
Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, â êîòîðîìâåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ îïðåäåëÿþòñÿìåæàòîìíûì ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ1Þ. Ñ. Íàãîðíîâ, ê. ô.-ì. í.2Òîëüÿòòèíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåònagornovys@yandex.ruÂ ðàáîòå ïðåäëîæåí ìîäèôèöèðîâàííûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ìî-äåëèðîâàíèÿ ðîñòà êðèñòàëëîâ, â êîòîðîì îïðåäåëåíèå ýíåðãèè ñâÿçè àòîìîâïðîèñõîäèò ÷åðåç ïîòåíöèàë ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîòåíöèàë âçàè-ìîäåéñòâèÿ âûáèðàåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ àëãîðèòìîì, èñïîëüçóåìîì â ìåòîäåìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì çàêëàäûâàåòñÿ âîçìîæ-íîñòü ñîçäàíèÿ çàâåäîìî áîëüøåãî ÷èñëà ÿ÷ååê, ÷åì ÷èñëî óçëîâ êðèñòàëëè-÷åñêîé ðåøåòêè, çà ñ÷åò ýòîãî âîçíèêàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷àòü ðàçëè÷íûåêðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû ïðè èçìåíåíèè óñëîâèé ìîäåëèðîâàíèÿ. Òàêèìîáðàçîì, àëãîðèòì ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ïåðåñòðîéêó ñòðóê-òóðû ðåøåòêè è èçìåíåíèå êîîðäèíàò åå óçëîâ â ïðîöåññå ðîñòà êðèñòàëëîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìî-äåëèðîâàíèå ðîñòà íàíîêðèñòàëëîâ, ìîäåëèðîâàíèå ïåðåñòðîéêè ñòðóêòóðûêðèñòàëëà.1. ÂâåäåíèåÌîäåëèðîâàíèå ôîðìèðîâàíèÿ íàíî- è ìèêðîêðèñòàëëîâ ìåòî-äîì Ìîíòå-Êàðëî (Ì-Ê) ïðîèñõîäèò íà îñíîâå ìîäåëè, êîòîðàÿîïðåäåëÿåò âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ àòîìîâ ñ îäíîãî íà äðóãîå ìå-ñòîïîëîæåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè [1,2]. Â êà÷åñòâå ìåñòîïî-ëîæåíèÿ àòîìîâ â ìîäåëèðîâàíèè êðèñòàëëîâ áåðóòñÿ óçëû êðè-ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, â ðåçóëüòàòå ñàìà ðåø¸òêà ÿâëÿåòñÿ íåèç-ìåííîé ñòðóêòóðîé, â ðàìêàõ êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ ìîäåëèðîâàíèå.Ïðè ýòîì âåðîÿòíîñòè ïðîöåññîâ àäñîðáöèè, äåñîðáöèè è ïîâåðõ-íîñòíîé äèôôóçèè çàâèñÿò îò îêðóæåíèÿ àòîìà, âåëè÷èíû ïîòîêààòîìîâ, òåìïåðàòóðû, äàâëåíèÿ è äðóãèõ âíåøíèõ ôàêòîðîâ.Â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå [3] ìåòîäîì ýëåêòðîõèìè÷åñêîãîîñàæäåíèÿ ìåäè ïîëó÷åíû ìèêðî- è íàíîêðèñòàëëû ïåíòàãîíàëü-íîé ôîðìû (ðèñ.1). Çàðîäûøåîáðàçîâàíèå êðèñòàëëîâ ïåíòàãîíàëü-íîé ôîðìû ïðîèñõîäèò ïðè íàëè÷èè âûñîêèõ ïîëåé íàïðÿæåíèé,ïîñêîëüêó ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ ñòðóêòóðà ðåøåòêè ìåäè �ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ. Èìåííî ïîýòîìó ïðè ìîäåëèðî-1Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÔÔÈ �11-01-00311-à.2 c©Þ. Ñ. Íàãîðíîâ, 2013 88



âàíèè ìåòîäîì Ì-Ê ðîñòà êðèñòàëëîâ ìåäè èñïîëüçóþò òàêóþ ðå-øåòêó, â êîòîðóþ âñòðàèâàþòñÿ àòîìû ïðè äèôôóçèè ïî ïîâåðõ-íîñòè è îñàæäåíèè íà íåå. Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿôîðìîèçìåíåíèÿ íàíîêðèñòàëëîâ â ïðîöåññå ðîñòà êëàññè÷åñêèìèìåòîäàìè Ìîíòå-Êàðëî ñòàíîâèòñÿ íåâîçìîæíîé, è èìåííî ïîýòîìóäî ñèõ ïîð íå ðåøàëàñü. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñòàâèòñÿ çàäà÷à ðàç-ðàáîòàòü àëãîðèòì Ì-Ê äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðûíàíîêðèñòàëëîâ òàê, ÷òîáû â ìîäåëè áûëà âîçìîæíà ïåðåñòðîéêàñòðóêòóðû ðåøåòêè è èçìåíåíèå êîîðäèíàò åå óçëîâ.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ)äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåñòðîéêè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèâ ïðîöåññå îñàæäåíèÿ è âîçíèêíîâåíèÿ óïðóãèõ íàïðÿæåíèé òàêæåíå ïîäõîäèò ïî ñëåäóþùåé ïðè÷èíå. Ìåòîä ÌÄ íà ñàìûõ ìîùíûõêîìïüþòåðàõ ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ â êðè-ñòàëëå çà âðåìåíà ïîðÿäêà íàíîñåêóíä è ìåíåå. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿïðîöåññîâ ïåðåñòðîéêè ñòðóêòóðû íåîáõîäèìû íå òîëüêî äëèòåëü-íûå âðåìåíà, íî ñîçäàíèå óñëîâèé íåîäíîðîäíûõ óïðóãèõ ïîëåé,÷òî â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè òàêæå íåâîçìîæíî.2. Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëîñ íåêëàññè÷åñêèìè ïåðåõîäàìèÄëÿ ìîäèôèêàöèè ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ïðåäëàãàåòñÿ ââåñòè âîç-ìîæíîñòü ïðîöåññîâ ïåðåñòðîéêè àòîìàðíûõ ñòðóêòóð ïðè èçìåíå-íèè âíåøíèõ óñëîâèé, òàêèõ êàê óïðóãèå íàïðÿæåíèÿ, òåìïåðàòóðàè ò. ä. Äëÿ ýòîãî ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü ñòðóêòóðó ïðîñòðàí-ñòâà ìîäåëèðîâàíèÿ èëè ñîñòîÿíèé àòîìà, êîòîðàÿ âêëþ÷àåò íåòîëüêî óçëû êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, íî è ìåæäîóçëèÿ, à òàêæåíåñêîëüêî ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå äîëæíû íàõîäèòñÿìåæäó óçëàìè ðåøåòêè.Ýíåðãèÿ êàæäîãî ïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ áóäåò îïðåäåëÿòü-ñÿ èç ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è èñïîëüçóåìîãî â íåì ïî-òåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ [4]. Òàêèì îáðàçîì, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëîïðåäëàãàåòñÿ ìîäèôèöèðîâàòü â ñòîðîíó ìåòîäà ÌÄ, êîãäà àòîìûáóäóò çàíèìàòü ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ, êàê ïðè ìîäåëèðîâàíèèâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, íî ñ òîé ëèøü ðàçíèöåé, ÷òî ñîñòîÿíèÿáóäóò äèñêðåòíûìè. Âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èç ñîñòîÿíèÿ â ñîñòîÿ-íèå áóäåò çàâèñåòü îò ìåñòîïîëîæåíèÿ àòîìà, ïîäîáíî òîìó, êàêýòî ïðîèñõîäèò â ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå. Òàêèì îáðàçîì, ìîäè-89



Ðèñ. 1: Íèòåâèäíûé ïåíòàãîíàëüíûé êðèñòàëë ìåäè, ïîëó÷åííûé ïðèýëåêòðîõèìè÷åñêîì îñàæäåíèè â ðàáîòå [3].ôèöèðîâàííûé ìåòîä Ì-Ê áóäåò èãðàòü ðîëü �äèñêðåòíîé� ìîëå-êóëÿðíîé äèíàìèêè. Î÷åâèäíî, ÷òî øàã ìîäåëèðîâàíèÿ â ìåòîäåÌîíòå-Êàðëî áóäåò ñóùåñòâåííî ìåíüøèì, ÷åì îáû÷íî, íî íà ïî-ðÿäêè áîëüøå øàãà ìîäåëèðîâàíèÿ â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí äâóìåðíûé ïðèìåð ðàñïîëîæåíèÿ êðèñòàë-ëè÷åñêîé ðåøåòêè â ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî â êëàññè÷åñêîì ñëó÷àå èâ ñëó÷àå ñ óâåëè÷åííûì ÷èñëîì ìåñò ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ðåøåòêè.Ïî óìîë÷àíèþ ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî àòîìû íàõîäÿòñÿ â öåíòðå óç-ëà ðåøåòêè èëè â öåíòðå êâàäðàòà, ìîäåëèðóþùåãî ðàñïîëîæåíèåàòîìà. Åñëè ðåøåòêó ðàçáèòü íà áîëåå ìåëêèå ýëåìåíòû (ðèñ. 2,ñïðàâà), ïîÿâèòñÿ âîçìîæíîñòü äîáàâèòü â óçåë �ëèøíèé� àòîì, êî-òîðûé ñîçäàåò óïðóãèå íàïðÿæåíèÿ â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå èáóäåò èçìåíÿòü åå ñòðóêòóðó. Îäíàêî â ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî ïåðå-90



õîä àòîìà èç óçëà â ñîñåäíèé óçåë îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ñîñåäåé èýíåðãèåé ñâÿçè ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè, ÷òî â ñëó÷àå óâåëè÷åíèÿ ÷èñ-ëà ìåñò ñòàíîâèòñÿ íåâîçìîæíûì. Â ñâÿçè ñ ýòèì âîçíèêàåò çàäà÷àðàçðàáîòêè íîâîãî àëãîðèòìà, êîòîðûé ïîçâîëÿë áû îïðåäåëÿòü âå-ðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ àòîìîâ èç ÿ÷åéêè â ÿ÷åéêó áåç ó÷åòà ýíåðãèèñâÿçè, íî ñ ñîáëþäåíèåì îñíîâíûõ ïðèíöèïîâ òåðìîäèíàìèêè.Íåîáõîäèìî òàêæå ó÷èòûâàòü, ÷òî â óñëîâèÿõ, êîãäà âîçíèêà-þò �ëèøíèå� àòîìû â ìåæäîóçëèÿõ ðåøåòêè, òåðìîäèíàìè÷åñêèåóñëîâèÿ ÿâëÿþòñÿ íåðàâíîâåñíûìè, ïîýòîìó ãîâîðèòü î òåðìîäè-íàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè íåëüçÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû àëãîðèòì â ñâî-åì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå, êîãäà ÷èñëî ÿ÷ååê ñîâïàäàåò ñ ÷èñëîì óç-ëîâ ðåøåòêè, äîëæåí ïåðåõîäèòü â êëàññè÷åñêèé àëãîðèòì ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå íîâûé àëãîðèòì äîëæåí äà-âàòü òàêîé æå ðåçóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿ, êàê è êëàññè÷åñêèé ìåòîäÌîíòå-Êàðëî. Ïîëîæåíèå àòîìà áóäåì ïðèâÿçûâàòü ê óçëó ðåøåò-êè, íåçàâèñèìî îò òîãî, íàõîäèòñÿ îí â öåíòðå èëè â îáëàñòè ìåæäóóçëàìè.
Ðèñ. 2: Äâóìåðíûé ïðèìåð ðàñïîëîæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïðèìîäåëèðîâàíèè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî â êëàññè÷åñêîì ñëó÷àå (ñëåâà) èâ ñëó÷àå ñ óâåëè÷åííûì ÷èñëîì ìåñò àòîìîâ â ðåøåòêå (ñïðàâà), êîãäàâîçìîæíî ïîÿâëåíèå ïåíòàãîíàëüíîé ñòðóêòóðû.3. Àëãîðèòì ðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâÃëàâíûì ïðèíöèïîì òåðìîäèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ çàêîí ñîõðàíåíèÿýíåðãèè, êîòîðûé â ìåòîäå ÌÄ ó÷èòûâàåòñÿ â äèôôåðåíöèàëüíûõóðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ, êîãäà ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ àòîìîâ ïåðå-õîäèò â èõ êèíåòè÷åñêóþ è íàîáîðîò. Â ðåçóëüòàòå ïîëíàÿ ñóììà91



ýíåðãèé ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ïîñòîÿííîé. Â ìåòîäå Ì-Ê ïðè ìîäå-ëèðîâàíèè ðîñòà êðèñòàëëîâ ïðèñóòñòâóåò ïîòîê ÷àñòèö è, ñîîòâåò-ñòâåííî, ýíåðãèè, ïîýòîìó ïîëíàÿ ýíåðãèÿ íå ñîõðàíÿåòñÿ, à ïîñòî-ÿííî óâåëè÷èâàåòñÿ. Áîëåå òîãî äàæå â îòñóòñòâèå îñàæäåíèÿ è ïðèñîõðàíåíèè ÷èñëà ìîäåëèðóåìûõ ÷àñòèö, ïðîèñõîäèò èõ äèôôóçèÿïî ïîâåðõíîñòè, ìèãðàöèÿ èç ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé â áî-ëåå âûãîäíûå. Â ðåçóëüòàòå ÷åðåç íåêîòîðîå âðåìÿ îáùàÿ ýíåðãèÿñèñòåìû óìåíüøàåòñÿ, â ðåàëüíûõ êðèñòàëëàõ ýòà ýíåðãèÿ ïåðå-õîäèò â òåïëî, â ìîäåëèðóåìîì êðèñòàëëå ýòîò ïðîöåññ ïðîñòî íåó÷èòûâàåòñÿ. Òàêèì îáðàçîì, çàêîí ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè â ìåòîäåÌ-Ê íå âûïîëíÿåòñÿ â îáîèõ ñëó÷àÿõ: è ïðè îñàæäåíèè ÷àñòèö èïðè äèôôóçèè ïî ïîâåðõíîñòè.Â ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî ïðèìåíÿåòñÿ âåðîÿòíîñòíûé ïîäõîä êïðîöåññó ìèãðàöèè àòîìîâ ïî ïîâåðõíîñòè, âåðîÿòíîñòü èëè ÷àñòî-òà òàêèõ ïåðåõîäîâ èëè òåìï ïðîöåññà äèôôóçèè ν îïèñûâàåòñÿâûðàæåíèåì:
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) (1)ãäå ν0 = 1013 s−1 � ÷àñòîòà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìà, k � ïîñòî-ÿííàÿ Áîëüöìàíà, T � òåìïåðàòóðà, à Å � ýíåðãèÿ, íåîáõîäèìàÿäëÿ âûõîäà àòîìà èç ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ.Â ìåòîäå Ì-Ê ýíåðãèÿ E îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà ýíåðãèé ñâÿçèñ àòîìàìè [1,2], åñëè èìåþòñÿ n ñîñåäåé â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîéñôåðå è m âî âòîðîé, òî ýíåðãèÿ ïîëó÷àåòñÿ êàê E = n ·E1+m ·E2,ãäå E1 è E2 � ýíåðãèè ñâÿçè ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè â ïåðâîé è âîâòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå ñîîòâåòñòâåííî.Òàêèì îáðàçîì, ñîîòíîøåíèå (1) çàäàåò ÷àñòîòó ïðîöåññîâ âêëàññè÷åñêîì ìåòîäå Ì-Ê ñ ýíåðãèåé E, ïðè ýòîì àòîì êîëåáëåòñÿîêîëî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â óçëå ðåøåòêè. Åñëè ââåñòè äîïîë-íèòåëüíûå ÿ÷åéêè äëÿ àòîìà îêîëî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ, òî â ðå-àëüíîì êðèñòàëëå àòîì áóäåò ïåðèîäè÷åñêè íàõîäèòñÿ â ðàçëè÷íûõÿ÷åéêàõ, ïðè÷åì âðåìÿ íàõîæäåíèÿ àòîìà â ÿ÷åéêå áóäåò îïðåäå-ëÿòüñÿ àìïëèòóäîé êîëåáàíèé èëè òåìïåðàòóðîé, à òàêæå ýíåðãèåéâçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè.Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â ìåòîäå ÌÄ çàäàåòñÿ ïîòåí-öèàëîì ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðè ýòîì ñóììà ïîòåíöèàëîââñåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé îïðåäåëèò ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ àòî-ìà. Îïðåäåëÿÿ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ÿ÷ååê, íàõîäÿùèõñÿ âáëèçèàòîìà, ïðè ïîìîùè ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êàê92



ýòî ïðîèñõîäèò â ìåòîäå ÌÄ, ìû ñîçäàåì òåì ñàìûì ïîòåíöèàëüíîåïîëå äëÿ àòîìà. Â ýòîì ñëó÷àå âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà áóäåò îïðåäå-ëÿòüñÿ ðàçíîñòüþ ýíåðãèé ìåæäó ÿ÷åéêàìè, â êîòîðîé íàõîäèòñÿàòîì è ñîñåäíèìè. Òîò ñëó÷àé, â êîòîðîì àòîìû áóäóò íàõîäèòüñÿâ ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ, ïðàêòè÷åñêè èñêëþ÷åí, ïîñêîëüêó ïîòåíöèàëâçàèìîäåéñòâèÿ èìååò ýêñïîíåíöèàëüíóþ ôîðìó, ÷òî ïðèâåäåò ê òî-ìó, ÷òî â ñîñåäíèõ ñ àòîìîì ÿ÷åéêàõ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ áóäåòñóùåñòâåííî âûøå, ÷åì â äðóãèõ. Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ âåðî-ÿòíîñòü ïåðåõîäà â ÿ÷åéêè ñ ñóùåñòâåííî áîëüøåé ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèåé ïðàêòè÷åñêè ðàâíà íóëþ.Òàêèì îáðàçîì, âûáîð ýíåðãèè â âûðàæåíèè (1) èç ïðèíöèïàñóììèðîâàíèÿ ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, äîëæåíñ îäíîé ñòîðîíû îáåñïå÷èòü ïðåäåëüíûé ïåðåõîä â êëàññè÷åñêèéàëãîðèòì Ì-Ê, ñ äðóãîé ñòîðîíû ñîçäàåò âîçìîæíîñòü êîíôèãóðè-ðîâàòü àòîìû â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ è âíåøíèõóñëîâèé. Äåéñòâèòåëüíî, åñëè ÷èñëî ÿ÷ååê ñîâïàäàåò ñ ÷èñëîì óç-ëîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, òî ýíåðãèÿ äëÿ êëàññè÷åñêîãî Ì-Êîïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà ýíåðãèé ñâÿçè â ïåðâîé è âî âòîðîé êîîð-äèíàöèîííîé ñôåðàõ, â íàøåì ñëó÷àå, ýòà ýíåðãèÿ áóäåò ñîâïàäàòüñ ýíåðãèåé, âû÷èñëÿåìîé ïî ïðåäëàãàåìîìó àëãîðèòìó, ïîñêîëüêóýíåðãèÿ ñâÿçè îïðåäåëÿåòñÿ êàê ðàç ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ.Çäåñü åñòåñòâåííûì îáðàçîì âîçíèêàåò îãðàíè÷åíèå íà âûáîð ïî-òåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ U(r), ò.å. ïîòåíöèàë U(r),íå çàâèñèìî îòòîãî ïàðíûé èëè íå ïàðíûé, âûáèðàåòñÿ èç óñëîâèÿ, ÷òîáû â èäå-àëüíîé ðåøåòêå ñóììà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ áû-ëà ðàâíà ýíåðãèè ñâÿçè. Òîëüêî â ýòîì ñëó÷àå äâà àëãîðèòìà (êëàñ-ñè÷åñêèé Ì-Ê è Ì-Ê ñ äîïîëíèòåëüíûìè ÿ÷åéêàìè) äàäóò èäåí-òè÷íûé ðåçóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿ.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ìåòàëëîâ ïîòåíöèàë U(rij) îïè-ñûâàåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûì âçàèìîäåéñòâèåì, ãäå êðîìå ïàðíîé ÷à-ñòè ïîòåíöèàëà ïîäðàçóìåâàåòñÿ åùå âêëàä îò ôóíêöèè, çàâèñÿùåéîò îêðóæåíèÿ è èìåþùèé ôèçè÷åñêèé ñìûñë ýëåêòðîííîé ïëîòíî-ñòè â äàííîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà:
U(rij) =

N
∑

i=1

Φi(ρi) +
1

2

N
∑

i=1

N
∑

j=1

φij(rij), (2)
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ãäå φij(rij) � ïàðíàÿ ÷àñòü ïîòåíöèàëà, à ôóíêöèÿ Φi(ρi) îïè-ñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå, çàâèñÿùåå îò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ρi âòî÷êå, êîòîðàÿ çàäàåòñÿ â âèäå ñóììû:
ρi(rij) =

N
∑

j=1

fj(rij) (3)Â ðåçóëüòàòå àëãîðèòì ìîäåëèðîâàíèÿ áóäåò ñîäåðæàòü ñëåäó-þùèå øàãè:1. Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû � ñîçäàíèå ñòðóêòóðû ÿ÷ååê, íà÷àëîðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ ïî ÿ÷åéêàì, çàäàíèå ôîðìû ïîòåíöèàëà è åãîïàðàìåòðîâ.2. Ñîçäàíèå ñïèñêà ñîáûòèé äèôôóçèè è àäñîðáöèè, îïðåäåëå-íèå ðàâíîâåðîÿòíûõ ñîáûòèé, ðàíæèðîâàíèå è ãðóïïèðîâêà ñîáû-òèé ïî âåðîÿòíîñòè.3. Âûáîð ñîáûòèÿ è îïðåäåëåíèå âðåìåííîãî øàãà.4. Âûáîð àòîìà äëÿ êîòîðîãî ïðîèñõîäèò âûáðàííîå ñîáûòèå.5. Èçìåíåíèå êîíôèãóðàöèè àòîìîâ.6. Ïåðåðàñ÷åò ñîáûòèé è èõ âåðîÿòíîñòåé â ñîîòâåòñòâèè ñ ìåæ-àòîìíûì ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ.7. Ïåðåãðóïïèðîâêà ñîáûòèé ïî âåðîÿòíîñòÿì.8. Ïåðåõîä íà ýòàï 3 äî òåõ ïîð ïîêà íå âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå íàâûõîä.4. Çàêëþ÷åíèåÂ ðàáîòå ðàçðàáîòàí àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ìîäåëèðîâà-íèÿ èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðû íàíîêðèñòàëëîâ, ïîçâîëÿþùèé ïðîâî-äèòü ïåðåñòðîéêó ñòðóêòóðû ðåøåòêè è èçìåíåíèå êîîðäèíàò åå óç-ëîâ. Àëãîðèòì ó÷èòûâàåò çàâåäîìî áîëüøåå ÷èñëî ÿ÷ååê, ÷åì ÷èñëîóçëîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, çà ñ÷åò ýòîãî âîçíèêàåò âîçìîæ-íîñòü ïîëó÷àòü ðàçëè÷íûå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû ïðè èçìåíå-íèè óñëîâèé ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ðàñ÷åòà ìå-òîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïðåäïîëàãàåò òàêæå îïðåäåëåíèå ýíåðãèè ñâÿ-çè ÷åðåç ïîòåíöèàë ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñàëãîðèòìîì, èñïîëüçóåìîì â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. 94
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