
Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �1

Èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-

êè. Âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ

Öåëü ðàáîòû:

Èçó÷èòü LÀMMPS êàê èíñòðóìåíò ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ. Ðàññìîòðåòü ðàçëè÷íûå âàðèàíòû âèçóàëèçàöèè àòîìíîé
ñèñòåìû.

Èñïîëüçóåìûå ïðîãðàììû:

1. Ïðîãðàììà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ LÀMMPS.
2. Ïðîãðàììû äëÿ âèçóàëèçàöèè VMD è Ovito.
3. Íàáîð òàáóëèðîâàííûõ ïîòåíöèàëîâ äëÿ ÃÖÊ ìåòàëëîâ.
Âàðèàíòû çàäàíèé: âàø ïîðÿäêîâûé íîìåð â æóðíàëå.

Ïðåäíàçíà÷åíèå è ðîëü âèçóàëèçàöèè àòîìíûõ ñèñòåì

Áîëüøóþ ðîëü â ïîçíàíèè ÷åëîâåêîì ïðèðîäû èãðàåò âèçóàëüíîå âîñ-
ïðèÿòèå èì îêðóæàþùåãî ìèðà. Êàêèìè áû áîëüøèìè íè áûëè âîç-
ìîæíîñòè êîìïüþòåðîâ, ÷åëîâåê ñïîñîáåí ëó÷øå, ÷åì îíè, ðàñïîçíàâàòü
èçîáðàæåíèÿ è äåëàòü èç ýòîãî âûâîäû. Íàïðèìåð, ÷åëîâåê ïðàêòè÷åñêè
ìãíîâåííî ìîæåò ñäåëàòü çàêëþ÷åíèå î íàëè÷èè òîãî èëè èíîãî äåôåêòà
â êðèñòàëëè÷åñêîì ìàòåðèàëå ïî åãî èçîáðàæåíèþ, òîãäà êàê êîìïüþòå-
ðó íåîáõîäèìî äëÿ ýòîãî ïðîâåñòè ñëîæíûå ðàñ÷åòû ïî îïðåäåëåííîìó
àëãîðèòìó, ñïåöèàëüíî ñîçäàííîìó äëÿ ðàñïîçíàâàíèÿ èìåííî ýòîãî òè-
ïà äåôåêòà. Ïîýòîìó â àòîìíîì êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè ñòðóêòóð
è ïðîöåññîâ â òâåðäûõ òåëàõ øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ìåòîäû è ïðîãðàììû
âèçóàëèçàöèè.

Îñíîâíîé ïðèíöèï âèçóàëèçàöèè î÷åíü ïðîñò. Åñëè èìååòñÿ íåêîòî-
ðàÿ ñèñòåìà (êðèñòàëë èëè ñëîæíàÿ ìîëåêóëà), ñîñòîÿùàÿ èç îäíîãî èëè
íåñêîëüêèõ òèïîâ àòîìîâ, êîîðäèíàòû êîòîðûõ èçâåñòíû, òî ýòó ñèñòå-
ìó ìîæíî îòîáðàçèòü íà ýêðàíå, èçîáðàæàÿ àòîìû â âèäå îïðåäåëåííûõ
ãåîìåòðè÷åñêèõ òåë (êàê ïðàâèëî, â âèäå ñôåð) â ñîîòâåòñòâèè ñ èõ îò-
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íîñèòåëüíûì ðàñïîëîæåíèåì. Ïðè ýòîì êàæäîìó òèïó àòîìîâ ìîæíî
ïðèñâîèòü îïðåäåëåííûé öâåò, ìîæíî èçîáðàçèòü ñâÿçè ìåæäó íèìè è
ò.ä. Ñëåäóåò ñêàçàòü, ÷òî ñîâðåìåííàÿ òåõíèêà âèçóàëèçàöèè ïîçâîëÿåò
ïîëó÷àòü íå òîëüêî äâóìåðíîå èçîáðàæåíèå íà ýêðàíå êîìïüþòåðà, íî
òàêæå òðåõìåðíûå èçîáðàæåíèÿ â ñïåöèàëüíûõ êàìåðàõ.

Ïåðâîíà÷àëüíî ïðîãðàììû âèçóàëèçàöèè áûëè ñîçäàíû äëÿ èçîáðà-
æåíèÿ ñëîæíûõ ìîëåêóë. Îäíîé èç ïðîãðàìì, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ýòîé
öåëè, ÿâëÿåòñÿ ïðîãðàììà VMD, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ýôôåêòèâíûì èí-
ñòðóìåíòîì ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è âèçóàëèçàöèè. Îôèöèàëü-
íûé ñàéò (https://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/) ñîäåðæèò èíôîðìà-
öèþ î ïðàâèëàõ ðàáîòû ñ ïðîãðàììîé, äèñòðèáóòèâû ïîñëåäíèõ âåðñèé.
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èìååòñÿ ìíîæåñòâî ïîäîáíûõ ïðîãðàìì, áîëüøèí-
ñòâî èç êîòîðûõ ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ. Îêàçàëîñü, ÷òî ìíîãèå èç
íèõ ïðèãîäíû òàêæå äëÿ âèçóàëèçàöèè êðèñòàëëîâ, ïîñêîëüêó ïîñëåäíèå
ÿâëÿþòñÿ íè÷åì èíûì, êàê áîëüøèìè ìîëåêóëàìè. Ïî íàáîðó âûïîëíÿå-
ìûõ ôóíêöèé ðàçëè÷íûå ïðîãðàììû áëèçêè äðóã ê äðóãó, ïîýòîìó, çíàÿ
ïðèíöèïû âèçóàëèçàöèè íà ïðèìåðå îäíîé èç íèõ, ëåãêî íàó÷èòüñÿ ïîëü-
çîâàòüñÿ îñòàëüíûìè.

1. Ïîñòðîåíèå èñõîäíîé ñòðóêòóðû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Äëÿ ïåðâè÷íîãî îñâîåíèÿ ìåòîäîâ ìîäåëèðîâàíèÿ â äàííîé ðàáîòå
ðàññìàòðèâàåòñÿ ìîäåëü èäåàëüíîé ã.ö.ê. ðåøåòêè ìåòàëëîâ. Äëÿ ïîñòðî-
åíèÿ èñõîäíîé ñòðóêòóðû èñïîëüçóåòñÿ ïðîãðàììà in.fcc, êîòîðàÿ ïîçâî-
ëÿåò ïîñòðîèòü ðàñ÷åòíóþ ÿ÷åéêó ã.ö.ê. ðåøåòêè ñ çàäàííûì çíà÷åíèåì
ïàðàìåòðà. Ôàéëû òèïà .in îòêðûâàåì ïðîãðàììîé Notepad++. Ïðèíöèï
ïîñòðîåíèÿ èñõîäíîé ñòðóêòóðû ðåøåòêè, êàê è ëþáîé äðóãîé ñèñòåìû,
äîñòàòî÷íî ïðîñò, - îí çàêëþ÷àåòñÿ â çàïîëíåíèè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè àòî-
ìàìè. Ïðè íàëè÷èè äåôåêòîâ ýòî ïîñòðîåíèå ìîæåò ïðåäñòàâëÿòü òåõíè-
÷åñêè ñëîæíóþ çàäà÷ó, êîòîðàÿ äëÿ êàæäîãî ñëó÷àÿ ðåøàåòñÿ ïî-ñâîåìó.
Â ñëó÷àå èäåàëüíîé ðåøåòêè ïîñòðîåíèå íàèáîëåå ïðîñòî. Â ñëó÷àå ðà-
áîòû ñ ïàêåòîì ÌÄ LAMMPS â ïðîãðàììå çàäàåòñÿ ïàðàìåòð ðåøåòêè
íóæíîãî ìåòàëëà, ìàññà àòîìîâ, îïðåäåëÿåòñÿ îáúåì, êîòîðûé íóæíî çà-
ïîëíèòü àòîìàìè ìåòàëëà è òàêæå çàäàåòñÿ òèï ðåøåòêè.

2. Âûáîð ãðàíè÷íûõ óñëîâèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ

Ñëåäóþùèì ïîäãîòîâèòåëüíûì ýòàïîì ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âû-
áîð ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, êîòîðûå îïðåäåëÿþò, áóäåò ëè ìîäåëèðîâàíèå
ïðîâîäèòüñÿ ïðè ïîñòîÿííîì äàâëåíèè èëè ïðè ïîñòîÿííîì îáúåìå. Äëÿ
òîãî ÷òîáû ìîäåëèðîâàòü ñèñòåìó ñ ïîñòîÿííûì îáúåìîì, ãðàíèöû ðàñ-
÷åòíîé ÿ÷åéêè ôèêñèðóþò, òî åñòü äåðæàò íåïîäâèæíûìè â òå÷åíèå âñå-
ãî âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåìû ïðè ïîñòîÿííîì
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äàâëåíèè íåîáõîäèìî ïîçâîëÿòü ãðàíèöàì äâèãàòüñÿ.
Ïðè ìîäåëèðîâàíèè âî âñåõ èëè îòäåëüíûõ íàïðàâëåíèÿõ ìîãóò áûòü

èñïîëüçîâàíû íåïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, òî åñòü ñèñòåìà ìî-
æåò áûòü êîíå÷íîé è èìåòü îòêðûòûå ïîâåðõíîñòè. Â ÷àñòíîñòè, ìîæåò
ñòîÿòü çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿ òîíêîé ïëàñòèíêè ìàòåðèàëà, èìåþùåãî
äâå ïàðàëëåëüíûå ïëîñêèå ïîâåðõíîñòè. Â ýòîì ñëó÷àå â íàïðàâëåíèè
íîðìàëè ê ýòèì ïëîñêîñòÿì äîëæíû áûòü ¾îòêëþ÷åíû¿ ïåðèîäè÷åñêèå
ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ.

Îòêðûòàÿ ïîâåðõíîñòü ìîæåò áûòü ñîçäàíà è äðóãèì, áîëåå îáùèì
ñïîñîáîì. Äëÿ ýòîãî â íàïðàâëåíèè, íîðìàëüíîì ê ïîâåðõíîñòè, óñòà-
íàâëèâàåòñÿ çíà÷èòåëüíî áîëüøèé ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ, ÷åì
ðàçìåð ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû. Òîãäà ìåæäó àòîìíîé ñèñòåìîé â ðàñ÷åò-
íîé ÿ÷åéêå è åå ïåðèîäè÷åñêèì îáðàçîì îáðàçóåòñÿ ¾ùåëü¿ ñ øèðèíîé,
ïðåâîñõîäÿùåé ðàäèóñ äåéñòâèÿ ïîòåíöèàëà, ïîýòîìó ÷åðåç íåå âçàèìî-
äåéñòâèå îòñóòñòâóåò.

3. Âûáîð øàãà è âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ äîñòîâåðíûõ ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ âàæíî ïðà-
âèëüíî âûáðàòü óñëîâèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ � øàã ïî âðåìåíè è äëèòåëü-
íîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïåðâûé ïàðàìåòð âëèÿåò íà òî÷íîñòü ðåøåíèÿ
óðàâíåíèé äâèæåíèÿ, âòîðîé âàæåí äëÿ óñòàíîâëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîãî ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìå.

Òî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ âàæíî, êîãäà âàæíî èññëåäî-
âàòü äèíàìèêó êîëåáàíèé ðåøåòêè èëè êèíåòè÷åñêèå ÿâëåíèÿ. Êîãäà íàñ
èíòåðåñóåò ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû (ìèíèìóì ýíåðãèè ïðè íóëå-
âîé òåìïåðàòóðå èëè ñîîòâåòñòâóþùåãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà
ïðè êîíå÷íîé), ïîäáîð âðåìåííîãî øàãà íå êðèòè÷åí. Âàæíî, ÷òîáû îí
ñîñòàâëÿë íåáîëüøóþ äîëþ ïåðèîäà êîëåáàíèé àòîìîâ. Îáû÷íî øàã ïî
âðåìåíè áåðåòñÿ â èíòåðâàëå ∆t=1-5 ôñ. Â ëàáîðàòîðíûõ ðàáîòàõ äàííî-
ãî ïðàêòèêóìà ðåêîìåíäóåòñÿ èñïîëüçîâàòü ∆t=2 ôñ. Âðåìÿ ìîäåëèðî-
âàíèÿ, èëè êîëè÷åñòâî íåîáõîäèìûõ øàãîâ, ïîäáèðàåòñÿ ýìïèðè÷åñêèì
ñïîñîáîì òàê, ÷òîáû â òå÷åíèå ýòîãî âðåìåíè äîñòèãàëàñü òðåáóåìàÿ òî÷-
íîñòü îïðåäåëåíèÿ ìèíèìóìà ýíåðãèè èëè óñòàíàâëèâàëîñü òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå.

Âèä ïðîãðàììû ñ ïîÿñíåíèÿìè:
���������- Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû ���������-
units metal # âûáèðàåì åäèíèöû èçìåðåíèÿ
dimension 3 # âûáèðàåì ðàçìåðíîñòü ñèñòåìû
boundary p p p # âûáèðàåì ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ (ÃÓ), p (periodic) -

ïåðèîäè÷åñêèå ÃÓ
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atom_style atomic # âûáèðàåì òèï àòîìîâ
��������� Ïàðàìåòðû ìàòåðèàëà ���������
lattice fcc 3.52 # âûáèðàåì ïàðàìåòð ðåøåòêè
region sample block 0 10 0 30 0 30 units box # âûáèðàåì ðàçìåð êðè-

ñòàëëà ïî x îò 0 äî 10, ïî y îò 0 äî 30, ïî z îò 0 äî 30
create_box 1 sample # ñîçäàåì îáëàñòü äëÿ çàïîëíåíèÿ àòîìàìè
create_atoms 1 region sample # çàïîëíÿåì îáëàñòü àòîìàìè
mass 1 58.6934 # òèï àòîìîâ 1, ìàññà àòîìîâ òèïà 1 ñîñòàâëÿåò 58.6934

- â äàííîì ïðèìåðå ýòî ìàññà àòîìîâ íèêåëÿ
���������- Ïîòåíöèàë ���������
pair_style eam # âûáèðàåì òèï ïîòåíöèàëà - ìåòîä ïîãðóæåííîãî

àòîìà eam (embedded atom method)
pair_coe� * * Ni_u3.eam # ïðèêðåïëÿåì ôàéë ñ ïàðàìåòðàìè ïî-

òåíöèàëà. Ôàéë äëÿ òîãî, ÷òîáû çàäàòü ïîòåíöèàë âûáèðàåì â ïàïêå
C:Program Files - LAMMPS 64-bit 12Dec2018 - Potentials

�������- Âûáîð òåðìîäèíàìè÷åñêîãî àíñàìáëÿ �������-
velocity all create 300.0 383123 loop all # çàäàåì òåìïåðàòóðó 300 Ê
�x 1 all nvt temp 300.0 300.0 0.05 # çàäàåì èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû, â

äàííîì ïðèìåðå òåìïåðàòóðà íå èçìåíÿåòñÿ, à îñòàåòñÿ ðàâíî 300 Ê
thermo 1000 # çàäàåì âûâîä íà ýêðàí êàæäóþ 1000 øàãîâ
thermo_style custom step temp etotal pe press vol # çàäàåì ïàðàìåòðû,

êîòîðûå áóäóò âûâîäèòüñÿ íà ýêðàí
dump GA10K all custom 100 FCC.lammpstrj id type x y z # çàïèñûâàåì

ôàéë FCC.lammpstrj â êîòîðîì ñîäåðæàòñÿ íîìåðà àòîìîâ id, òèï àòîìîâ
type, è òðè êîîðäèíàòû x y z äëÿ äàëüíåéøåé âèçóàëèçàöèè

timestep 0.0002 # çàäàåì øàã ïî âðåìåíè
run 10 # çàäàåì êîëè÷åñòâî øàãîâ â òå÷åíèå êîòîðûõ ïðîâîäèòñÿ

ðàñ÷åò
write_restart FCC.restart # çàäàåì íàçâàíèå ôàéëà, â êîòîðûé áóäóò

ñîõðàíÿòüñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ
write_data FCC.in # çàäàåì íàçâàíèå ôàéëà, â êîòîðûé áóäóò ñîõðà-

íÿòüñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ

Ïîäðîáíîå îïèñàíèå êàæäîé èñïîëüçîâàííîé êîìàíäû ïðåäñòàâëåíî íà
ñàéòå lammps.sandia.gov

��������- Êîíåö ïðîãðàììû �������

Ðàáîòà ñîñòîèò èç äâóõ çàäàíèé, ïîñâÿùåííûõ ìîäåëèðîâàíèþ èäåàëü-
íîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïðè T=0 Ê è ïðè çàäàííîé êîíå÷íîé òåì-
ïåðàòóðå.
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Òàáëèöà 1: Âàðèàíòû ê óïðàæíåíèþ 1 è 2.

Âàðèàíò Ìàòåðèàë Ïîòåíöèàë T1, T2 K
1 Ni Ni_u3.eam 0, 300
2 Ni Ni_smf7.eam 0, 300
3 Ni Ni_smf7.eam 0, 350
4 Ni Ni_u3.eam 0, 350
5 Ag Ag_u3.eam 0, 300
6 Cu Cu_smf7.eam 0, 300
7 Au Au_u3.eam 0, 300
8 Pt Pt_u3.eam 0, 300
9 Cu Cu_u3.eam 0, 300
10 Cu Cu_u6.eam 0, 300
11 Cu Cu_smf7.eam 0, 350
12 Cu Cu_u6.eam 0, 350
13 Al Al_jnp.eam 0, 350
14 Pt Pt_u3.eam 0, 350
15 Ag Ag_u3.eam 0, 350
16 Au Au_u3.eam 0, 350

Ïîòåíöèàë, îïèñûâàþùèé âçàèìîäåéñòâèå â ñòðóêòóðå áóäåò âûáðàí
ñðåäè äîñòóïíûõ â ñðåäå LAMMPS EAM-ïîòåíöèàëîâ, îñíîâàííûõ íà ìå-
òîäå ïîãðóæåííîãî àòîìà. Íà÷èíàÿ ñ 80-õ ãã. XX â. ðàçâèâàþòñÿ ïîäõîäû
ê ìîäåëèðîâàíèþ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ïîòåíöèàëîâ, îñíîâàííûõ íà òàê íàçûâàåìîì ìåòîäå ïîãðóæåííîãî
àòîìà (ÅÀÌ), â êîòîðîì â îòëè÷èå îò ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ó÷èòûâàþò-
ñÿ íå òîëüêî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè, à åùå è âçàèìîäåéñòâèÿ
ýëåêòðîííûõ îáëàêîâ ñ àòîìàìè è, íàîáîðîò, àòîìîâ ñ îáëàêàìè. Ñëåäóåò
îòìåòèòü, ÷òî òàêîé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ýíåðãèè àòîìíîé ñèñòåìû îêà-
çàëñÿ ÷ðåçâû÷àéíî óäà÷íûì ïðè ìîäåëèðîâàíèè âíóòðåííåé ñòðóêòóðû
è ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâ (â øèðî-
êîì ñìûñëå � âñåõ êðèñòàëëè÷åñêèõ òâåðäûõ òåë, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ
� è æèäêèõ è/èëè àìîðôíûõ ñðåä), ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ îãðîìíûì êî-
ëè÷åñòâîì èññëåäîâàíèé è ïóáëèêàöèé ïî ýòîìó íàïðàâëåíèþ.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ïåðâûå ÅÀÌ-ïîòåíöèàëû óäîâëåòâîðèòåëüíî îïè-
ñûâàëè öåëûé ðÿä ñâîéñòâ ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ (÷òî íå óäàâàëîñü ñäå-
ëàòü ñ ïîìîùüþ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ), áû-
ëî îáíàðóæåíî, ÷òî îíè äîñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàþò ëèøü ñâîéñòâà
ìàòåðèàëîâ ñ ÃÖÊ-ñòðóêòóðîé. Óïðóãèå êîíñòàíòû, ïîëó÷åííûå â õîäå
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ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëîâ ÅÀÌ äëÿ ìàòåðèàëîâ ñ íàïðàâ-
ëåííûìè ñâÿçÿìè (íàïðèìåð, äëÿ êðåìíèÿ Si), ïëîõî ñîãëàñîâûâàëèñü ñ
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè, ÷òî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ôîðìóëèðîâêà
ìîäåëè ÅÀÌ ïðåäïîëàãàåò ñôåðè÷åñêîå óñðåäíåíèå ïëîòíîñòè ýëåêòðîí-
íûõ îáëàêîâ, âñëåäñòâèå ÷åãî òåðÿåòñÿ ó÷åò íàïðàâëåííîñòè ñâÿçåé.

Óïðàæíåíèå 1. Çàõîäèì â ïàïêó, ñîäåðæàùóþ ôàéë in.fcc, íàõîäèì
íóæíûå ôàéëû - lmp_serial (âûáèðàåì â ïàïêå C:Program Files - LAMMPS
64-bit 12Dec2018 - bin) è ôàéë ïîòåíöèàëà äëÿ âàøåãî ìåòàëëà. Äàëåå
âûçûâàåì êîìàíäíóþ ñòðîêó, ïðîïèñûâàåì ïóòü ê íóæíîé ïàïêå è çà-
ïóñêàåì LAMMPS: lmp_serial -in in.fcc.

Ïîëó÷èâøóþñÿ â ðåçóëüòàòå ñòðóêòóðó ñòðîèì ñ ïîìîùü ïðîãðàì-
ìû VMD. Ôîí èçìåíÿåì íà áåëûé. Ïðîåêöèþ ìåíÿåì íà Orphographic.
Àòîìû ðèñóåì êîìàíäîé Graphics-Representation è òèï âûáèðàåì CPK.
Èçîáðàæåíèå â òðåõ ïðîåêöèÿõ íà ïëîñêîñòè xy, yz, xz è òåêñò ïðîãðàì-
ìû ïðåäñòàâëÿåì â îò÷åòå.
Óïðàæíåíèå 2.Ïðîâåäåì ðåëàêñàöèþ ïîëó÷åííîé ñòðóêòóðû ïðè T=0 K
ñ ïîìîùüþ ñëåäóþùèõ êîìàíä â ôàéëå in.relax:

units metal
dimension 3
atom_style atomic
boundary p p p
read_data FCC.in # ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ñ÷èòûâàòü ôàéë c äàííû-

ìè, êîòîðûé âû ïîëó÷èëè ðàíåå
mass 1 58.6934
pair_style eam
pair_coe� * * Ni_u3.eam
velocity all create 0.001 383123 loop all # çàäàåì òåìïåðàòóðó, áëèçêóþ

ê 0 Ê
�x 1 all nvt temp 0.001 0.001 1.0 #çàäàåì èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû (â

äàííîì ñëó÷àå òåìïåðàòóðà îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîé 0.001 Ê)
thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke press
timestep 0.0002
�x 3 all box/relax aniso 0.0 # êîìàíäà çàäàåò èçìåíåíèå ðàçìåðà ÿ÷åé-

êè â ïðîöåññå ðåëàêñàöèè
minimize 1e-24 1e-26 20000 200000 # êîìàíäà ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè
dump GA10K all custom 1 FCC_relax_0K.lammpstrj id type x y z
write_data FCC_relax_0K.in
��������- Êîíåö ïðîãðàììû �������
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Ðèñ. 1: Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè.

Âûïîëíåíèå: 1. Çàïóñòèòü ïðîãðàììó íà ñ÷åò, èñïîëüçóÿ ñîçäàííóþ
âàìè ñòðóêòóðó

2. Ïîñìîòðèòå ñ ïîìîùüþ VMD ïðîöåññ ðåëàêñàöèè. Ïðåäñòàâüòå â
îò÷åòå èçîáðàæåíèå ñòðóêòóðû â íà÷àëüíûé è êîíå÷íûé ìîìåíòû. Ðèñî-
âàíèå îñóùåñòâëÿéòå ñ ïîìîùüþ Graphics-Representation è òèï âûáèðàåì
Points.

3. C ïîìîùüþ Graphics-Representation íà âêëàäêå Periodic ïîñòðîéòå
ïåðèîäè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ÿ÷åéêè âî âñåõ òðåõ íàïðàâëåíèÿõ. Ïðîäå-
ìîíñòðèðóéòå ðåçóëüòàò â îò÷åòå. Ñ ïîìîùüþ VMD îïðåäåëèòå íà÷àëü-
íûé è êîíå÷íûé ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè.

4. Îòêðîéòå ôàéë log.lammps è ñêîïèðóéòå îòòóäà äàííûå
Step Temp TotEng PotEng KinEng Press
0 0.001 -856.97102 -856.97115 0.0001255116 1267283.6
100 0.001 -1025.9731 -1025.9732 0.0001255116 1158843.4
200 0.001 -1182.6736 -1182.6738 0.0001255116 1058005.3
...
Ñîçäàéòå òåêñòîâûé ôàéë è ñîõðàíèòå äàííûå â íåãî. Ïåðâûé ñòîëáåö

ýòî øàã ïî âðåìåíè, âòîðîé - òåìïåðàòóðà, òðåòèé - ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòå-
ìû, ÷åòâåðòûé - ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, ïÿòûé - êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ.
Ïîñòðîéòå ãðàôèêè çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû è òðåõ ýíåðãèé îò âðåìå-
íè, êàê ïîêàçàíî â ïðèìåðå íà ðèñ. 1 è ðèñ. 2. Ïðîñëåäèòå ïî ãðàôèêàì
ñîõðàíÿåòñÿ ëè â ñèñòåìå òåìïåðàòóðà è êàê ìåíÿåòñÿ ýíåðãèÿ.

Èç ãðàôèêà çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò âðåìåíè ìîæíî
óâèäåòü, ÷òî îíà ÷åðåç íåêîòîðîå ÷èñëî øàãîâ, êîòîðîå è äàåò âðåìÿ ðå-
ëàêñàöèè, íà÷èíàåò ôëóêòóèðîâàòü îêîëî íåêîòîðîãî ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ.
Óñòàíîâèâ òàêèì îáðàçîì òðåáóåìîå ÷èñëî øàãîâ, èì ìîæíî ïîëüçîâàòü-
ñÿ â äàëüíåéøåì äëÿ ñèñòåì äàííîãî òèïà ñ áëèçêèì ÷èñëîì àòîìîâ.

×òîáû óçíàòü â êàêèõ åäèíèöàõ èçìåðÿåòñÿ ýíåðãèÿ, íàéäèòå ïîìîùü
ïî êîìàíäå units metal íà ñàéòå LAMMPS. Ïðåäñòàâüòå â îò÷åòå äàííûå
ïî ðàçëè÷íûì ïåðåìåííûì è èõ åäèíèöàì èçìåðåíèÿ ïî êëþ÷åâîìó ñëî-
âó metal.
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Ðèñ. 2: Çàâèñèìîñòü ïîëíîé è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò âðåìåíè. Çàâè-
ñèìîñòü êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè îò âðåìåíè.

Çàïèøèòå êðàòêèé âûâîä ïî ïîëó÷åííûõ ãðàôèêàì.
Óïðàæíåíèå 3. Ïðîâåäåì ðåëàêñàöèþ ïîëó÷åííîé ñòðóêòóðû ïðè

T=300 Ê.
Ïîâòîðèòå âñå äåéñòâèÿ èç Óïðàæíåíèÿ 2, èçìåíèâ òåìïåðàòóðó íà

300 Ê. Ïîñòðîéòå íà÷àëüíóþ è èòîãîâóþ ñòðóêòóðó â VMD è ñðàâíèòå
ñ ðåçóëüòàòîì, ïîëó÷åííûì ïðè 0 Ê. Ïîñòðîéòå ãðàôèêè çàâèñèìîñòè
òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò âðåìåíè. Ãðàôèêè
è èõ îïèñàíèå ïðåäîñòàâèòü â îò÷åòå.

Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. Â ÷åì çàêëþ÷àþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ?
2. ×òî òàêîå ðåëàêñàöèÿ ñòðóêòóðû è äëÿ ÷åãî îíà ïðîâîäèòñÿ?
3. ×òî ïîêàçûâàåò ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò

âðåìåíè â ïðîöåññå ðåëàêñàöèè?
4. Îïèñàòü îñíîâíûå êîìàíäû ïðîãðàììû LAMMPS.
5. Äëÿ ÷åãî íóæíû ïðîãðàììû âèçóàëèçàöèè?
6. ×òî îïðåäåëÿåò âûáîð âåëè÷èíû øàãà ïî âðåìåíè?
7. Ïî÷åìó íåëüçÿ âûáðàòü òåìïåðàòóðó ðàâíóþ òî÷íî 0 Ê?
8. Êàê ïðîèñõîäèò ïîñòðîåíèå èñõîäíîé ñòðóêòóðû?
9. ×òî òàêîå EAM ïîòåíöèàë?
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