗exp(−λ1r) è VA(r) = −B∗exp(−λ2r) îòòàëêèâàþùàÿ è ïðèòÿãè-
âàþùàÿ ÷àñòè ïîòåíöèàëüíûõ âåòâåé ñîîòâåòñòâåííî, fc(rij) � ôóíêöèÿ îòñå÷êè
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è ñèíóñîèäàëüíî çàòóõàþùàÿ â èíòåðâàëå (R−D;R+D), çà ïðåäåëàìè êîòîðîãî

èñ÷åçàåò. Òðåõ÷àñòè÷íûé âêëàä âîçíèêàåò èç-çà ïàðàìåòðà "ñâÿçè":

bij =
(
1 + βnζnij

)− 1
2n , (15)

ãäå

ζij =
∑
k 6=i,j

fc(rij)g(θijk)exp [λm3 (rij − rik)m] (16)

óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü îáóñëîâëåíà ôàêòîðîì:

g(θ) = γijk

(
1 +

c2

d2
− c2

d2 + (h− cosθ)2

)
(17)

Ñëåäóþùèé ôðàãìåíò êîäà, âñòàâëåííûé â áëîê <potentials> , èëëþñòðèðóåò

îïðåäåëåíèå ýòîãî òèïà ïîòåíöèàëà âî âõîäíîì ôàéëå:

<tersoff id="Co" species-a="*" species-b="*">

<param-file>Co.tersoff</param-file>

<fit-dof>

<A tag="CoCoCo" enabled="true" />

<B tag="CoCoCo" enabled="true" />

<lambda1 tag="CoCoCo" enabled="true" />

<lambda2 tag="CoCoCo" enabled="true" />

<gamma tag="CoCoCo" enabled="true"/>

<lambda3 tag="CoCoCo" enabled="true" />

<c tag="CoCoCo" enabled="false" />

<d tag="CoCoCo" enabled="false" />

<theta0 tag="CoCoCo" enabled="false" />

</fit-dof>

</tersoff>

Âíèìàíèå! Çàìåòüòå, ÷òî àòðèáóòû species-a è species-b âñåãäà äîëæíû áûòü

óñòàíîâëåíû íà * . Íàçíà÷åíèå òèïîâ àòîìîâ âûïîëíÿåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì èí-

ôîðìàöèè â àòðèáóòå òåãà tag .

Ýëåìåíòû è àòðèáóòû.

� <param-�le> : èìÿ ôàéëà ñ âõîäíûìè ïàðàìåòðàìè â ôîðìàòå

LAMMPS/Terso�.

� <export-potential> (îïöèîíàëüíî): èìÿ ôàéëà, â êîòîðûé çàïèñûâàþòñÿ ïà-

ðàìåòðû ïîòåíöèàëà â ôîðìàòå LAMMPS/Terso� (ïî óìîë÷àíèþ: ôàéë íå

çàïèñûâàåòñÿ).
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Ïîòåíöèàë "ñâÿçè"(ABOP). Ïîòåíöèàë ABOP � Analytic Bond Order Potential

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïåðåôîðìóëèðîâêó ïîòåíöèàëà Òåðñîôôà, ðåàëèçîâàííîãî â

ATOMICREX è LAMMPS. Ðàçíèöà çàêëþ÷àåòñÿ â äâóõ÷àñòè÷íûõ ïàðàìåòðàõ A,

B, λ1 è λ2, êîòîðûå áûëè ïåðåïèñàíû ñ òî÷êè çðåíèÿ áîëåå ñòðîãèõ ðàññóæäåíèé,

r0, D0, β è S, êîòîðûå ñâÿçàíû ñî ñâîéñòâàìè äèìåðîâ è îòíîøåíèåì Ïîëèíãà.

Ðåàëèçàöèÿ ïîääåðæèâàåò ìíîãîêîìïîíåíòíûå ñèñòåìû ñî âñåìè ïàðàìåòðàìè,

çàâèñÿùèìè îò òèïîâ ó÷àñòâóþùèõ àòîìîâ, òî åñòü äâóõ÷àñòè÷íûå ÷ëåíû, çàâè-

ñÿùèå îò òèïîâ àòîìîâ i è j, òîãäà êàê òðåõ÷àñòè÷íûå ÷ëåíû çàâèñÿò îò òèïîâ àòî-

ìîâ i, j, k. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî òðåõ÷àñòè÷íûå ÷ëåíû îáû÷íî çàâèñÿò òîëüêî

îò òèïîâ àòîìîâ i è k[13, 14, 16, 18]. Òàêîå ïîâåäåíèå ìîæíî ïîëó÷èòü, óñòàíîâèâ

äëÿ àòðèáóòà êëàññè÷åñêîãî ðåæèìà çíà÷åíèå True (ïî óìîë÷àíèþ: False).

Â ýòîì ôîðìàòå ïîòåíöèàë çàïèñûâàåòñÿ òàê:

E =
1

2

∑
i

∑
j 6=i

Vij, (18)

ñ

Vij = fc(rij) [fR(rij) + bijfA(rij)] . (19)

Çäåñü VR(r) = D0

S−1exp[−β
√

2S(r−r0)] è VA(r) = −SD0

S−1exp(−β
√

2/S(r−r0)) îòòàë-
êèâàþùàÿ è ïðèòÿãèâàþùàÿ ÷àñòè ïîòåíöèàëüíûõ âåòâåé ñîîòâåòñòâåííî, fc(rij)

� ôóíêöèÿ îòñå÷êè è ñèíóñîèäàëüíî çàòóõàþùàÿ â èíòåðâàëå (R−D;R+D), çà

ïðåäåëàìè êîòîðîãî èñ÷åçàåò. Òðåõ÷àñòè÷íûé âêëàä âîçíèêàåò èç-çà ïàðàìåòðà

ïîðÿäêà ñâÿçè

bij =
(
1 + βnζnij

)− 1
2n , (20)

ãäå

ζij =
∑
k 6=i,j

fc(rij)g(θijk)exp [λm3 (rij − rik)m] (21)

óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü îáóñëîâëåíà ôàêòîðîì:

g(θ) = γijk

(
1 +

c2

d2
− c2

d2 + (h+ cosθ)2

)
(22)

Ôàéëû ïàðàìåòðîâ çàïèñûâàþòñÿ â ôîðìàòå LAMMPS/Terso�. Â âûõîäíûõ ôàé-

ëàõ ïàðàìåòðû r0, D0, β è S âêëþ÷åíû â áëîêè êîììåíòàðèåâ.

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ïàðàìåòð h â ôîðìå ABOP èìååò çíàê, ïðîòèâîïî-

ëîæíûé çíàêó â ôîðìóëèðîâêå Òåðñîôôà. Ñëåäóþùèé ôðàãìåíò êîäà, êîòîðûé

áóäåò âñòàâëåí â áëîê ïîòåíöèàëîâ, èëëþñòðèðóåò îïðåäåëåíèå ýòîãî òèïà ïîòåí-

öèàëà âî âõîäíîì ôàéëå.
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<abop id="Si" species-a="*" species-b="*">

<param-file>ABOP_potential.tersoff</param-file>

<export-potential>ABOP_potential_fitted.tersoff</export-potential>

<fit-dof>

<r0 tag="SiSiSi" enabled="true" />

<D0 tag="SiSiSi" enabled="true" />

<beta tag="SiSiSi" enabled="true" />

<S tag="SiSiSi" enabled="true" />

<gamma tag="SiSiSi" enabled="true" />

<c tag="SiSiSi" enabled="true" />

<d tag="SiSiSi" enabled="true" />

<h tag="SiSiSi" enabled="true" />

<twomu tag="SiSiSi" enabled="false" />

<beta2 tag="SiSiSi" enabled="false" />

<powern tag="SiSiSi" enabled="false" />

</fit-dof>

</abop>

Âíèìàíèå! Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî àòðèáóòû species-a è species-b âñåãäà äîëæ-

íû áûòü óñòàíîâëåíû íà * . Íàçíà÷åíèå òèïîâ àòîìîâ âûïîëíÿåòñÿ ñ èñïîëüçîâà-

íèåì èíôîðìàöèè â àòðèáóòå tag .

Ýëåìåíòû è àòðèáóòû.

� <param-�le> : èìÿ ôàéëà ñ âõîäíûìè ïàðàìåòðàìè â ôîðìàòå

LAMMPS/Terso�.

� <export-potential> (îïöèîíàëüíî): èìÿ ôàéëà, â êîòîðûé çàïèñûâàþòñÿ ïà-

ðàìåòðû ïîòåíöèàëà â ôîðìàòå LAMMPS/Terso� [ïî óìîë÷àíèþ: ôàéë íå

çàïèñûâàåòñÿ].

� <classic-mode> (îïöèîíàëüíî): ïðèíóäèòåëüíàÿ ¾êëàññè÷åñêàÿ¿ ñâÿçü òðåõ-

÷àñòè÷íûõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå çàòåì çàâèñÿò òîëüêî îò òèïîâ àòîìîâ i è k,

à íå i, j è k (ïî óìîë÷àíèþ: False).

Ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (MEAM).Ïîòåíöèàë ìî-

äèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà (MEAM) áûë ðàçðàáîòàí êàê îáîá-

ùåíèå ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà [33]. Â îòëè÷èå îò ïîñëåäíåãî, ïîòåíöèàëû

MEAM âêëþ÷àþò àñôåðè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ (çàâèñÿùèå îò óãëîâ), êîòîðûå

âõîäÿò ÷åðåç ÷ëåí ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Â ðåçóëüòàòå ýòè ïîòåíöèàëû ìîãóò

îïèñûâàòü íàïðàâëåííûå ñâÿçè, êîòîðàÿ íàèáîëåå î÷åâèäíà â ìàòåðèàëàõ ñ ïðå-

îáëàäàþùèìè êîâàëåíòíûìè ñâÿçÿìè, òàêèõ êàê êðåìíèé è àëìàç, à òàêæå, íà-

ïðèìåð, â îáúåìíî-öåíòðèðîâàííûõ êóáè÷åñêèõ ðåøåòêàõ ìåòàëëîâ [34].
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Õîòÿ èçíà÷àëüíî áûëè ïðèíÿòû ïðîñòûå àíàëèòè÷åñêèå ôîðìû è óãëîâûå âçà-

èìîäåéñòâèÿ áûëè îãðàíè÷åíû ïåðâûìè áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, MEAM ìîæåò

áûòü ëåãêî ðàñøèðåí äëÿ âêëþ÷åíèÿ áîëüøåãî ÷èñëà ñîñåäåé è ïîääåðæêè áîëåå

îáùèõ ôóíêöèîíàëüíûõ çàâèñèìîñòåé (íàïðèìåð, ñïëàéíû[36]). Ñîãëàñíî êëàñ-

ñèôèêàöèè Êàðëññîíà[1] ïîòåíöèàëû MEAM ïîïàäàþò â êàòåãîðèþ êëàñòåðíûõ

ôóíêöèîíàëîâ, êîòîðàÿ òàêæå âêëþ÷àåò, íàïðèìåð, ïîòåíöèàë "ñâÿçè".

Îáùàÿ ôîðìóëà äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè:

E =
∑
ij

V (rij) +
∑
i

F (ρi), (23)

ãäå óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü âõîäèò ÷åðåç ÷ëåí ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè4:

ρi =
∑
j

ρ(rij) +
∑
jk

f(rij)f(rik)g(cos(θijk)). (24)

Êàê è â ñëó÷àå ïîòåíöèàëîâ EAM, áûëè ïðåäëîæåíû ðàçëè÷íûå ôóíêöèîíàëüíûå

çàâèñèìîñòè äëÿ V , F , ρ, f è g. Â íàñòîÿùåé ðåàëèçàöèè âîçìîæíî ñîñòàâëåíèå

ôóíêöèîíàëüíûõ çàâèñèìîñòåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêîãî àíàëèçàòîðà.

Ýòî ïîçâîëÿåò íå òîëüêî êîïèðîâàòü ëþáóþ èç èñõîäíûõ ôîðì, íî è îïðåäåëÿòü

ïðàêòè÷åñêè ëþáûå ïðîèçâîëüíûå äðóãèå. Ýòî äåìîíñòðèðóåòñÿ ïîñòðîåíèåì ïî-

òåíöèàëà MEAM ñ ïîëüçîâàòåëüñêèìè ôóíêöèÿìè.5.

Ñëåäóþùèé áëîê êîäà èëëþñòðèðóåò îïðåäåëåíèå ïðîñòîé ôóíêöèîíàëüíîé

çàâèñèìîñòè � â íåì ïî÷òè âñ¼ òî æå ñàìîå, ÷òî è â EAM ìåòîäå. Äâóìÿ îñíîâ-

íûìè ïîäýëåìåíòàìè áëîêà <meam> ÿâëÿþòñÿ mapping è <functions> . Áëîê

<functions> ñîäåðæèò îïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé è ïàðàìåòðîâ, êàê ïî-

äðîáíî îïèñàíî â ðàçäåëå, ïîñâÿùåííîì ñïåöèôèêàöèè ôóíêöèîíàëüíûõ çàâèñè-

ìîñòåé(âñòàâèòü ññûëêó). Êàæäîé îïðåäåëåííîé ôóíêöèè äîëæåí áûòü ïðèñâîåí

èäåíòèôèêàòîð ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà id . Èäåíòèôèêàòîð èñïîëüçóåòñÿ â áëîêå

<mapping> äëÿ ïðèâÿçêè ôóíêöèé ê îïðåäåëåííûì òèïàì âçàèìîäåéñòâèÿ (ïàð-

íàÿ ÷àñòü V , ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ρ íàðÿäó ñ îïîðíûìè ôóíêöèÿìè f è g) èëè

òèïó àòîìà (ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ F ).

4Âòîðîå ñëàãàåìîå â ñóììèðîâàíèè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êëþ÷åâîå îòëè÷èå ïî ñðàâíåíèþ ñ ôîðìàòîì EAM.
5Ñì. ïðèìåð â äèðåêòîðèè examples/potential MEAM
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<meam id="Al" species-a="*" species-b="*">

<export-functions>Si_meam_out</export-functions>

<mapping>

<pair-interaction species-a='*' species-b='*' function='V' />

<electron-density species-a='*' species-b='*' function='rho' />

<f-function species-a='*' species-b='*' function='f' />

<g-function species-a='*' species-b='*' species-c='*' function='g' />

<embedding-energy species='*' function='F' />

</mapping>

<functions>

<spline id='V'>

<derivative-left>-42.66967</derivative-left>

<cutoff>4.5</cutoff>

<nodes>

<node x='1.500000000' y=' 6.92994' enabled='true' />

<node x='1.833333333' y='-0.43995' enabled='true' />

<node x='2.166666667' y='-1.70123' enabled='true' />

<node x='2.500000000' y='-1.62473' enabled='true' />

<node x='2.833333333' y='-0.99696' enabled='true' />

<node x='3.166666667' y='-0.27391' enabled='true' />

<node x='3.500000000' y='-0.02499' enabled='true' />

<node x='3.833333333' y='-0.01784' enabled='true' />

<node x='4.166666667' y='-0.00961' enabled='true' />

<node x='4.500000000' y=' 0.0 ' enabled='true' />

</nodes>

</spline>

...

</functions>

</meam>

Ýëåìåíòû è àòðèáóòû.

� <mapping> : Ýòîò áëîê îïðåäåëÿåò îòîáðàæåíèå ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â

áëîêå <functions> , íà ðàçíûå òèïû è ïàðû àòîìîâ.

� <pair-interaction> : âêëþ÷èòå ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå, èñïîëüçóÿ àòðèáó-

òû species-a è species-b , ÷òîáû óêàçàòü òèïû àòîìîâ, ìåæäó êîòîðûìè

îíî áóäåò îñóùåñòâëÿòüñÿ, è àòðèáóò functions , ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôè-

êàòîð ôóíêöèè èç îáúÿâëåííûõ ñóùåñòâóþùèõ â ôàéëå - áëîê <functions> .
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� <electron-density> : íàçíà÷üòå ôóíêöèþ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, èñïîëü-

çóÿ àòðèáóòû species-a è species-b , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûå òèïû

àòîìîâ, è àòðèáóò function , ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè. Èäåí-

òèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíêöèé,

îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <embedding-energy> : íàçíà÷üòå ôóíêöèþ ïîãðóæåíèÿ, èñïîëüçóÿ àòðè-

áóò species , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûé òèï àòîìà, è àòðèáóò function ,

÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè. Èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí

òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <f-function> : íàçíà÷üòå âñïîìîãàòåëüíóþ ïîïàðíóþ ôóíêöèþ, êîòîðàÿ

âõîäèò â óãëîâóþ çàâèñèìóþ ÷àñòü ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, èñ-

ïîëüçóÿ àòðèáóòû <species-a> è <species-b> , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçó-

åìûå òèïû àòîìîâ, è àòðèáóò functions , ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð

ôóíêöèè. Èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé

èç ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <g-function> : íàçíà÷üòå âñïîìîãàòåëüíóþ óãëîâóþ ôóíêöèþ, êîòîðàÿ âõî-

äèò â óãëîâóþ çàâèñèìóþ ÷àñòü ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, èñïîëüçóÿ

àòðèáóòû species-a , species-b è species-c , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûå

òèïû àòîìîâ, è àòðèáóò function , ÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè.

Èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíê-

öèé, îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <embedding-energy> : íàçíà÷üòå ôóíêöèþ ïîãðóæåíèÿ, èñïîëüçóÿ àòðè-

áóò species , ÷òîáû óêàçàòü èñïîëüçóåìûé òèï àòîìà, è àòðèáóò function ,

÷òîáû óêàçàòü èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè. Èäåíòèôèêàòîð ôóíêöèè äîëæåí

òî÷íî ñîîòâåòñòâîâàòü îäíîé èç ôóíêöèé, îïðåäåëåííûõ â áëîêå <functions> .

� <functions> : ýòîò áëîê ñîäåðæèò îïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé è ïàðà-

ìåòðîâ. Êàæäîé îïðåäåëåííîé ôóíêöèè äîëæåí áûòü ïðèñâîåí èäåíòèôèêà-

òîð ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà id . Èäåíòèôèêàòîð èñïîëüçóåòñÿ â áëîêå <mapping>

äëÿ ïðèâÿçêè ôóíêöèè ê îïðåäåëåííîìó òèïó âçàèìîäåéñòâèÿ (ïàðíûé ïîòåí-

öèàë è ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü) èëè òèïó àòîìà (ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ).

� <export-functions> : èìÿ ôàéëà, â êîòîðûé çàïèñûâàþòñÿ ïàðàìåòðû ïîòåí-

öèàëà â ôîðìàòå LAMMPS (ïî óìîë÷àíèþ: ôàéë íå çàïèñûâàåòñÿ).

Òàáóëèðîâàííûå ïîòåíöèàëû. Ñìîòðèòå ðàçäåë EAM è MEAM ïîòåíöèàëû.

Îïðåäåëåíèå ôóíêöèé. Ôóíêöèè èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ çàâèñèìîñòè

ïîòåíöèàëîâ îò ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ, íàïðèìåð, ïîòåíöèàë â ìåòîäå ïîãðóæåí-

íîãî àòîìà (EAM). Atomicrex ïðåäîñòàâëÿåò íåñêîëüêî ïðåäîïðåäåëåííûõ ôóíê-
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öèé, à òàêæå ìåõàíèçì äëÿ îïðåäåëåíèÿ (ïî÷òè) ïðîèçâîëüíûõ çàâèñèìîñòåé. Äëÿ

ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î òîì, êàê è ãäå ñëåäóåò çàäàâàòü ôóíêöèè â çàâèñèìîñòè

îò âûáðàííîãî òèïà ïîòåíöèàëà, îáðàòèòåñü ê ñîîòâåòñòâóþùåìó ïàðàãðàôó. Âñå

ôóíêöèîíàëüíûå ýëåìåíòû èìåþò àòðèáóò id, êîòîðûé èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èäåíòè-

ôèêàöèè ñîîòâåòñòâóþùåé ôóíêöèè, íàïðèìåð, äëÿ íàçíà÷åíèÿ ôóíêöèé ðàçëè÷-

íûì òèïàì âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ïîòåíöèàëîâ EAM ÷åðåç áëîê <mapping> .

Ôóíêöèè ýêðàíèðîâàíèÿ. Íåñêîëüêî ïðåäóñòàíîâëåííûõ ôóíêöèé ïðåäíà-

çíà÷åíû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ôóíêöèé ¾ýêðàíèðîâàíèÿ¿ / îòñå÷êè. Îíè

óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèÿì: f(0) = 1 è f(rc) = 0 ñ ãëàäêèìè ïðîèçâîäíûìè íà ãðà-

íèöàõ, â îñíîâíîì6. Ýòî ôóíêöèè ñëåäóùåãî òèïà � êîýôôèöèåíò íîðìèðîâêè

îïóùåí äëÿ ÿñíîñòè:

� <exp-A> : ýêñïîíåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ýêðàíèðîâàíèÿ,

f(r; rc) = exp [1/(r − rc)] , (25)

å¼ îáúÿâëåíèå ïðîèñõîäèò ñëåäóþùèèì îáðàçîì:

<exp-A>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

</exp-A>

Çäåñü <cuto�> =rc.

� <exp-B> : åù¼ îäèí òèï ýêñïîíåíöèàëüíîé ôóíêöèè ýêðàíèðîâàíèÿ,

f(r; rc;n;α; r(i)c ) = exp [−sign(n) ∗ α/(1− xn)] , (26)

ãäå x =
(
r − r(i)c

)
/
(
rc − r(i)c

)
. Îíà îáúÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

<exp-B>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

<rc> 2.8 </rc>

<alpha> 1.0 </alpha>

<exponent> -3.0 </exponent>

</exp-B>

Çäåñü <cuto�> = rc, <rc> = r
(i)
c (âíóòðåííèé ðàäèóñ îòñå÷êè, ïðèìåð íà

ðèñóíêå íèæå), <alpha> = α, <exponent> = n.

6Íåêîòîðûå ïîòåíöèàëû, òàêèå êàê ïîòåíöèàëû Òåðñîôôà è ABOP, èìåþò âñòðîåííûå ôóíêöèè îòñå÷êè,

êîòîðûå îáðàáàòûâàþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïðîãðàììîé.
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� <exp-gaussian> : ýòîò ýëåìåíò îïðåäåëÿåò ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ Ãàóññà,

óìíîæåííóþ íà ýêñïîíåíöèàëüíóþ ôóíêöèþ ýêðàíèðîâàíèÿ:

f(r; rc;n;α;σ) = exp

[
−sign(n) ∗ α
(1− (r/rc)n)

]
∗ exp

[
−r2

2σ2

]
/(σ
√

2π) (27)

Ïðèìåð îáúÿâëåíèÿ ôóíêöèè:

<exp-gaussian>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

<stddev> 2.8 </stddev>

<alpha> 1.0 </alpha>

<exponent> -3.0 </exponent>

</exp-gaussian>

Çäåñü cuto� =rc, stddev =σ, alpha =α, exponent =n.

Ðèñ. 1: Ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ýêñïîíåíöèàëüíûõ ôóíêöèé îòñå÷êè.

Èíòåðïîëÿöèîííûå ôóíêöèè. Ýòîò íàáîð ïðåäíàçíà÷åí äëÿ èíòåðïîëÿöèè

ôóíêöèé:

� <poly> : ïîëèíîìèíàëüíàÿ ôóíêöèÿ:

g(x) =
P∑

n=0

anx
n, (28)
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ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè f(0) = 1 è f(rc) = 0, ãäå rc � ðàññòîÿíèå îòñå÷êè.

Îáúÿâëåíèå ôóíêöèè âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

<poly>

<cutoff>5.5</cutoff>

<coefficients>

<coeff n="1" value="2.3" enabled="True" reset="False" min="1.0"

max="7.0">

<coeff n="2" value="1.1" enabled="True" reset="False" min="0.0"

max="4.0">

<coeff n="3" value="0.6" enabled="True" reset="False" min="0.0"

max="4.0">

</coefficients>

</poly>

Çäåñü <cuto�> îïðåäåëÿåò ðàññòîÿíèå îòñå÷êè. Áëîê <coe�cients> îïðåäå-

ëÿåò êîýôôèöèåíòû. Çíà÷åíèå an óñòàíàâëèâàåòñÿ ÷åðåç àòðèáóò value , n

îïðåäåëÿåò n. Àòðèáóòû enabled , reset , min è max ðåàëèçóþò îáû÷íûå çà-

äà÷è ñòåïåíåé ñâîáîäû çäåñü (ñì. áëîê <�t-dof> â ðàçäåëå "Ïîòåíöèàëû").

Êîýôôèöèåíò íóëåâîãî ïîðÿäêà a0 íå ìîæåò áûòü óñòàíîâëåí ïîëüçîâàòåëåì

èçíà÷àëüíî, òàê êàê îí ôèêñèðóåòñÿ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè.

Â êîäå çàäàí êóáè÷åñêèé ïîëèíîì y = x0 + 2.3x+ 1.1x2 + 0.6x3 ñ âàðèàöèÿìè

êàæäîãî èç êîýôôèöèåíòîâ â ñâîåì èíòåðâàëå, îáîçíà÷åííîì ñîîòâåòñòâóþ-

ùèìè òåãàìè (min;max).

� <spline> : êóáè÷åñêèé ñïëàéí:

<spline>

<cutoff>5.5</cutoff>

<nodes>

<node x="0" y="10" enabled="true" />

<node x="0.2" y="-0.3" enabled="true" />

<node x="0.5" y=" 0.1" enabled="true" />

<node x="0.7" y="-0.1" enabled="true" />

<node x="0.85" y=" 0.4" enabled="true" />

<node x="5.5" y=" 0" enabled="true" />

</nodes>

</spline>
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Çäåñü <cuto�> îïðåäåëÿåò ðàññòîÿíèå îòñå÷êè. Áëîê <nodes> îïðåäåëÿåò

óçëîâûå òî÷êè ñïëàéíà. Êàæäîìó óçëó ñîîòâåòñòâóåò ïàðà òî÷åê ñ êîîðäèíà-

òàìè (x, y) , ïðåäîñòàâëåííîé àòðèáóòàìè x è y . Àòðèáóòû enabled , reset ,

min è max îòâå÷àþò çà îáû÷íûå çàäà÷è ñòåïåíåé ñâîáîäû, îïèñàííûõ çäåñü

(ñì. áëîê <�t-dof> â ðàçäåëå "Ïîòåíöèàëû"). Çàìåòüòå, ÷òî òîëüêî çíà÷åíèå

y èçìåíÿåòñÿ âî âðåìÿ îïòèìèçàöèè, à x îñòàåòñÿ ïîñòîÿííûì.

Ìîæíî óêàçàòü ïåðâûå ïðîèçâîäíûå â êîíå÷íûõ òî÷êàõ, èñïîëüçóÿ íåîáÿçà-

òåëüíûå àòðèáóòû ïàðàìåòðîâ, derivative-left è derivative-right , ñëåäóþùèì

îáðàçîì:

<spline>

<derivative-left> 123.0 </derivative-left>

<derivative-right> -456.0 </derivative-right>

...

</spline>

Åñëè ýòè àòðèáóòû íå óêàçàíû, îíè ïî óìîë÷àíèþ ðàâíû íóëþ. Ïðèìåð èñ-

ïîëüçîâàíèÿ ñïëàéíîâ ìîæíî íàéòè â ïðèìåðå ïîñòðîåíèÿ MEAM ïîòåíöèàëà

(äèðåêòîðèÿ examples/potential MEAM ).

� <constant> : îáû÷íàÿ êîíñòàíòà.

<constant> 2.1 </constant>

Ñïåöôóíêöèè. Atomicrex âêëþ÷àåò â ñåáÿ íåñêîëüêî ôóíêöèé, êîòîðûå íåïî-

ñðåäñòâåííî ïîäõîäÿò, íàïðèìåð, â êà÷åñòâå ôóíêöèîíàëüíûõ çàâèñèìîñòåé äëÿ

ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ.

� <morse-A> : Îðèãèíàëüíûé ïîòåíöèàë Ìîðçå (òèï À):

V (r) = D0 [exp (−2α(r − r0))− 2 ∗ exp (−α(r − r0))] , (29)

ãäå ïàðàìåòðû D0 è r0 îïðåäåëÿþò êîãåçèîííóþ ýíåðãèþ è îïòèìàëüíóþ äëè-

íó ñâÿçè ñîîòâåòñâåííî, â òî âðåìÿ, êàê ïàðàìåòð α âëèÿåò íà êðèâèçíó ôóíê-

öèè, ñîîòâåòñòâåííî, íà æåñòêîñòü. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ïîòåíöèàë Ìîð-

çå íå èìååò âñòðîåííîé îòñå÷êè, ïîýòîìó îí äîëæåí ñî÷åòàòüñÿ ñ ôóíêöèåé

ýêðàíèðîâàíèÿ.Ñëåäóþùèé áëîê èëëþñòðèðóåò îáúÿâëåíèå ñòàíäàðòíîãî ïî-

òåíöèàëà Ìîðçå âî âõîäíîì ôàéëå. Òàêæå ïðèâîäèòñÿ ïðèìåð òîãî, êàê çàäàòü

ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà ( <�t-dof> áëîê) è âñòàâêó ôóíêöèè ýêðàíèðîâàíèÿ

÷åðåç áëîê <screening> :
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<morse-A>

<D0> 0.3 </D0>

<r0> 3.0 </r0>

<beta> 1.8 </beta>

<fit-dof>

<D0 enabled="true" />

<r0 enabled="true" />

<beta enabled="false" />

</fit-dof>

<screening>

<exp-B>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

<rc> 0.0 </rc>

<alpha> 1.0 </alpha>

<exponent> -3.0 </exponent>

<fit-dof>

<alpha enabled="false" />

<exponent enabled="false" />

</fit-dof>

</exp-B>

</screening>

</morse-A>

� <morse-B> : îáîáùåííûé âàðèàíò ïîòåíöèàëà Ìîðçå (âàðèàíò B) èñïîëüçî-

âàííûé â ïðèìåðå ABOP ïîòåíöèàëà, òàêæå â íåêîòîðûõ ïðèìåðàõ (EAM)

ïîòåíöèàëîâ. Îïðåäåëÿåòñÿ êàê:

V (r) =
D0

S − 1
exp

(
−β
√

2S(r − r0)
)

︸ ︷︷ ︸
VR

− D0S

S − 1
exp

(
β
√

2/S(r − r0)
)

︸ ︷︷ ︸
VA

+δ. (30)

Êàê è â èñõîäíîì ïîòåíöèàëå Ìîðçå, ïàðàìåòðû D0 è r0 îïðåäåëÿþò êîãå-

çèîííóþ ýíåðãèþ è îïòèìàëüíóþ äëèíó ñâÿçè ñîîòâåòñòâåííî. Ïàðàìåòð β

âëèÿåò íà êðèâèçíó ôóíêöèè, ñëåäîâàòåëüíî, íà æåñòêîñòü. Ïàðàìåòð S èç-

ìåíÿåò àíãàðìîíèçì è ìîæåò áûòü óñòàíîâëåí ÷åðåç ñîîòíîøåíèå Ïîëèíãà.

Âåñü ïîòåíöèàë ìîæåò áûòü ñäâèíóò ñ ïîìîùüþ ïàðàìåòðà δ. Ñëó÷àé S = 2

è δ = 0, ñîîòâåòñòâóåò îðèãèíàëüíîìó ïîòåíöèàëó Ìîðçå.

<morse-B>
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<D0> 0.3 </D0>

<r0> 3.0 </r0>

<beta> 1.8 </beta>

<S> 2.1 </S>

</morse-B>

� <morse-C> : îáîáùåííûé ïîòåíöèàë (âàðèàíò C), èñïîëüçîâàííûé â ïîòåíöè-

àëå Òåðñîôôà òàêæå äîñòóïåí. Îïðåäåëÿåòñÿ êàê:

A ∗ exp (−λr)︸ ︷︷ ︸
VR

−B ∗ exp (−µr)︸ ︷︷ ︸
VA

+δ (31)

Çàìåòüòå, ÷òî ýòà ôîðìà ïîòåöíèàëà îáû÷íî íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíà, ïî-

ñêîëüêó ïàðàìåòðû èìåþò íåïîñðåäñòâåííóþ ôèçè÷åñêóþ èíòåðïðåòàöèþ. Òà-

êèì îáðàçîì, ïàðàìåòðûA èB â ôîðìå <morse-C> ìîãóò èçìåíÿòüñÿ â î÷åíü

áîëüøîì äèàïàçîíå, èíîãäà âûçûâàÿ íåñòàáèëüíîñòü, êîòîðàÿ ìîæåò ñèëüíî

ìåøàòü ïðîöåññó ïîñòðîåíèÿ. Ôîðìàò áëîêà <morse-C> ýêâèâàëåíòåí îïðå-

äåëåíèþ ôóíêöèé <morse-A> è <morse-B> .

� <gaussian> : Ôóíêöèÿ Ãàóññà îïðåäåëÿåòñÿ êàê:

V (r) = a ∗ exp
(
−η(r − µ)2

)
(32)

ñ òðåìÿ ïàðàìåòðàìè a (ïðåôàêòîð), η, µ. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ôóíêöèÿ

Ãàóññà íå èìååò ¾âñòðîåííîé¿ îòñå÷êè, íî - êàê è äëÿ ëþáîé ôóíêöèè - âû

âñå ðàâíî ìîæåòå óêàçàòü æåñòêóþ îòñå÷êó äëÿ íåîáÿçàòåëüíîãî àòðèáóòà

cuto� èëè ïðèìåíèòü ôóíêöèþ ýêðàíèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ýëåìåíòà

<screening> . Áëîê êîäà âûãëÿäèò òàê:

<gaussian>

<prefactor> 1.0 </prefactor>

<eta> 3.0 </eta>

<mu> 1.8 </mu>

<fit-dof>

<prefactor enabled="true" />

<eta enabled="false" />

<mu enabled="true" />

</fit-dof>

</gaussian>
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Êîìáèíàöèÿ ôóíêöèé. Êðîìå òîãî, Atomicrex ïðåäîñòàâëÿåò äâå âñïîìîãà-

òåëüíûå ôóíêöèè, <sum> è <product> , êîòîðûå ïîçâîëÿþò îáúåäèíÿòü äâà

èëè áîëåå áëîêà ôóíêöèé áåç íåîáõîäèìîñòè ÿâíîé èíòåãðàöèè èõ â îäèí. Íàïðè-

ìåð, ìîæíî äîáàâèòü äâå ôóíêöèè ýêðàíèðîâàíèÿ, èñïîëüçóÿ ñëåäóþùèé ïðèìåð:

<sum>

<exp-A>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

</exp-A>

<exp-B>

<cutoff> 5.5 </cutoff>

<rc> 2.8 </rc>

<alpha> 1.0 </alpha>

<exponent> -3.0 </exponent>

</exp-B>

</sum>

Îïåðàöèÿ <sum> èñïîëüçóåòñÿ â ïðèìåðå, äåìîíñòðèðóþùåì ïîñòðîåíèå EAM

ïîòåíöèàëà ñ ïîëüçîàâòåëüñêèìè ôóíêöèÿìè ñ ïîìîùüþ îáúåäèíåíèÿ äâóõ ïàð-

íûõ ïîòåíöèàëîâ.

Ïîëüçîâàòåëüñêèå ôóíêöèè. Atomicrex ññûëàåòñÿ íà áèáëèîòåêó ìàòåìàòè÷å-

ñêîãî àíàëèçàòîðà muparser, êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò îãðîìíóþ ãèáêîñòü äëÿ îïðå-

äåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé. Ñëåäóþùèé áëîê âõîäíîãî ôàéëà èëëþñòðèðóåò

îïðåäåëåíèå ôàêòè÷åñêè äâóõ òàêèõ ïîëüçîâàòåëüñêèõ ôóíêöèé (îäíà äëÿ ïàð-

íîãî ïîòåíöèàëà V è îäíà äëÿ ôóíêöèè ýêðàíèðîâàíèÿ rho screening ):

<user-function id="V">

<input-var> r </input-var>

<expression> A*exp(-lambda*r) </expression>

<derivative> -lambda*A*exp(-lambda*r) </derivative>

<param name="A"> 500 </param>

<param name="lambda"> 2.73 </param>

<fit-dof>

<A/>

<lambda/>

</fit-dof>

<screening>
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<user-function id="rho_screening">

<cutoff>6.5</cutoff>

<input-var>r</input-var>

<expression> 1 - 1/(1 + ((r - cutoff) / h)^4) </expression>

<derivative>

4 * h^4 * (r-cutoff)^3 / ((h^4 + (r-cutoff)^4)^2)

</derivative>

<param name="h">3</param>

</user-function>

</screening>

</user-function>

Çäåñü áûëè èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå ýëåìåíòû:

� <input-var> : èäåíòèôèêàòîð âõîäíîé ïåðåìåííîé, èñïîëüçóåìûé â îïðåäåëå-

íèè ôóíêöèè.

� <expression> : îáúÿâëåííàÿ ôóíêöèÿ, ãäå èäåíòèôèêàòîð, óêàçàííûé â

<input-var> , èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå àðãóìåíòà ôóíêöèè.

� <derivative> : ïðîèçâîäíàÿ, îïðåäåëåííàÿ â áëîêå <expression> .

� <param> : ââåäèòå ïàðàìåòð, êîòîðûé ïîÿâëÿåòñÿ â îïðåäåëåíèè ôóíêöèè.

Èìÿ ïàðàìåòðà óêàçûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà name . Îáû÷íî ñóùåñòâóåò

íåñêîëüêî ïàðàìåòðîâ.

� <�t-dof> : ýòîò ýëåìåíò èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îáúÿâëåíèÿ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå

äîëæíû áûòü ñêîððåêòèðîâàíû â ïðîöåññå îïòèìèçàöèè. Ïàðàìåòðû ïðåäî-

ñòàâëÿþòñÿ â âèäå ñïèñêà ïîäýëåìåíòîâ áëîêà <�t-dof> , ãäå èìåíåì ýëåìåí-

òà ÿâëÿåòñÿ ïðîñòî name , ïðåäîñòàâëåííîå ÷åðåç àòðèáóò name â ýëåìåíòå

<param> .

� <screening> : ýòîò áëîê ïîçâîëÿåò âñòàâèòü ôóíêöèþ ýêðàíèðîâàíèÿ (èëè

îòñå÷êè), êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò êîíòåéíåð (íóæíà ïîìîùü â ïåðåâîäå).

Ïîëíûé âõîäíîé ôàéë ìîæíî íàéòè â ïðèìåðå, äåìîíñòðèðóþùåì ïîñòðîåíèå

ïîòåíöèàëà EAM ñ ïîìîùüþ ïîëüçîâàòåëüñêèõ ôóíêöèé.
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5 Ñòðóêòóðû

Ñòðóêòóðû ÿâëÿþòñÿ îäíîé èç äâóõ îñíîâíûõ ÷àñòåé â atomicrex, äðóãàÿ ÿâ-

ëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì. Îíè âñòàâëÿþòñÿ â áëîê <structures> âõîäíîãî ôàéëà.

Äîñòóïíà äîâîëüíî áîëüøàÿ áàçà äàííûõ èçíà÷àëüíî îïðåäåëåííûõ ñòðóêòóð;

êðîìå òîãî, ïðîèçâîëüíûå ñòðóêòóðû ìîãóò áûòü âêëþ÷åíû ëèáî ñ èñïîëüçîâà-

íèåì êîíñòðóêöèè <user-structure> , ëèáî ñ ïîìîùüþ âõîäíûõ ôàéëîâ âíåøíåé

ñòðóêòóðû. Ñòðóêòóðû ñâÿçàíû ñ íàáîðîì ñâîéñòâ, êîòîðûå âû÷èñëÿþòñÿ íà ýòà-

ïå ïîäãîíêè èëè âûâîäà â çàâèñèìîñòè îò íàñòðîåê â ôàéëå çàäàíèÿ. Ýëåìåíò

<group> ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü ãðóïïû ñòðóêòóð, ÷òî î÷åíü óäîáíî ïðè îáðàáîòêå

áîëüøîãî êîëè÷åñòâà âõîäíûõ ñòðóêòóð.

Êàæäîé ñòðóêòóðå ìîæåò áûòü íàçíà÷åí èíäèâèäóàëüíûé âåñ, êîòîðûé ìîæåò

áûòü óñòàíîâëåí ñ ïîìîùüþ àòðèáóòà relative-weight . Âåñ ïî óìîë÷àíèþ ðàâåí

åäèíèöå.

Ìîæíî ýêñïîðòèðîâàòü îêîí÷àòåëüíóþ ñòðóêòóðó ïîñëå ïðîöåññà ïîäãîíêè â

ôàéë äàííûõ. Ñëåäóþùèé ôðàãìåíò êîäà èëëþñòðèðóåò êîìàíäó äëÿ ýòîé ôóíê-

öèè âî âõîäíîì ôàéëå:

<output file="structure.dump" format="lammps-dump"/>

Ýòî ñîçäàåò ôàéë âûõîäíûõ äàííûõ LAMMPS ñ èìåíåì ¾structure.dump¿. Âîç-

ìîæíûå ôîðìàòû ôàéëîâ: ¾lammps-dump¿ è ¾POSCAR¿ (èç VASP). Ýòà ôóíêöèÿ

òàêæå èñïîëüçóåòñÿ â ïðèìåðå ïî ðàñ÷åòó ñâîéñòâà, óêàçàííîãî ïîëüçîâàòåëåì, ñ

èñïîëüçîâàíèåì ñòðóêòóðû ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè äëÿ âèçóàëèçàöèè ñîçäàííîé

òàì âàêàíñèè.

Ïðåäîïðåäåëåííûå ñòðóêòóðû. Äëÿ óäîáñòâà è ýôôåêòèâíîñòè âû÷èñëå-

íèé ìíîãèå ðàñïðîñòðàíåííûå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû áûëè ðåàëèçîâàíû íåïî-

ñðåäñòâåííî â atomicrex. Ýòè ñòðóêòóðû ïðåäñòàâëåíû â ñïèñêå íèæå. Êàê ïðà-

âèëî, îíè ìîãóò áûòü èäåíòèôèöèðîâàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ëèáî îáû÷íîé àááðå-

âèàòóðû (íàïðèìåð, FCC äëÿ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè), ëèáî

çàãëàâíîé àíãëèéñêîé áóêâû è öèôðû (íàïðèìåð, A17 äëÿ FCC).

Äèìåðû. <dimer-structure> : Äèìåð èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû, à èìåííî

ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå <atom-distance> . Ñëåäóþùèé ôðàãìåíò êîäà èëëþñòðè-

ðóåò îïðåäåëåíèå äèìåðà âî âõîäíîì ôàéëå:

<dimer-structure id="SiC_dimer">

<atom-type-A> Si </atom-type-A>

<atom-type-B> C </atom-type-B>

7Äàííàÿ ñèñòåìà îáîçíà÷åíèé ÿâëÿåòñÿ äîïîëíåíèåì ê óæå ñóùåñòâóþùèì è îïèñûâàåò ïðîñòðàíñòâåííûå

ãðóïïû ðåøåòîê. Ñèñòåìà ââåäåíà âïåðâûå â Ãåðìàíèè â æóðíàëå Zeitschrift f�ur Kristallographie � Crystalline

Materials â ïåðèîä ñ 1913 ïî 1928 ãîäû. Ïðè çàäàíèè òèïà ðåøåòêè áóäóò ïîêàçàíû îáà âàðèàíòà êîäà, òàê ÷òî

ýòî íå ñèëüíî âëèÿåò íà âîñïðèÿòèå òåêñòà.
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<atom-distance> 1.75 </atom_distance>

</dimer-structure>

Óíàðíûå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû.

� <fcc-lattice> , <A1-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êó-

áè÷åñêîé ðåøåòêè � ÃÖÊ (FCC). Èìååòñÿ òîëüêî îäíà ñòåïåíü ñâîáîäû � ïî-

ñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

<fcc-lattice id="Cu_fcc">

<atom-type> Cu </atom-type>

<lattice-parameter> 3.615 </lattice-parameter>

</fcc-lattice>

� <bcc-lattice> , <A2-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ îáúåìíîöåíòðèðîâàííîé

êóáè÷åñêîé ðåøåòêè � ÎÖÊ (FCC). Èìååòñÿ òîëüêî îäíà ñòåïåíü ñâîáîäû �

ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

<bcc-lattice id="Mo_bcc">

<atom-type> Mo </atom-type>

<lattice-parameter> 3.147 </lattice-parameter>

</bcc-lattice>

� <hcp-lattice> , <A3-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ãåêñàãîíàëüíîé ïëîòíî-

óïàêîâàííîé ðåøåòêè � ÃÏÓ (HCP, 2H). Èìååòñÿ äâå ñòåïåíè ñâîáîäû � ïî-

ñòîÿííàÿ ðåøåòêè è îòíîøåíèå c/a.

<hcp-lattice id="Ti_hcp">

<atom-type> Ti </atom-type>

<lattice-parameter> 2.95 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 1.588 </ca-ratio>

</hcp-lattice>

� <dhcp-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ äâîéíîé ãåêñàãîíàëüíîé ïëîòíîóïàêî-

âàííîé ðåøåòêè � ÄÃÏÓ (DHCP, 4H). Èìååòñÿ äâå ñòåïåíè ñâîáîäû � ïîñòîÿí-

íàÿ ðåøåòêè è îòíîøåíèå c/a. Ñòðóêòóðà ÄÃÏÓ òåñíî ñâÿçàíà ñî ñòðóêòóðîé

ÃÏÓ. Â òî âðåìÿ êàê ÃÏÓ ñîîòâåòñòâóåò ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñòåêîâ AB | AB

|..., ÄÃÏÓ ýêâèâàëåíòåí ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñòåêîâ ABAC | ABAC |....
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<dhcp-lattice id="Ti_hcp">

<atom-type> Ti </atom-type>

<lattice-parameter> 2.95 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 3.176 </ca-ratio>

</dhcp-lattice>

� <betaSn-lattice> , <A5-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè β-îëîâà. Ñòðóê-

òóðà èìååò äâå ñòåïåíè ñâîáîäû (â ïëîñêîñòè è âíå åå) � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè

è îòíîøåíèå c/a. Ñòðóêòóðà áåòà-îëîâà â îñíîâíîì îòíîñèòñÿ ê ýëåìåíòàì

ãðóïïû IV, òàêèì êàê êðåìíèé, ãåðìàíèé.

<betaSn-lattice id="Si_betatin">

<atom-type> Si </atom-type>

<lattice-parameter> 3.1 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 0.9 </ca-ratio>

</betaSn-lattice>

� <sc-lattice> , <A5-lattice> 8. Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåò-

êè. Åñòü îäíà ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

<sc-lattice id="Si_sc">

<atom-type> Si </atom-type>

<lattice-parameter> 2.6 </lattice-parameter>

</sc-lattice>

� <diamond-lattice> , <A4-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà àëìà-

çà. Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè.

<diamond-lattice id="Si_dia">

<atom-type> Si </atom-type>

<lattice-parameter> 5.1 </lattice-parameter>

</diamond-lattice>

� omega-lattice . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ñòðóêòóðû îìåãà-ðåøåòêè. Îíà èìååò äâå

ñòåïåíè ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè è îòíîøåíèå c/a. Îìåãà-ñòðóêòóðà

â ïåðâóþ î÷åðåäü ðåàëèçóåòñÿ äëÿ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê Ti, Zr

8Íà ïåðâûé âçãëÿä ìîæåò ïîêàçàòüñÿ, ÷òî çäåñü îøèáêà èç-çà ïîâòîðà ñ ïðåäûäóùèì ïóíêòîì. Íà ñàìîì

äåëå îøèáêè íåò, ýòî ïðîñòî ÷àñòíûé ñëó÷àé ðåøåòêè À5 ñ îòíîøåíèåì c/a = 1.
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èëè Hf, êîòîðûå èìåþò êàê íèçêîòåìïåðàòóðíóþ ãåêñàãîíàëüíóþ ïëîòíîóïà-

êîâàííóþ, òàê è âûñîêîòåìïåðàòóðíóþ îáúåìíî-öåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ

ôàçó.

<omega-lattice id="Ti_omega">

<atom-type> Ti </atom-type>

<lattice-parameter> 4.57 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 0.618 </ca-ratio>

</omega-lattice>

Áèíàðíûå è òðîéíûå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû.

� <B1-lattice> , <NaCl-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè õëîðèäà íàòðèÿ

(NaCl, B1). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè.

<B1-lattice id="ZnO_rocksalt">

<atom-type-A> Zn </atom-type-A>

<atom-type-B> O </atom-type-B>

<lattice-parameter> 2.75 </lattice-parameter>

</B1-lattice>

� <B2-lattice> , <CsCl-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà õëîðèäà

öåçèÿ (CsCl, B2). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííóþ ðå-

øåòêè.

<B2-lattice id="ZnO_caesiumchloride">

<atom-type-A> Zn </atom-type-A>

<atom-type-B> O </atom-type-B>

<lattice-parameter> 2.64 </lattice-parameter>

</B2-lattice>

� <B3-lattice> , <zincblende-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà öèí-

êîâîé îáìàíêè � ñôàëåðèòà (ZnS, B3). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû

� ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè.

<B3-lattice id="ZnO_zincblende">

<atom-type-A> Zn </atom-type-A>

<atom-type-B> O </atom-type-B>

<lattice-parameter> 4.55 </lattice-parameter>

</B3-lattice>

42



� <B4-lattice> , <wurtzite-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè Âþðòöèòà �

åù¼ îäíà ðàçíîâèäíîñòü êðèñòàëëà ZnS (B4). Èìååòñÿ òðè ñòåïåíè ñâîáîäû:

ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè, îòíîøåíèå c/a è âíóòðåííèé ïàðàìåòð u9, äëÿ èäåàëüíîé

ñòðóêòóðû ðàâíûé 0.375.

<B4-lattice id="ZnO_wurtzite">

<atom-type-A> Zn </atom-type-A>

<atom-type-B> O </atom-type-B>

<lattice-parameter> 3.242 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 1.6 <ca-ratio>

<u-parameter> 0.38 <u-parameter>

</B4-lattice>

� <Bh-lattice> , <WC-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà êàðáèäà

âîëüôðàìà (Bh). Ñòðóêòóðà èìååò äâå ñòåïåíè ñâîáîäû: ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè

è îòíîøåíèå c/a.

<Bh-lattice id="WC">

<atom-type-A> W </atom-type-A>

<atom-type-B> C </atom-type-B>

<lattice-parameter> 2.907 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 0.97 <ca-ratio>

</Bh-lattice>

� <C1-lattice> , <�uorite-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà ôëþî-

ðèòà � ïëàâèêîâûé øïàò (CaF2, C1). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû

� ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

<C1-lattice id="CaF2">

<atom-type-A> Ca </atom-type-A>

<atom-type-B> F </atom-type-B>

<lattice-parameter> 5.462 </lattice-parameter>

</C1-lattice>

� <C15-lattice> . Ïðèìåðû òèïà ðåøåòêè C15: Cu2Mg, Fe2Y � ñ ôîðìóëîé

A2B. Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

9Ïàðàìåòð u îáîçíà÷àåò àáñîëþòíóþ âåëè÷èíó ñìåùåíèÿ àòîìà ( â êðèñòàëëîãðàôèè � ðàññåèâàþùåãî öåí-

òðà). Áîëåå ïîäðîáíóþ èíôîðìàöèþ ìîæíî íàéòè ïî êëþ÷åâûì ñëîâàì ôàêòîð Äåáàÿ-Âàëëåðà
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<C15-lattice id="Fe2Y">

<atom-type-A> Fe </atom-type-A>

<atom-type-B> Y </atom-type-B>

<lattice-parameter> 3.0 </lattice-parameter>

</C15-lattice>

� <D8a-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà D8a � ñ ôîðìóëîé A23B6

(Mn23Th6, Fe23Y6). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðå-

øåòêè.

<D8a-lattice id="Fe23Y6">

<atom-type-A> Fe </atom-type-A>

<atom-type-B> Y </atom-type-B>

<lattice-parameter> 4.5</lattice-parameter>

</D8a-lattice>

� <L12-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà L12 (íàïðèìåð, Ni3Al,

Cu3Au). Ñòðóêòóðà èìååò îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.

<L12-lattice id="Fe3Pt">

<atom-type-A> Fe </atom-type-A>

<atom-type-B> Pt </atom-type-B>

<lattice-parameter> 3.74 </lattice-parameter>

</L12-lattice>

� <L10-lattice> . Ýòî îáîçíà÷åíèå äëÿ ðåøåòêè òèïà L10 (NiAl, CuAu). Ñòðóê-

òóðà èìååò äâå ñòåïåíü ñâîáîäû � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè è îòíîøåíèå c/a.

<L10-lattice id="FePt">

<atom-type-A> Fe </atom-type-A>

<atom-type-B> Pt </atom-type-B>

<lattice-parameter> 3.872 </lattice-parameter>

<ca-ratio> 0.973 <ca-ratio>

</L10-lattice>

Ïîëüçîâàòåëüñêèå ñòðóêòóðû. Â äîïîëíåíèå ê çàðàíåå îïðåäåëåííûì ñòðóê-

òóðàì, îïèñàííûì âûøå, atomicrex ïîçâîëÿåò ïîäêëþ÷àòü îïðåäåëåííûå ïîëü-

çîâàòåëåì ñòðóêòóðû. Îíè ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû ëèáî íåïîñðåäñòâåííî âî

âõîäíîì ôàéëå, ëèáî ÷åðåç äðóãîé âíåøíèé ôàéë.
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Îïðåäåëåíèå ïîëüçîâàòåëüñêîé ñòðóêòóðû âî âõîäíîì ôàéëå. Ñòðóê-

òóðû ìîãóò áûòü óêàçàíû íåïîñðåäñòâåííî âî âõîäíîì ôàéëå ñ ïîìîùüþ ýëåìåíòà

<user-structure> , êîòîðûé íàñòðàèâàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íåñêîëüêèõ äîïîëíè-

òåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Íèæå ïîêàçàí ïðèìåð äëÿ ñòðóêòóðû êàìåííîé ñîëè GaN:

<user-structure id="B1">

<pbc x="true" y="true" z="true" />

<cell>

<a1 x="4.22" y="0" z="0" />

<a2 x="0" y="4.22" z="0" />

<a3 x="0" y="0" z="4.22" />

<atoms>

<atom type="Ga" x="0.1" y="0.0" z="0.0" reduced="true" />

<atom type="Ga" x="0.56" y="0.5" z="0.2" reduced="true"/>

<atom type="Ga" x="0.5" y="0.0" z="0.5" reduced="true" />

<atom type="Ga" x="0.0" y="0.5" z="0.5" reduced="true" />

<atom type="N" x="0.5" y="0.2" z="0.0" reduced="true" />

<atom type="N" x="0.0" y="0.5" z="0.0" reduced="true" />

<atom type="N" x="0.0" y="0.0" z="0.5" reduced="true" />

<atom type="N" x="0.5" y="0.6" z="0.8" reduced="true" />

</atoms>

</cell>

<relax-dof>

<atom-coordinates/>

</relax-dof>

</user-structure>

Ýëåìåíòû èìåþò ñëåäóþùåå çíà÷åíèå:

� <pbc> : óñòàíàâëèâàåò ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïî òðåì äåêàðòî-

âûì íàïðàâëåíèÿì x, y, z.

� <cell> : óñòàíàâëèâàåò ðàçìåðû ÿ÷åéêè ñ ïîìîùüþ ïðàìåòðîâ a1, a2, a3.

� <atoms> : ýëåìåíò äëÿ ñïèñêà àòîìîâ, óñòàíîâëåííûé äëÿ ýëåìåíòîâ <atom> .

� <atom> : îïðåäåëèòå àòîì, â êîòîðîì åãî òèï çàäàåòñÿ ñ ïîìîùüþ àòðèáó-

òà <atom> , à ïîçèöèè óñòàíàâëèâàþòñÿ ÷åðåç àòðèáóòû x, y, z. Àòðèáóò

reduced èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âûáîðà ñïîñîáà çàäàíèÿ ïîëîæåíèé àòîìîâ: åñëè
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â àáñîëþòíûõ åäèíèöàõ ÷åðåç ïðÿìîå çàäàíèå êîîðäèíàò ÷åðåç x, y, z, òî èñ-

ïîëüçóåòñÿ àòðèáóò (reduced="True") , èëè â åäèíèöàõ ïîñòîÿííûõ ðåøåòêè

/ íîðìèðîâàííûõ íà íèõ (reduced="True")

Áëîê <relax-dof> â îñíîâíîì îòâå÷àåò çà ðåëàêñàöèþ ñòåïåíåé ñâîáîäû. Åñëè

ñòðóêòóðà îïðåäåëåíà ÷åðåç <user-structure> òî ðåëàêñèðóþò òîëüêî êîîðäè-

íàòû àòîìîâ (íî íå ðàçìåðû ÿ÷åéêè), ÷òî äîñòèãàåòñÿ ïóòåì âñòàâêè ýëåìåíòà

<atom-coordinates> .

Â íàñòîÿùåì ïðèìåðå ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè íåïîñðåäñòâåííî âêëþ÷åíà â áëîê

<cell> . Òàêæå ìîæíî óñòàíîâèòü ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè ïóòåì ïðèìåíåíèÿ äå-

ôîðìàöèè, è â ýòîì ñëó÷àå ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè âõîäèò â êà÷åñòâå êîýôôèöèåíòà

ìàñøòàáèðîâàíèÿ. Ýòî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî â ýòîì ïðèìåðå (ññûëêà íà ðåëàêñà-

öèþ ïîëüçîâàòåëüñêîé ñòðóêòóðû).

Ïîëüçîâàòåëüñêèå ñòðóêòóðû èç âíåøíèõ ôàéëîâ. Ýòî îñîáåííî ïîëåçíî

ïðè ðàáîòå ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì êîíôèãóðàöèé, íàïðèìåð, äëÿ ñîãëàñîâàíèÿ

ñèë. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ atomicrex ïîääåðæèâàåò âõîäíûå ôàéëû â ôîðìàòå äàì-

ïà LAMMPS è ìîäèôèöèðîâàííûé ôîðìàò POSCAR, êîòîðûé òàêæå ñîäåðæèò

àòîìíûå ñèëû.

Äîáàâëåíèå äðóãèõ ôàéëîâ âî âõîäíîé ÿâëÿåòñÿ ïðîñòûì è ïðîñòî òðåáóåò âñòàâ-

êè ýëåìåíòà, ñïåöèôè÷íîãî äëÿ êàæäîãî ôîðìàòà. ×òîáû âêëþ÷èòü ñòðóêòóðó â

ôîðìàò äàìïà LAMMPS, èñïîëüçóåòñÿ ýëåìåíò <lammps-dump> :

<user-structure id="my_structure_from_lammps">

<lammps-dump>my_lammps_file.dump</lammps-dump>

</user-structure>

Äëÿ ôàéëà ôîðìàòà POSCAR (VASP) <poscar-�le> :

<user-structure id="my_structure_from_somewhere_else">

<poscar-file>my_POSCAR_file</poscar-file>

</user-structure>

Äàìï ôàéëû LAMMPS.Ôîðìàò äàìïà LAMMPS ïîçâîëÿåò ïðåäîñòàâèòü íåñêîëü-

êî âîçìîæíîñòåé. Atomicrex àíàëèçèðóåò ïîëÿ ôàéëîâ, ñâÿçàííûå ñ ïîëîæåíèåì

( x/y/z , xu/yu/zu è xs/ys/zs ), ñèëîé fx/fy/fz , òèïà <type> è èäåíòèôèêàòî-

ðà id . Êðîìå òîãî, îí ïûòàåòñÿ ïðî÷èòàòü äàííûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ dx/dy/dz ,

êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ îïðåäåëåííûõ ñèëîâûõ êîíñòàíò.

ITEM: TIMESTEP

0

ITEM: NUMBER OF ATOMS
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108

ITEM: BOX BOUNDS pp pp pp

0 8.7915

0 15.2273

0.160821 14.1956

ITEM: ATOMS id xu yu zu fx fy fz

1 0.44 0 0.160821222 -2.309895 -0.016848 -0.000000

2 1.46524925 2.53788615 0.160821222 0.101288 0.468496 -0.000000

...

Ñòðóêòóðû ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè. Äëÿ óäîáñòâà è ýôôåêòèâíîñòè âû÷èñ-

ëåíèé â ñòðóêòóðàõ ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè íåêîòîðûå îïåðàöèè áûëè ðåàëè-

çîâàíû íåïîñðåäñòâåííî â Atomicrex. Ñëåäóþùèé ôðàãìåíò êîäà èëëþñòðèðóåò

îïðåäåëåíèå òî÷å÷íîãî äåôåêòà âî âõîäíîì ôàéëå:

<point-defect id="Vac">

<atom-type-A>Fe</atom-type-A>

<lattice-type>bcc</lattice-type>

<cell-size>4</cell-size>

<lattice-parameter> 2.86 </lattice-parameter>

<defects>

<vacancy index="1" />

<substitutional index="1" atom-type="Y" />

<interstitial x="0.5625" y="0.5625" z="0.5625" atom-type="Y" />

</defects>

<properties>

<lattice-parameter equalto="bcc-Fe.lattice-parameter"/>

</properties>

</point-defect>

Çäåñü îïðåäåëÿåòñÿ ñóïåðÿ÷åéêà, ñîäåðæàùàÿ òî÷å÷íûé äåôåêò. Àòðèáóòû:

� <atom-type-A : òèï àòîìà â ñóïåðÿ÷åéêå.

� <lattice-type> : òèï êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Äîñòóïíî bcc (ÎÖÊ), fcc (ÃÖÊ),

hcp (ÃÏÓ). Ñòðóêòóðû ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè îñíîâûâàþòñÿ íà îïðåäåëå-

íèÿõ ñóïåðÿ÷åéêè.

� <cell-size> : ðàçìåðû ñóïåðÿ÷åéêè, 4 ñîîòâåòñòâóåò êóáó èç 4*4*4=64 ýëåìåí-

òàðíûõ ÿ÷ååê, îáúåäèíåííûõ â îäíó.

� <lattice-parameter> : ïàðàìåòð ðåøåòêè ñóïåðÿ÷åéêè.
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� <ca-ration> : îòíîøåíèå c/a (òîëüêî äëÿ ÃÏÓ ðåøåòêè).

Áëîê <defects> äîáàâëÿåò òî÷å÷íûå äåôåêòû ê ñóïåðÿ÷åéêå. Âîçìîæíû 3 ðàçíûõ

òèïà äåôåêòîâ. Âàêàíñèÿ èìååò àòðèáóò <index> , êîòîðûé îïðåäåëÿåò, êàêîé

àòîì áóäåò óäàëåí èç ñóïåðÿ÷åéêè. Çàìåùàþùèé àòîì ñîçäàåòñÿ ïóòåì èçìåíå-

íèÿ òèïà àòîìà àòîìà ñ èíäåêñîì íà äðóãîé òèï àòîìà. Ñîçäàíèå ïðîìåæóòî÷íî-

ãî àòîìà òðåáóåò ïîçèöèþ ïðîìåæóòî÷íîãî ýëåìåíòà (x, y, z) â íîðìèðîâàííûõ

êîîðäèíàòàõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè è òèïà äîáàâëÿåìîãî àòîìà. Îãðàíè÷åíèé íà

êîëè÷åñòâî è òèïîâ äåôåêòîâ íåò, ýòî ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü âñå âîçìîæíûå âàðè-

àíòû òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ.

Âû÷èñëåíèå ýíåðãèé îáðàçîâàíèÿ äåôåêòîâ èëè ýíåðãèé ñâÿçè ìåæäó äåôåê-

òàìè ìîæåò áûòü óäîáíî âûïîëíåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëåííûõ âåëè÷èí (ñì.

ñëåäóþùèé ðàçäåë - "Ñâîéñòâà"è ïóíêò "Îáúÿâëåííûå ñâîéñòâà"). Ýíåðãèè òî-

÷å÷íûõ äåôåêòîâ ÷àñòî ÷óâñòâèòåëüíû ê çíà÷åíèÿì ïîñòîÿííîé ðåøåòêè. Ïîýòîìó

óäîáíî óñòàíàâëèâàòü ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè, ðàâíîé ðåëàêñèðîâàííîé ïîñòîÿííîé

ðåøåòêè ñîîòâåòñòâóþùåãî òèïà ðåøåòêè. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü ñ ïîìîùüþ àòðè-

áóòà equalto ñâîéñòâà lattice-parameter . Èñïîëüçîâàíèå ñòðóêòóðû òî÷å÷íîãî äå-

ôåêòà ïðîäåìîíñòðèðîâàíî â ïðèìåðå examples/derived properties .

Ðåëàêñàöèÿ. Åñòü âîçìîæíîñòü ðåëàêñèðîâàòü ñòðóêòóðû âî âðåìÿ ïðîöåññà

ïîñòðîåíèÿ. Ðåëàêñàöèÿ êîîðäèíàò àòîìîâ âîçìîæíà äëÿ ëþáîé ñòðóêòóðû, íî

ðåëàêñàöèÿ äðóãèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû, òàêèõ, êàê ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè, îòíîøåíèå

c/a äëÿ ïîëüçîâàòåëüñêèõ ñòðóêòóð íåâîçìîæíà. Ðåëàêñàöèÿ ñòåïåíåé ñâîáîäû

âîçìîæíà ñ ïîìîùüþ áëîêà <relax-dof> :

<relax-dof>

<atom-coordinates relax="false"/>

<lattice-parameter reset="false" />

</relax-dof>

Â ýòîì ïðèìåðå ðåëàêñàöèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêè àêòèâíà, â òî âðåìÿ êàê ðåëàê-

ñàöèÿ êîîðäèíàò àòîìà ÿâíî äåàêòèâèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ôëàãà relax . Ôëàã reset

êîíòðîëèðóåò, ñáðàñûâàåòñÿ ëè ñòåïåíü ñâîáîäû ê ñâîåìó íà÷àëüíîìó çíà÷åíèþ

äî ðåëàêñàöèè. Ýòî äåëàåòñÿ ïî óìîë÷àíèþ èç-çà òîãî, ÷òî íåïðàâèëüíûå íàáîðû

ïàðàìåòðîâ ìîãóò ïðèâåñòè ê çíà÷èòåëüíîìó èñêàæåíèþ ñòðóêòóðû. Åñëè èñêà-

æåíèå íå óñòðàíåíî, ðåëàêñàöèÿ ïðè ñëåäóþùåì íàáîðå ïàðàìåòðîâ ìîæåò çàíÿòü

ìíîãî âðåìåíè èëè äàæå ïðîâàëèòüñÿ. Åñëè íàáîðû ïàðàìåòîâ íåñòðîãèå, ìîæåò

áûòü ëó÷øå íà÷àòü êàæäîå ïîñëåäóþùóþ ðåëàêñàöèþ èç ïðåäûäóùåãî ñîñòîÿ-

íèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå îïöèÿ êîìàíäû reset óñòàíàâëèâàåòñÿ íà "false". Ýòî ìîæåò

óñêîðèòü ïðîöåññ ðåëàêñàöèè.

Ðåëàêñàöèÿ ñòåïåíè ñâîáîäû àêòèâèðóåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè, åñëè îíà ñâÿçàíà ñî
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ñòåïåíüþ ñâîáîäû, èñïîëüçóþùåéñÿ â ïðîöåññå ïîñòðîåíèÿ. Ïðèìåð ñ ðåëàêñàöèåé

ïàðàìåòðà ðåøåòêè, îáúÿâëåííîé òàêæå è ñòåïåíüþ ñâîáîäû.

<properties>

<lattice-parameter fit='true' target='3.615' min='3' max='4' />

</properties>

Îáðàòèòå âíèìàíèå íà îïðåäåëåíèå âåðõíåé è íèæíåé ãðàíèö äëÿ èçìåíåíèÿ ïà-

ðàìåòðà ðåøåòêè. Ýòî âàæíî, ÷òîáû óáåäèòüñÿ, ÷òî ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè

íå ïðåâûøàåò ðàññòîÿíèÿ îòñå÷êè ïîòåíöèàëà.

Äåôîðìàöèè. Ìîæåò áûòü ïîëåçíûì ïîäâåðãíóòü îïðåäåëåííóþ ïîëüçîâàòå-

ëåì ñòðóêòóðó àôôèííîìó ïðåîáðàçîâàíèþ, íàïðèìåð, èçìåíåíèþ îáúåìà èëè

äåôîðìàöèè ÿ÷åéêè. Ýòî ìîæåò áûòü óäîáíî âûïîëíåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ìå-

õàíèçìà, ïðåäóñìîòðåííîãî ýëåìåíòàìè <deformation> è <deformations> . Ñíà-

÷àëà íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü äåôîðìàöèþ, ýòî äîñòèãàåòñÿ ïóòåì âñòàâêè áëî-

êà <deformations> âíå áëîêà <structures> , êîòîðûé ìîæåò ñîäåðæàòü íåñêîëü-

êî ýëåìåíòîâ <deformation> , êîòîðûå äîëæíû áûòü îáîçíà÷åíû ñ èñïîëüçîâà-

íèåì àòðèáóòà id. Êàæäûé ýëåìåíò <deformation> îïðåäåëÿåò îòäåëüíóþ äå-

ôîðìàöèþ, êîòîðàÿ áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ ïîçæå ïðè îïðåäåëåíèè ñòðóêòóð. Ýëå-

ìåíò <deformation> ìîæåò ñîäåðæàòü ëþáóþ êîìáèíàöèþ ýëåìåíòîâ <scale> è

<matrix> , êàê ïîêàçàíî ñëåäóþùèì êîäîì:

<deformations>

<deformation id="volume_strain">

<scale> 1.05 </scale>

</deformation>

<deformation id="tetragonal_strain">

<matrix>

<scale> 3.615 </scale>

<s1 x="1.05" y="0.0" z="0.0"/>

<s2 x="0.0" y="1.0" z="0.0"/>

<s3 x="0.0" y="0.0" z="1.0"/>

</matrix>

</deformation>

...

</deformations>

Ïåðâàÿ äåôîðìàöèÿ èçìåíÿåò îäèí ïàðàìåòð ÿ÷åéêè â 1,05 ðàçà è, òàêèì îáðàçîì,

ïðåäïîëàãàåò äåôîðìàöèþ îáúåìà íà 5%. Âòîðîé ýëåìåíò äåôîðìàöèè îïðåäåëÿ-

åò òåòðàãîíàëüíóþ äåôîðìàöèþ âäîëü îñè x ÷åðåç áëîê <matrix> ; êðîìå òîãî,
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îí ïðåäïèñûâàåò èçìåíåíèå ìàñøòàáà âñåõ ïàðàìåòðîâ ÿ÷åéêè â 3,615 ðàç. Ýòè

äåôîðìàöèè ìîãóò çàòåì èñïîëüçîâàòüñÿ â îïðåäåëåíèè ñòðóêòóð, êàê ïîêàçàíî â

ñëåäóþùåì ôðàãìåíòå êîäà:

<structures>

<user-structure id="conventional_fcc_cell">

<pbc x="true" y="true" z="true" />

<cell>

<a1 x="1" y="0" z="0" />

<a2 x="0" y="1" z="0" />

<a3 x="0" y="0" z="1" />

<atoms>

<atom type="Cu" x="0.0" y="0.0" z="0.0" reduced="true" />

<atom type="Cu" x="0.0" y="0.5" z="0.5" reduced="true" />

<atom type="Cu" x="0.5" y="0.0" z="0.5" reduced="true" />

<atom type="Cu" x="0.5" y="0.5" z="0.0" reduced="true" />

</atoms>

</cell>

<deformation> tetragonal_strain </deformation>

</user-structure>

</structures>

Çäåñü èñïîëüçîâàíà äåôîðìàöèÿ ñ èìåíåì tetragonal , îáúÿâëåííàÿ ÷åðåç ýëå-

ìåíò <deformation> âíóòðè êîíñòðóêöèè <user-structure> . Êîíå÷íûå ïàðàìåò-

ðû ÿ÷åéêè ñëåäóþùèå:

h = 3.615

1.05 0 0

0 1 0

0 0 1

 (33)

Ïðàêòè÷åñêèé ïðèìåð êîäà examples/imposing a deformation .

Ãðóïïèðîâêà ñòðóêòóð. Âî âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ïðîãðàììû ÷àñòî óäîáíî íàçíà-

÷àòü ñòðóêòóðû ðàçëè÷íûì ãðóïïàì, íàïðèìåð, äëÿ ðàçäåëåíèÿ âõîäíûõ äàííûõ

íà äàííûå äëÿ ïîñòðîåíèÿ è òåñòîâóþ áàçó äàííûõ. Ýòî ìîæåò áûòü äîñòèã-

íóòî ñ ïîìîùüþ ýëåìåíòà <group> . Â ñëåäóþùåì ïðèìåðå ñòðóêòóðû â ïåð-

âîé ãðóïïå íå îöåíèâàþòñÿ âî âðåìÿ ôàçû ïîñòðîåíèÿ ( exclude-�t = 'true' ), â

òî âðåìÿ êàê ñòðóêòóðû âî âòîðîé ãðóïïå èìåþò âèä ( exclude-�t = 'true' , ïî-

âåäåíèå ïî óìîë÷àíèþ); ñòðóêòóðû â îáåèõ ãðóïïàõ âêëþ÷åíû âî âðåìÿ âûâîäà

( exclude-output = 'false' ):
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<group exclude-fit="true" exclude-output="false">

<B1-lattice id="B1_ZnS">

...

</B1-lattice>

<B2-lattice id="B2_ZnS">

...

</B2-lattice>

</group>

<group exclude-fit="false" exclude-output="false">

<B3-lattice id="B3_ZnS">

...

</B3-lattice>

<C1-lattice id="C1_ZnS">

...

</C1-lattice>

</group>

6 Ñâîéñòâà

Ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà. Ó÷èòûâàÿ ñòðóêòóðó è ñîîòâåòñòâóþùóþ ìîäåëü âçàè-

ìîäåéñòâèÿ, ìîæíî ðàññ÷èòàòü ðàçëè÷íûå ñâîéñòâà. Atomicrex îáåñïå÷èâàåò ôóíê-

öèîíàëüíîñòü äëÿ âû÷èñëåíèÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ðàçëè÷íûõ ñâîéñòâ, âêëþ÷àÿ

êîãåçèîííóþ ýíåðãèþ, ïàðàìåòðû ðåøåòêè, óïðóãèå ñâîéñòâà èëè àòîìíûå ñèëû.

Ýòè ñâîéñòâà ìîæíî ñðàâíèòü ñ öåëåâûìè çíà÷åíèÿìè è äîáàâèòü ñ ñîîòâåòñòâó-

þùèì âåñîì ê öåëåâîé ôóíêöèè. Ïðèìåð êîäà:

<structures>

<fcc-lattice id="FCC">

<atom-type>Al</atom-type>

<lattice-parameter>4.0</lattice-parameter>

<properties>

<atomic-energy relax='true' fit='true' target='-3.36'

relative-weight='100' residual-style='squared'/>

</properties>

...

</structures>
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Çäåñü ÃÖÊ ðåøåòêà îïðåäåëåíà äëÿ àëþìèíèÿ ñ íà÷àëüíûì ïàðàìåòðîì ðåøåòêè

4.0. Êîãåçèîííàÿ ýíåðãèÿ íà àòîì ( atomic-energy ) óêàçûâàåòñÿ êàê ñâîéñòâî.

Atomicrex ðàçëè÷àåò ñêàëÿðíûå ñâîéñòâà è âåêòîðíûå ñâîéñòâà. Áîëüøèíñòâî

ñâîéñòâ, ïåðå÷èñëåííûõ íèæå, ÿâëÿåòñÿ ñêàëÿðíûì. Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì

âåêòîðíûì ñâîéñòâîì ÿâëÿþòñÿ àòîìíûå ñèëû. Ïîâåäåíèå ñâîéñòâà ìîæíî íà-

ñòðîèòü ñ ïîìîùüþ àòðèáóòîâ ýëåìåíòà <property> :

� <�t> : Åñëè äëÿ ýòîãî àòðèáóòà óñòàíîâëåíî çíà÷åíèå true , ñâîéñòâî âêëþ-

÷àåòñÿ âî âðåìÿ ïîñòðîåíèÿ è äîáàâëÿåòñÿ ê öåëåâîé ôóíêöèè.

� target (òîëüêî äëÿ ñêàëÿðîâ): óñòàíàâëèâàåò öåëåâîå çíà÷åíèå äëÿ ñâîéñòâà.

� min , max (òîëüêî äëÿ ñêàëÿðîâ): ýòè àòðèáóòû ïîçâîëÿþò îãðàíè÷èòü ñòðóê-

òóðíóþ ðåëàêñàöèþ, êîòîðàÿ îñòàíàâëèâàåòñÿ, åñëè ãðàíèöû, îïðåäåëåííûå

çäåñü, ïðåâûøåíû. Ýòî ìîæåò áûòü ïîëåçíî äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ ñáîÿ àëãî-

ðèòìîâ îïòèìèçàöèè (â ÷àñòíîñòè, ãëîáàëüíûõ îïòèìèçàòîðîâ).

� relative-weight : ýòîò àòðèáóò óñòàíàâëèâàåò âåñ, ñâîéñòâî êîòîðîãî âëèÿåò íà

öåëåâóþ ôóíêöèþ; Ýòî ñîîòâåòñòâóåò ïàðàìåòðó wP â îïðåäåëåíèè öåëåâîé

ôóíêöèè.

� residual-style : ýòîò àòðèáóò îïðåäåëÿåò ñïîñîá âû÷èñëåíèÿ îñòàòêà, ñâÿçàííî-

ãî ñ ýòèì ñâîéñòâîì, êîòîðûé âõîäèò â ñóììó öåëåâîé ôóíêöèè. Âîçìîæíûå

çíà÷åíèÿ:

� squared

r = (∆A/δ)2 (34)

� squared-relative

r =
(
∆A/Atarget

)2
(35)

� absolute-di�

r = (|∆A/δ|)2 (36)

Çäåñü, ∆ = Apredicted − Atarget, ãäå Apredicted è Atarget âû÷èñëåííîå è öåëå-

âîå çíà÷åíèÿ ñâîéñòâ ñîîòâåòñòâåííî. ïàðàìåòð δ ýòî çíà÷åíèå àòðèáóòà

tolerance , îïðåäåëåííîå äëÿ ñâîéñòâà.

� tolerance : ïàðàìåòð òî÷íîñòè èñïîëüçóåòñÿ ïðè ðàñ÷åòå îñòàòêà (ñðàâíèòå ñ

residual-style ): Íà÷àëüíîå çíà÷åíèå 1.0. Áîëüøå èíôîðìàöèè îá ýòîì ìîæíî

íàéòè â ðàçäåëå "Êðàòêèé îáçîð � Öåëåâàÿ ôóíêöèÿ".

� relax : åñëè äëÿ ýòîãî àòðèáóòà óñòàíîâëåíî çíà÷åíèå "True ñòðóêòóðà ïîäâåð-

ãàåòñÿ ðåëàêñàöèè äî ðàñ÷åòà ñâîéñòâà.
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� output : åñëè äëÿ ýòîãî àòðèáóòà óñòàíîâëåíî çíà÷åíèå "True ñâîéñòâî çàïè-

ñûâàåòñÿ â ñòàíäàðòíûé âûâîä âî âðåìÿ ôàçû âûâîäà, à òàêæå âî âðåìÿ ôàçû

ïîñòðîåíèÿ, åñëè çíà÷åíèå ïàðàìåòðà �t "True".

� output-all (òîëüêî äëÿ âåêòîðíûõ ñâîéñòâ): åñëè äëÿ ýòîãî àòðèáóòà óñòàíîâ-

ëåíî çíà÷åíèå "True áóäóò íàïå÷àòàíû âñå êîìïîíåíòû âåêòîðà, à íå òîëüêî

îñòàòîê âñåãî âåêòîðà.

Â ñëåäóþùåé òàáëèöå ïðåäñòàâëåí îáçîð ðàçëè÷íûõ ñâîéñòâ, êîòîðûå ìîãóò áûòü

âû÷èñëåíû (è óêàçàíû â ïðîöåññå ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè). Â äîïîëíåíèå ê ïåðå÷èñ-

ëåííûì ñâîéñòâàì òàêæå ìîãóò áûòü óñòàíîâëåíû ðàçëè÷íûå ïàðàìåòðû, ñâÿ-

çàííûå ñ ïðåäâàðèòåëüíî îïðåäåëåííûìè êðèñòàëëè÷åñêèìè ñòðóêòóðàìè, òàêèå,

êàê <atom-distance> (äèìåðíàÿ ñòðóêòóðà), <lattice-parameter> , <ca-ratio> ,

<u-parameter> (ñòðóêòóðà âþðöèòà) è ïðî÷èõ.

Ýëåìåíò Òèï Êîììåíòàðèé

<atomic-energy> Ñêàëÿð Ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäèí àòîì � êîãåçèîí-

íàÿ ýíåðãèÿ (â ýÂ/àòîì)

<atomic-forces> Âåêòîð Àòîìíûå ñèëû (â ýÂ/�A)

<bulk-modulus> Ñêàëÿð Ìîäóëü âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ (â ÃÏà)

<pressure> Ñêàëÿð Ãèäðîñòàòè÷åñêîå äàâëåíèå (â Áàð)

<pxx> Ñêàëÿð xx êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (1-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà

<pyy> Ñêàëÿð yy êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (2-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà)

<pzz> Ñêàëÿð zz êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (3-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà)

<pyz> Ñêàëÿð yz êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (4-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà)

<pxz> Ñêàëÿð xz êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (5-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà)

<pxy> Ñêàëÿð yz êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèÿ (6-àÿ êîìïî-

íåíòà â çàïèñè Ôîéãòà)

<Cij> Ñêàëÿð Òåíçîð æåñòêîñòè â çàïèñè Ôîéãòà

Ðàñ÷åò óïðóãèõ ñâîéñòâ, â ÷àñòíîñòè, óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ êàê ¾çàêðåïëåííîãî

èîíà¿, òàê è ¾ðåëàêñèðîâàííîãî èîíà¿ äëÿ ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè, ïðîäåìîí-

ñòðèðîâàí â ïðèìåðàõ ïî ðàñ÷åòó óïðóãèõ ñâîéñòâ ìåäè:

Ïóòü: examples/elastic constants Cu

è ïî ðàñ÷åòó óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ "çàêðåïëåííîãî"è ñðåëàêñèðîâàííîãî èîíà.

Ïóòü: examples/elastic constants Si .
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Îáúÿâëÿåìûå (ïîëüçîâàòåëåì) ñâîéñòâà. Îáúÿâëÿåìûå ñâîéñòâà íå ñâÿçà-

íû íàïðÿìóþ ñî ñòðóêòóðîé, íî ìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíû ïî ñâîéñòâàì îäíîé èëè

íåñêîëüêèõ ñòðóêòóð. Ýòî ïîçâîëÿåò ðàññèòûâàòü òàêèå âåëè÷èíû, êàê ýíåðãèÿ

îáðàçîâàíèÿ äåôåêòîâ, ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèè è ðàçíîñòè ýíåðãèé ìåæäó ðàçëè÷-

íûìè êðèñòàëëè÷åñêèìè ñòðóêòóðàìè. Äàæå ñëîæíûå ñâîéñòâà, òàêèå êàê äèñëî-

êàöèè ÿäåð è ôîíîííûå ÷àñòîòû, ìîãóò áûòü â ïðèíöèïå ðàññ÷èòàíû.

<derived-properties>

<derived-property id="bccFe-Ev" unit="eV" fit="true" target="2.1"

relative-weight="1" equation="[Vac.total-energy] -

127*[bcc-Fe.atomic-energy] "/>

</derived-properties>

Çäåñü ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè â ÎÖÊ æåëåçå ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïóòåì âû÷è-

òàíèÿ ýíåðãèè 127 àòîìîâ æåëåçà èç ïîëíîé ýíåðãèè ñóïåðÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé

âàêàíñèþ. Îáúÿâëÿåìûå ñâîéñòâà îïðåäåëÿþòñÿ â îòäåëüíîì áëîêå xml ïîä îïðå-

äåëåíèÿìè ñòðóêòóðû. Îíè ìîãóò áûòü ñãðóïïèðîâàíû òàê æå, êàê ñòðóêòóðû.

Èñïîëüçîâàíèå ïðîèçâîäíûõ ñâîéñòâ äåìîíñòðèðóåòñÿ â ýòîì ïðèìåðå � âû÷èñ-

ëåíèå ïðîèçâîëüíîãî ñâîéñòâà èñïîëüçóÿ ñòðóêòóðó ñ òî÷å÷íûì äåôåêòîì, ïóòü:

examples/derived properties .

Ñðàâíèâàÿ ñ "íîðìàëüíûìè"ñâîéñòâàìè, îáúÿâëåÿåìûå ñâîéñòâà èìåþò äâà

äîïîëíèòåëüíûõ àòðèáóòà:

� id : èäåíòèôèêàòîð.

� equation : Óðàâíåíèå àíàëèçèðóåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèì ïàðñåðîì è èñïîëüçó-

åòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèÿ ïðîèçâîëüíîãî ñâîéñòâà. Ñâîéñòâà ñòðóêòóðû

óêàçûâàþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìàòà [structure.property] .

7 Ïðèìåðû

Atomicrex ñîäåðæèò ìíîãî ðàçëè÷íûõ ïðèìåðîâ, íàõîäÿùèõñÿ â äèðåêòîðèè

examples , âêëþ÷àÿ íàáîðû âõîäíûõ è ñïðàâî÷íûõ âûõîäíûõ äàííûõ. Ýòè ïðè-

ìåðû ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ òåñòèðîâàíèÿ êîäà, íàïðèìåð, âî âðåìÿ îòëàäêè

èëè ïîñëå êîìïèëÿöèè íà íîâîé ïëàòôîðìå. Çäåñü áóäåò òîëüêî îïèñàíî, êàêèå

ïðèìåðû äîñòóïíû, è ãäå îíè íàõîäÿòñÿ:

� Ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (EAM) ñ ïîëüçîâàòåëüñêèìè ôóíêöèÿìè.

Ïóòü: examples/potential EAM

� Ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà ñ ïîëüçîàâòåëüñêèìè ôóíê-

öèÿìè.

Ïóòü: examples/potential MEAM
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� Ïîòåíöèàë Ñòèëëèíäæåðà-Âåáåðà ñ ïîëüçîâàòåëüñêèìè ôóíêöèÿìè.

Ïóòü: examples/potential SW

� Ïîñòðîåíèå ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ñ ïîëüçîâàòåëüñêèìè ôóíêöèÿìè.

Ïóòü: examples/�tting pair potential

� Ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà äëÿ àëþìèíèÿ.

Ïóòü: examples/�tting EAM potential

� Ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëà àíàëèòè÷åñêîãî ïåîðÿäêà ñâÿçè (ABOP).

Ïóòü: examples/�tting ABOP potential

� Ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëà ñ èñïîëüçîâàíèåì Spa ìèíèìèçàòîðà.

Ïóòü: examples/�tting Spa minimizer

� Ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëà ñ èñïîëüçîâàíèåì NLopt áèáëèîòåêè.

Ïóòü: examples/�tting NLopt minimizer

� Âû÷èñëåíèå îáúÿâëåííîãî ïîëüçîâàòåëåì ñâîéñòâà ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòðóê-

òóðû ñ òî÷å÷íûì äåôåêòîì.

Ïóòü: examples/derived properties

� Èñïîëüçîâàíèå äåôîðìàöèé ñî ñòðóêòóðàìè, îïðåäåëåííûìè ïîëüçîâàòåëåì.

Ïóòü: examples/imposing a deformation

� Óïðóãèå ñâîéñòâà ìåäè

Ïóòü: examples/elastic constants Cu

� Óïðóãèå ñâîéñòâà íèòðèäà ãàëëèÿ.

Ïóòü: examples/elastic constants GaN

� Óïðóãèå ïîñòîÿííûå "ôèêñèðîâàííîãî" è îòðåëàêñèðîâàííîãî" èîíîâ.

Ïóòü: examples/elastic constants Si

� Äîáàâëåíèå áèáëèîòå÷íûõ ñòðóêòóð (Python)

Ïóòü: examples/python interface

� Äîáàâëåíèå ñòðóêòóð èç ASE (Python)

Ïóòü: examples/python interface

� Ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëà, îñíîâû (Python)

Ïóòü: examples/python basic �tting

� ASE êàëüêóëÿòîð (Python)

Ïóòü: examples/python ase calculator
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https://www.atomicrex.org/examples/potential_SW.html
https://www.atomicrex.org/examples/fitting_pair_potential.html
https://www.atomicrex.org/examples/fitting_EAM_potential.html
https://www.atomicrex.org/examples/fitting_ABOP_potential.html
https://www.atomicrex.org/examples/fitting_Spa_minimizer.html
https://www.atomicrex.org/examples/fitting_NLopt_minimizer.html
https://www.atomicrex.org/examples/derived_properties.html
https://www.atomicrex.org/examples/derived_properties.html
https://www.atomicrex.org/examples/imposing_a_deformation.html
https://www.atomicrex.org/examples/elastic_constants_Cu.html
https://www.atomicrex.org/examples/elastic_constants_GaN.html
https://www.atomicrex.org/examples/elastic_constants_Si.html
https://www.atomicrex.org/python/example_adding_structures_library.html
https://www.atomicrex.org/python/example_adding_structures_aseatoms.html
https://www.atomicrex.org/python/example_basic_fitting.html
https://www.atomicrex.org/python/example_ase_calculator.html


� Ïåðå÷åíü êîìàíä äëÿ èíòåðôåéñà Python.
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https://www.atomicrex.org/python/moduleref.html
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