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ÃÓÂÎÄ

Ïðè ìåòàëèòå, íàíîSàñòèöè ñ ðàçìåð ìåæäó íßêîëêîñòîòèí è íßêîëêî õèëßäè àòîìà

ñà åäíè îò íàé-òðóäíèòå çà Sèñëîâî ìîäåëèðàíå àòîìíè êîíôèãóðàöèè. Îò åäíà

ñòðàíà, íàíîSàñòèöàòà å ïðåêàëåíî ìàëêà: íå ñà ïðèëîæèìè óòâúðäåíèòå ìåòîäè

çà ìîäåëèðàíå íà ìàêðîñêîïèSíè ìåòàëè, çàùîòî ïðè íàíîSàñòèöàòà èìà ìíîãî

ñèëåí ïîâúðõíîñòåí åôåêò, è íåéíèòå ñâîéñòâà ñèëíî çàâèñßò îò ãîëåìèíàòà è̀ è îò

ãåîìåòðèSíàòà è̀ ôîðìà. Íî îò äðóãà ñòðàíà, íàíîSàñòèöàòà å ïðåêàëåíî ãîëßìà: íå

ñà ïðèëîæèìè ìåòîäèòå, êîèòî äèðåêòíî ñå áàçèðàò íà êâàíòîâàòà ôèçèêà, çàùîòî

ïðè òàêúâ ãîëßì áðîé àòîìè èçSèñëåíèßòà ñòàâàò íåïîíîñèìî ñëîæíè äîðè è çà íàé-

ìîùíèòå ñóïåðêîìïþòðè. Ïî òàçè ïðèSèíà, Sèñëîâîòî ìîäåëèðàíå íà íàíîSàñòèöè

îñòàâà íåðåøåí ïðîáëåì.

Çà ïðèåìëèâîòî ìîäåëèðàíå íà íàíîSàñòèöè ñúùåñòâóâàò ðàçëèSíè ïîäõîäè,

ìíîãî îò êîèòî áàçèðàíè íà ïîëóåìïèðèSíè ïðèáëèæåíèß. Ïî òîçè âúïðîñ óñèëåíî

ñå ðàáîòè, íî âñèSêè íàëèSíè ïîäõîäè ñà íåïúëíè è èìàò ñúùåñòâåíè íåäîñòàòúöè.

Íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä íå å ïîùàäåí îò òåçè ïðîáëåìè. Òîé å ïðîñòî Sàñò

îò ïîñòåïåííîòî ïîäîáðåíèå íà åäèí îò ìíîãîòî ñúùåñòâóâàùè ïîäõîäè.

Îñíîâíèßò èíñòðóìåíò, èçïîëçâàí â íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä, å Ìîíòå

Êàðëî ñèìóëàöèß ñ öåë íàìèðàíå íà ñòàáèëíè àòîìíè êîíôèãóðàöèè. Òîâà å äî

ãîëßìà ñòåïåí åñòåñòâåí ïîäõîä, çàùîòî â îïðåäåëåí àáñòðàêòåí ñìèñúë òîâà å è

íàSèíúò, ïî êîéòî ïðèðîäàòà íàìèðà ñòàáèëíè êîíôèãóðàöèè. Àòîìèòå ñå äâèæàò,

èçïðîáâàò ãîëßì áðîé êîíôèãóðàöèè è â êðàéíà ñìåòêà Sàñòèöàòà >çàñòèâà< âúâ

ôîðìà, â êîßòî èìà íèñêà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß.

Çà äà áúäå òàêúâ ïîäõîä ñìèñëåí è íàèñòèíà äà ñå íàìåðè ñòàáèëåí

ðåçóëòàò, å íåîáõîäèìî äà ñå ïðåìèíå ïðåç íåâúîáðàçèìî ãîëßì áðîé ìåæäèííè

êîíôèãóðàöèè. Åäèí âèä, ñ êîëèSåñòâî öåëèì äà ïîñòèãíåì êàSåñòâî. Òîçè

ïðèíöèï å îñíîâîïîëàãàù çà ñòðóêòóðàòà íà àëãîðèòìèòå, îïèñàíè â íàñòîßùèß

äèñåðòàöèîíåí òðóä. ÖåëåíàñîSåíî ñå ñòðåìèì äà èçáåðåì ôîðìóëèðîâêà, êîßòî
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ìàêñèìàëíî äà îïðîñòßâà èçSèñëåíèßòà, íåîáõîäèìè çà ðàçãëåæäàíåòî íà åäíà

àòîìíà êîíôèãóðàöèß, çà äà ìîæå çà âúçìîæíî íàé-êðàòêî âðåìå äà ïðåìèíåì

êúì ñëåäâàùàòà. Òóê ñà íåîáõîäèìè êîìïðîìèñè, çàùîòî ìîäåëúò âñå ïàê òðßáâà äà

å ïðàâäîïîäîáåí. Íàäåæäàòà å, Så ïðåäëîæåíèßò ïîäõîä ïðåäñòàâëßâà äîáúð áàëàíñ

è äàâà âúçìîæíîñò äà ñå åêñïåðèìåíòèðà øèðîêî, äà ñå èçñëåäâàò íàíîSàñòèöè è äà

ñå èçóSàâàò îïðåäåëåíè òåõíè îñîáåíîñòè çà îòíîñèòåëíî êðàòêî âðåìå, èçïîëçâàéêè

êîìïþòðè ñ îòíîñèòåëíî ñêðîìíè ïàðàìåòðè.

Íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä å ñòðóêòóðèðàí â 6 ãëàâè, êàêòî ñëåäâà.

Â Ãëàâà 1 å íàïðàâåí îáçîð íà ñúùåñòâóâàùèòå ìåòîäè çà ìîäåëèðàíå

íà àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè íà ìåòàëíè è áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè. Îïèñàíà

å ïîñòàíîâêàòà íà ïðîáëåìà è êàê òîé ìîæå äà ñå ðàçãëåæäà êàòî âúïðîñ çà

ðåøàâàíå íà èçSèñëèòåëíà çàäàSà çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß. Îáúðíàòî å âíèìàíèå

íà èçáîðà íà ôóíêöèß çà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß è íà àêòóàëíîñòòà íà Ìîíòå Êàðëî

ñèìóëàöèßòà êàòî îñíîâåí èíñòðóìåíò çà ðàáîòà ñ íåß.

Â Ãëàâà 2 å ïðåäëîæåí äâóåòàïåí Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß

íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, âêëþSâàù ìàòåìàòèSåñêè ìîäåë, òðè ñúñòàâíè

àëãîðèòúìà è íßêîè ñúùåñòâåíè îñîáåíîñòè çà òßõíàòà ïðîãðàìíà ðåàëèçàöèß.

Äåôèíèðàí å ìåòîä ñ 2 åòàïà â 5 ñòúïêè è å îïèñàíî òßõíîòî çíàSåíèå. Ïúðâèßò åòàï

íà ìåòîäà å áàçèðàí íà ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå âúðõó øèðîêà ðåøåòêà, à âòîðèßò

3 íà ñèìóëèðàíà äèôóçèß.

Â Ãëàâà 3 å òåñòâàí Sèñëîâî ïðåäëîæåíèßò äâóåòàïåí ìåòîä, êàòî å ñðàâíåí ñ

äîñåãàøíèß åäíîåòàïåí ïîäõîä, èçñëåäâàíà å îïòèìàëíàòà ïðîïîðöèß çà ðàçäåëßíå

íà èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà è åêñïåðèìåíòàëíî å îáîñíîâàí

ïîäõîäà çà îïðåäåëßíå íà ïàðàìåòðèòå íà ìåòîäà. Òåçè ðåçóëòàòè ñà âàæíè çà

èíôîðìèðàíîòî ñúñòàâßíå ïëàí çà Sèñëîâè åêñïåðèìåíòè ïðè ðåàëíîòî èçïîëçâàíå

íà ìåòîäà çà îïòèìèçàöèß íà íàíîñòðóêòóðè, ïðåäñòàâëßâàùè èíòåðåñ.

Â Ãëàâà 4 å èçñëåäâàíî âëèßíèåòî íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà4îñíîâåí

ïàðàìåòúð4âúðõó ðàáîòàòà íà Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúìà çà øèðîêà ðåøåòêà,

ñúñòàâíà Sàñò îò ïðåäëîæåíèß äâóåòàïåí ìåòîä. Òåñòâàíè ñà ãîëßì áðîé

íàíîSàñòèöè íà äâà õèìèSíè åëåìåíòà4ñðåáðî è êîáàëò4ñ ðàçëèSíè ðàçìåðè,

âúðõó ðåøåòêè îò ðàçëèSåí âèä è ñ ðàçëèSíè ðàçìåðè. Ðåçóëòàòèòå äàâàò ïðåäñòàâà
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çà ïîâåäåíèåòî íà àëãîðèòúìà ïðè ãîëßì íàáîð îò óñëîâèß è äåìîíñòðèðàò êàê

ðàçëèSíèòå ôàêòîðè âëèßßò âúðõó ïîäõîäßùèß èçáîð íà íàSàëíà òåìïåðàòóðà çà

ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå.

Â Ãëàâà 5 äâóåòàïíèßò ìåòîä å ïðèëîæåí çà èçñëåäâàíå íà àòîìíîòî

ïîäðåæäàíå è ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß â çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè

îò 3000 àòîìà. Íßêîè àñïåêòè íà ìåòîäà ñà àäàïòèðàíè çà ñïåöèôèêàòà íà

ðàáîòà ñ íàíîêëåòêè. Íàïðàâåí å ñðàâíèòåëåí àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå çà òðè

ñúîòíîøåíèß Au :Ag è äâå êðèñòàëíè ðåøåòêè ñ ðàçëèSíè ñèìåòðèè è å ïîêàçàíî

êàê âçàèìîäåéñòâèåòî íà òåçè ôàêòîðè ïðåäîïðåäåëß ëîêàëíèß ïîðßäúê è âëèßå

íà ìàêðîñêîïèSíèòå ñâîéñòâà íà áèìåòàëíèòå íàíîêëåòêè.

Â Ãëàâà 6 å îïèñàíà ñîôòóåðíàòà ñèñòåìà, ðàçðàáîòåíà êàòî Sàñò îò ðàáîòàòà

ïî äèñåðòàöèîííèß òðóä. Ïðåäëîæåíà å ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà çà ðåàëèçèðàíå íà

äâóåòàïíèß ìåòîä, êîßòî ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî íà îïòèìèçèðàíå åôèêàñíîñòòà íà

èçSèñëåíèßòà, ãúâêàâî ïàðàëåëíî ïóñêàíå ñúñ ñúSåòàâàíå íà ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè

ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß è äîáðà ñúâìåñòèìîñò ñ âúíøíè ïðèëîæåíèß çà àíàëèç è

âèçóàëèçàöèß íà ðåçóëòàòèòå. Ðàçðàáîòåíèßò ñîôòóåð ðàáîòè ñ Linux è Windows

îïåðàöèîííè ñèñòåìè è èçïîëçâà ñòàíäàðòíèß XYZ ôîðìàò çà âõîäíè è èçõîäíè

äàííè íà àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè.

Íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä å Sàñò îò ïî-øèðîêî èçñëåäâàíå íà

íàíîñòðóêòóðè, êîåòî ñå ïðîâåæäà â ìåæäóíàðîäåí ìóëòèäèñöèïëèíàðåí êîëåêòèâ.

Äâóåòàïíèßò ìåòîä, íåãîâàòà ñîôòóåðíà ðåàëèçàöèß è ïîäõîäúò çà íàñòðîéêà

íà ïàðàìåòðèòå, îïèñàíè òóê, ïðåäñòàâëßâàò ìîìåíòíà ñíèìêà íà òàçè Sàñò îò

ñúâìåñòíîòî èçñëåäâàíå, çà êîßòî îñíîâíà ðîëß èìà àâòîðúò. Òåçè ðåçóëòàòè

ïðîäúëæàâàò äà ñå èçïîëçâàò è äîðàçâèâàò, êàòî ñå àäàïòèðàò çà íîâè èçñëåäâàíèß

íà ðàçëèSíè âèäîâå áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè.
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ÃÑÏÈÑÚÊ ÍÀ ÈÇÏÎËÇÂÀÍÈÒÅ ÑÚÊÐÀÙÅÍÈß È

ÎÇÍÀSÅÍÈß

bcc body-centered cubic îáåìíîöåíòðèðàíà êóáèSíà (ðåøåòêà)

fcc face-centered cubic ñòåííîöåíòðèðàíà êóáèSíà (ðåøåòêà)

hcp hexagonal closed-packed ïëúòíîîïàêîâàíà øåñòîúãúëíà (ðåøåòêà)

DFT density functional theory òåîðèß íà ôóíêöèîíàëèòå íà ïëúòíîñòòà

DSL domain-specific language äîìåéí-ñïåöèôèSåí åçèê

MD molecular dynamics ìîëåêóëßðíà äèíàìèêà

SA simulated annealing ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå

SRO short-range order áëèçúê ïîðßäúê

TB tight binding ñèëíî ñâúðçâàíå

TEM transmission electron microscopy òðàíñìèñèîííà åëåêòðîííà ìèêðîñêîïèß

Åòàïè I–II (äåôèíèðàíè íà ñòð. 37)

Ñòúïêè 135 (äåôèíèðàíè íà ñòð. 37)

XYZ (äå ôàêòî ñòàíäàðòåí ôàéëîâ ôîðìàò çà õèìèSíè äàííè)

Aab, pab, qab

r0,ab, ξab

}

êîíñòàíòè íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß, ñïåöèôèSíè çà õèìèSíèòå

åëåìåíòè a è b (ñòð. 28)

Bij ,ab, Eij,ab êîìïîíåíòè íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß (ñòð. 28)

αi SRO ïàðàìåòúð (ñòð. 74)

β áðîé ïðàçíè âúçëè ïî âðåìå íà äèôóçèßòà (ñòð. 38)

E îáùà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß íà ñèñòåìàòà (ñòð. 28)

k êîíñòàíòà íà Áîëöìàí (ñòð. 32)

N áðîé èòåðàöèè (ñòð. 69)

N1, N2, N3, N4 áðîé èòåðàöèè çà Ñòúïêè 134 (ñòð. 37)

P âåðîßòíîñò çà ïðåñêîê (ñòð. 32)

Ð. Ìèõîâ: Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

9



r0 ðàäèóñ íà 1 êîîðäèíàöèîííà ñôåðà (ñòð. 28)

rij òåêóùî ðàçñòîßíèå ìåæäó àòîìèòå i è j, íî ñ âúçìîæíî èçïîëçâàíå

íà ïåðèîäèSíè ãðàíèSíè óñëîâèß (ñòð. 30)

Rcut ìàêñèìàëåí ðàäèóñ íà âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó äâà àòîìà (ñòð. 28)

s òåêóù íîìåð íà èòåðàöèßòà (ñòð. 32)

T òåêóùà òåìïåðàòóðà (ñòð. 32)

T0 íàSàëíà òåìïåðàòóðà (ñòð. 32)

T1, T2, T3, T4 íàSàëíè òåìïåðàòóðè çà Ñòúïêè 134 (ñòð. 37)
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ÃÃËÀÂÀ 1

ÀÍÀËÈÇ ÍÀ ÌÅÒÎÄÈÒÅ ÇÀ ÌÎÄÅËÈÐÀÍÅ È SÈÑËÎÂÀ

ÎÏÒÈÌÈÇÀÖÈß ÍÀ ÀÒÎÌÍÈÒÅ ÊÎÍÔÈÃÓÐÀÖÈÈ ÍÀ

ÌÅÒÀËÍÈ È ÁÈÌÅÒÀËÍÈ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÈ

Âàæíîòî òåîðåòèSíî è ïðàêòèSåñêî çíàSåíèå íà èçóSàâàíåòî íà

ñòðóêòóðíèòå õàðàêòåðèñòèêè è òðàíñôîðìàöèè ïðè ìåòàëíèòå íàíîSàñòèöè

è íàíîðàçìåðíè õåòåðîñòðóêòóðè å ñâúðçàíî ñ øèðîêèòå ïåðñïåêòèâè çà

òßõíîòî ïðèëîæåíèå â ðàçëèSíè îáëàñòè. Íàïðèìåð, òå ìîãàò äà ñëóæàò êàòî

íàíîêîíòàêòè/íàíîïðîâîäíèöè, êàòî ñåíçîðè èëè êàòî êàòàëèçàòîðè. Âúçìîæíè

ïðèëîæåíèß ñå ïðåäëàãàò è òåñòâàò ïîñòîßííî. Óñïåõúò íà òåçè íàíîòåõíîëîãèè

è ñêîðîñòòà íà òßõíîòî ðàçâèòèå çàâèñßò îò äîáðîòî ïîçíàâàíå íà ïðîöåñèòå â

íàíîìàùàá, íà ïîâåäåíèåòî íà ìåòàëíèòå àòîìè â ñòðóêòóðè ñ òàêèâà ðàçìåðè

è ñïåöèôèSíèòå îñîáåíîñòè è åôåêòè, êîèòî ïîíßêîãà ñèëíî ñå ðàçëèSàâàò îò

ïîâåäåíèåòî íà ñúùèòå ìåòàëè â êëàñèSåñêèòå ìàêðîêîíôèãóðàöèè.

Ïîíàñòîßùåì å îSåâèäíî, Så ðàçìåðúò, ôîðìàòà è ñòðóêòóðàòà íà àòîìíèòå

êëúñòåðè íà ìåòàëíèòå íàíîSàñòèöè èãðàßò ðåøàâàùà ðîëß çà îïðåäåëßíåòî íà

òåõíèòå õàðàêòåðèñòèêè. Îïèñàíèåòî íà ìåõàíèçìèòå íà îáðàçóâàíå è äèíàìèêàòà

íà ïðîìåíèòå âúâ âúòðåøíàòà ñòðóêòóðà íà àòîìíèòå êëúñòåðè ìîæå äà ïîçâîëè äà

ñå îáßñíßò ñâîéñòâàòà íà íàíîSàñòèöèòå, à ñúùî òàêà äà ñå ïðåäñêàæàò è ñúçäàäàò

íîâè ñïëàâè ñ ïðåäâàðèòåëíî îïðåäåëåíè ñïåöèôèSíè ñâîéñòâà.

Âúïðåêè áóðíîòî ðàçâèòèå íà ñúâðåìåííàòà åêñïåðèìåíòàëíà áàçà è

íà òåîðåòèSíèòå ïîäõîäè, íßêîè ïðîáëåìè ïðè èçñëåäâàíåòî íà ñòðóêòóðíèòå

õàðàêòåðèñòèêè, âêëþSèòåëíî òúðñåíåòî íà ñòàáèëíè êîíôèãóðàöèè, îïèñàíèåòî

íà êðèòåðèèòå çà òåðìèSíà ñòàáèëíîñò, êàêòî è èçñëåäâàíåòî íà åâîëþöèßòà íà
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ñòðóêòóðàòà, â çàâèñèìîñò îò ðàçìåðà, äàëåS íå ñà ðåøåíè [Wales è Doye, 1997;

Wu è Sun, 2017].

Íåùî ïîâåSå, êúì äíåøíà äàòà ïðîáëåìúò çà ñòàáèëíîñòòà/íåñòàáèëíîñòòà

íà íàíîSàñòèöèòå äîðè íßìà ßñíà ôîðìóëèðîâêà è ñúîòâåòíî ößëîñòíî ðåøåíèå,

âúïðåêè áåçóñëîâíîòî ìó çíàSåíèå îò òåîðåòèSíà è ïðèëîæíà ãëåäíà òîSêà. Íßêîè

àñïåêòè íà òåðìèSíà ñòàáèëíîñò íà ìåòàëíèòå íàíîìàòåðèàëè ñà îáñúäåíè â îáçîðà

íà [Jellinek è Krissinel, 1996], à â [Lloyd è äð., 2004] å ïðåäëîæåíà êîíöåïöèß çà

ìåõàíèSíà ñòàáèëíîñò/íåñòàáèëíîñò íà íàíîSàñòèöèòå, ñâúðçàíà ñ ãîëåìèíàòà íà

ôëóêòóàöèèòå â îáåìà.

Â ïîñëåäíèòå äåñåòèëåòèß òîâà å àêòèâíà òåìà çà èçñëåäâàíèß îò ðàçëèSåí

õàðàêòåð. Èìà ñèëåí èíòåðåñ äà ñå ðàçêðèßò çàêîíîìåðíîñòèòå è óñëîâèßòà çà

îáðàçóâàíå íà íàé-ñòàáèëíèòå ñâîáîäíè ãëîáóëàðíè ìåòàëíè íàíîêëúñòåðè â

îïðåäåëåí äèàïàçîí îò ðàçìåðè.

Îáçîð íà èçñëåäâàíèßòà íà áèìåòàëíè íàíîêðèñòàëè å ïðåäñòàâåí â [Gilroy

è äð., 2016]. Àâòîðèòå îáñúæäàò ñòðóêòóðíèòå õàðàêòåðèñòèêè íà íàíîêðèñòàëèòå

è ðàçëèSíè ïîäõîäè çà òåõíèß ñèíòåç ñ êîíòðîëèðàíè ñâîéñòâà. Èçáðîåíè ñà è

ðàçëèSíè ïðèëîæåíèß â èíäóñòðèßòà.

Îñâåí íàíîSàñòèöèòå, íàíîæèöèòå (íèøêîâèäíè íàíîêðèñòàëè, íàíîâëàêíà)

ñúùî ñà áúðçî ðàçøèðßâàùà ñå îáëàñò íà èçñëåäâàíå. Íàïðèìåð çëàòíèòå

íàíîïðîâîäíèöè ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò çà ïðîçðàSíè åëåêòðîäè çà ãúâêàâè

äèñïëåè [Sannicolo è äð., 2016; Luo è äð., 2017]. Îñîáåíî âàæåí ìîìåíò, ñâúðçàí

ñ åëåêòðîäèòå, å ñòàáèëíîñòòà íà íàíîæèöèòå ïðè òåðìèSíî íàòîâàðâàíå.

Ìèíèìèçèðàíåòî íà ïîâúðõíîñòíàòà åíåðãèß, ïðèSèíåíî îò òåðìèSíî àêòèâèðàíàòà

äèôóçèß, âîäè äî ðàçêúñâàíå íà íàíîæèöèòå. Òîâà ñå íàáëþäàâà çà ìåä [Li è äð.,

2008a], çà ñðåáðî [Langley è äð., 2014], çà çëàòî [Karim è äð., 2006] è çà ïëàòèíà

[Rauber è äð., 2012]. Ïîâåäåíèåòî íà íàíîñòðóêòóðèòå ïðè ïîâèøåíè òåìïåðàòóðè

ìîæå äà áúäå ìíîãî ðàçëèSíî îò òîâà íà ìàêðîñêîïèSíèß ìàòåðèàë. Äîáðå èçâåñòíî

å, Så ìàëêèòå íàíîSàñòèöè/íàíîæèöè ñå òîïßò ïðè ìíîãî ïî-íèñêà òåìïåðàòóðà,

êîßòî çàâèñè îò òåõíèß ðàçìåð [Granberg è äð., 2014].

Â [Naik è äð., 2017] å èçñëåäâàíî ïîäîáíî íà òåSíîñò ïîâåäåíèå íà çëàòíè

íàíîæèSíè ìîñòîâå (NWB). Àâòîðèòå èçñëåäâàò ìåõàíèSíèòå è ìàòåðèàëíèòå
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ñâîéñòâà íà íàíîæèöèòå çà ïðèëîæåíèå â íàíîòåõíîëîãèèòå. Â [Oh è Lee, 2017]

å äåìîíñòðèðàíà òðàíñôîðìàöèßòà íà òúíêè ñëîåâå Ag â íàíîSàñòèöè ñëåä

åäíîèìïóëñíî ëàçåðíî îáåçâëàæíßâàíå. Åäèíñòâåíèßò ôàêòîð çà ñðåäíèß ðàçìåð

íà Sàñòèöèòå å ïúðâîíàSàëíàòà äåáåëèíà íà ôèëìà. Íåñòàáèëíîñòòà íà Rayleigh

íà óëòðàòúíêè çëàòíè íàíîæèöè å èçñëåäâàíà â [Xu è äð., 2018]. Àâòîðèòå

èçïîëçâàò in situ òðàíñìèñèîííà åëåêòðîííà ìèêðîñêîïèß (TEM) çà äà íàáëþäàâàò

ïîâåäåíèåòî íà íàíîæèöèòå â ðåàëíè óñëîâèß íà ïîëçâàíå. Â [Wang è äð., 2018]

ñúùî å èçñëåäâàíà íåñòàáèëíîñòòà íà Rayleigh íà óëòðàòúíêè çëàòíè íàíîæèöè

(äèàìåòúð < 10 nm). Àâòîðèòå ïðåäëàãàò ïðîñò ìåõàíèSíî ïîäïîìàãàí ïðîöåñ çà

òßõíîòî ñàìîâúçñòàíîâßâàíå ñëåä óâðåæäàíå ïî âðåìå íà ïîëçâàíå.

1.1. Èçñëåäâàíå íà ñòàáèëíîñòòà íà ìåòàëíèòå íàíîñòðóêòóðè Sðåç

ðåøàâàíåòî íà îïòèìèçàöèîíåí ïðîáëåì

Îñíîâíàòà ñòúïêà ïðè èçñëåäâàíå íà ìåòàëíè íàíîêëúñòåðè å äà ñå îïðåäåëßò

òåõíèòå ñòàáèëíè ãåîìåòðèSíè ñòðóêòóðè. Åäèí îò íàé-Såñòî èçïîëçâàíèòå ïîäõîäè

çà Sèñëîâî íàìèðàíå íà ñòàáèëíè íàíîñòðóêòóðè å äà ñå äåôèíèðà ïî îïðåäåëåí

íàSèí ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íà ñèñòåìàòà êàòî ôóíêöèß îò ìåæäóàòîìíèòå

ðàçñòîßíèß, ñëåä êîåòî ñå èçïîëçâàò Sèñëîâè àëãîðèòìè çà íàìèðàíå íà ãëîáàëåí

ìèíèìóì íà òàçè ôóíêöèß. Ïðîáëåìúò òóê å, Så íåçàâèñèìî êàê òîSíî å

äåôèíèðàíà, ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íåìèíóåìî å ôóíêöèß ñ îãðîìåí áðîé ëîêàëíè

ìèíèìóìè, êîåòî ïðàâè íàìèðàíåòî íà ãëîáàëåí ìèíèìóì èçêëþSèòåëíî òðóäíî.

Òúðñåíåòî âúâ âñèSêè âúçìîæíè ìèíèìóìè å íåïðàêòèSíî, êàêòî è ïðèëàãàíåòî

íà òðàäèöèîííè Sèñëåíè ìåòîäè, òúé êàòî òå ñå íóæäàßò îò îãðîìíè êîëèSåñòâà

èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè êàòî âðåìå è ïàìåò [Leary, 2000; Doye, 2006]. Òðóäíîñòòà

íà ãëîáàëíàòà îïòèìèçàöèß å îùå ïî-ãîëßìà çà íàíîñïëàâè, êúäåòî ïåðìóòàöèßòà

íà àòîìè îò ðàçëèSíè õèìèSíè åëåìåíòè âîäè äî ìíîãî ïîâåSå èçîìåðè [Jellinek

è Krissinel, 1996; Lloyd è äð., 2004].

Â [Doye, 2006] ñà èçñëåäâàíè ôèçèSåñêèòå àñïåêòè íà ãëîáàëíàòà

îïòèìèçàöèß íà ãåîìåòðèßòà íà àòîìíèòå êëúñòåðè4ñòðóêòóðíèòå ïðèíöèïè,

êîèòî îïðåäåëßò åñòåñòâîòî íà êîíôèãóðàöèèòå ñ íàé-íèñêà åíåðãèß, êàêòî
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è ôèçèSåñêèòå ïðèSèíè, ïîðàäè êîèòî íßêîè êëúñòåðè ñà îñîáåíî òðóäíè çà

îïòèìèçèðàíå. Èçñëåäâàíî å è êàê ïðåîáðàçóâàíåòî ñ áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå íà

åíåðãèéíàòà ïîâúðõíîñò ïîçâîëßâà òåçè òðóäíè êëúñòåðè äà áúäàò îïòèìèçèðàíè.

Ïîäõîäßùàòà ïîòåíöèàëíà ôóíêöèß èãðàå âàæíà ðîëß ïðè êîìïþòúðíàòà

ñèìóëàöèß íà ìåòàëíèòå ñòðóêòóðè [Michaelian è äð., 1999]. Íàäåæäíîñòòà

íà ðåçóëòàòèòå îò ñèìóëàöèßòà ñå âëèßå çíàSèòåëíî îò èçáîðà íà ïîòåíöèàë

çà ìåæäóàòîìíî âçàèìîäåéñòâèå. Êúì äíåøíà äàòà äîñòàòúSíî ãîëßì áðîé

èçñëåäâàíèß ñà ïîñâåòåíè íà ðåøàâàíåòî íà ïðîáëåìà ñ äåôèíèðàíåòî íà ìåòàëíè

ïîòåíöèàëè [Cleri è Rosato, 1993; Guevara è äð., 1995]. Íàé-Såñòî àíàëèòèSíàòà

ôîðìà íà ôóíêöèßòà å êîíñòðóèðàíà ïî òàêúâ íàSèí, Så äà ñúäúðæà îïðåäåëåí

íàáîð îò íåçàâèñèìè ïàðàìåòðè. Èçïîëçâàéêè òåçè ïàðàìåòðè, ïîòåíöèàëèòå ñå

íàïàñâàò êúì åêñïåðèìåíòàëíè äàííè èëè êúì äàííè îò ab initio èçSèñëåíèß.

Êîãàòî ñå îïèñâàò ìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, å ðåäíî äà ñå èçïîëçâà ìíîãîòåëíà

ôîðìà íà ôóíêöèßòà çà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß, êîßòî âçåìà ïðåäâèä çîííèß õàðàêòåð

íà ìåòàëíèòå âðúçêè. Ïîíàñòîßùåì ìíîãîòåëíèòå ïîòåíöèàëè çà ìåæäóàòîìíî

âçàèìîäåéñòâèå çà ìåòàëè è òåõíèòå áèíàðíè ñúåäèíåíèß ñà äîáðå ðàçâèòè, êîåòî

ïîçâîëßâà ñèìóëèðàíå íà ïðîöåñèòå íà äèôóçèß è ôàçîâè ïðåõîäè â áèìåòàëíè

íàíîñèñòåìè ñ âèñîêî íèâî íà òîSíîñò [Julin è äð., 2007; Li è äð., 2008b]. Îñíîâíîòî

ïðåäèìñòâî íà ìíîãîòåëíèß ïîòåíöèàë, â ñðàâíåíèå ñ ïîòåíöèàë íà ïðîñòàòà äâîéêà,

å ñïîñîáíîñòòà ìó äà âúçïðîèçâåæäà ïî-äîáðå íßêîè îò îñíîâíèòå õàðàêòåðèñòèêè

íà ìåòàëíèòå ñèñòåìè.

Ñðàâíèòåëíî ëåê íàSèí çà èçðàçßâàíå íà àòîìíàòà è åëåêòðîííàòà ñòðóêòóðà

å ïîòåíöèàëà íà Gupta [Gupta, 1981] è íåãîâèòå ðàçíîâèäíîñòè4ò. íàð. ïîòåíöèàë

íà ñèëíî ñâúðçâàíå (TB, tight binding) [Cleri è Rosato, 1993; Harrison, 1994]. Òîé å

ìíîãîòåëåí, êúäåòî âçàèìîäåéñòâèåòî éîí3éîí å èçðàçåíî âçåìàéêè ïðåäâèä çîííèß

õàðàêòåð íà âðúçêàòà è ñå äîïúëâà îò ïîòåíöèàë çà îòáëúñêâàíå ïî äâîéêè íà

êúñè ðàçñòîßíèß. Òîâà ñå îñíîâàâà íà ôàêòà, Så çíàSèòåëíà ãðóïà ñâîéñòâà íà

ïðåõîäíèòå ìåòàëè ìîãàò äà áúäàò íàïúëíî îïðåäåëåíè âúç îñíîâà íà ïëúòíîñòòà

íà ñúñòîßíèßòà íà âúíøíè d-åëåêòðîíè. Âúïðåêè ïðîñòàòà àíàëèòèSíà ôîðìà,

TB ìîäåëúò îïèñâà äîñòàòúSíî äîáðå åëàñòèSíèòå ñâîéñòâà, õàðàêòåðèñòèêèòå íà

äåôåêòèòå è òîïåíåòî çà øèðîê äèàïàçîí îò ìåòàëè. Òàçè ñõåìà å åäíà îò íàé-
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ïîäõîäßùèòå çà êîìïþòúðåí àíàëèç íà ìàëêè ìåòàëíè Sàñòèöè, ñúñòîßùè ñå îò

íßêîëêî ñòîòèöè èëè õèëßäè àòîìà.

Ïîòåíöèàëúò íà Gupta ñå èçïîëçâà øèðîêî ïðè èçSèñëßâàíå íà ñâîéñòâàòà

íà ìåòàëíè íàíîêëúñòåðè [Wilson è Johnston, 2002]. Íàïðèìåð, çà èçñëåäâàíå íà

ñòåííîöåíòðèðàíè êóáèSíè (fcc) ñòðóêòóðè [Cleri è Rosato, 1993], ïëúòíîîïàêîâàíè

øåñòîúãúëíè (hcp) ñòðóêòóðè [Li è äð., 2016b], ïðåõîäíè ìåòàëè è êëúñòåðè îò

òåõíèòå ñïëàâè [Husic è äð., 2016]. Ñòàáèëíàòà ãåîìåòðèSíà ñòðóêòóðà íà øåñò

ìåòàëíè êëúñòåðà å îïòèìèçèðàíà Sðåç äèíàìèSåí ðåøåòúSåí ìåòîä â [Wu è Sun,

2017].

1.2. Ìåòîäè çà îïòèìèçàöèß íà ìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

Ñúùåñòâóâàò ðàçëèSíè ïîäõîäè çà îïòèìèçàöèß, öåëßùè äà ðåøàò ïðîáëåìà

ñ íàìèðàíå íà ãëîáàëåí ìèíèìóì íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß è äà èçñëåäâàò

ñòàáèëíèòå àòîìíè êîíôèãóðàöèè.

Ñðàâíåíèå ìåæäó äâå òåõíèêè4íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà (MD) è íà

áàñåéíîâîòî ïðåñêàSàíå (basin-hopping) [Wales è Doye, 1997; Wales è Scheraga,

1999]4å íàïðàâåíî â [Sebetci è Güvenç, 2004]. Óñòàíîâåíî å, Så àëãîðèòúìúò çà

áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå å ïî-åôèêàñåí îò ïîäõîäà çà ìèíèìèçèðàíå ñ ìîëåêóëßðíà

äèíàìèêà ïðè èçñëåäâàíåòî íà íàé-ñòàáèëíèòå êîíôèãóðàöèè íà ìåòàëíè êëúñòåðè.

Â [Leary è Doye, 1999] àëãîðèòúìúò çà áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå å ïðèëîæåí

çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß çà íàìèðàíå íà ìèíèìóìè íà Lennard-Jones êëúñòåðè.

Ñúùèßò ïðîáëåì å èçñëåäâàí è â [Pillardy è äð., 1999] ñ ïî-ðàçëèSåí àëãîðèòúì.

Â [White è Mayne, 1998] å ïðåäëîæåí ãëîáàëåí îïòèìèçàöèîíåí àíàëèç íà âîäíè

êëúñòåðè. Äðóãè ïîäõîäè ñà åâîëþöèîííè àëãîðèòìè ñ áúðçî îòãðßâàíå (FAEA,

fast annealing evolutionary algorithm) [Cai è Shao, 2002; Cai è äð., 2002], àëãîðèòìè

ñúñ ñëóSàéíî òóíåëèðàíå (RTA, random tunneling algorithm) [Jiang è äð., 2002],

ãåíåòèSíè àëãîðèòìè (GA, genetic algorithm) [Gregurick è äð., 1996; Hartke, 1999;

Wolf è Landman, 1998], àëãîðèòìè ñúñ ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå (SA, simulated

annealing) [Ma è Straub, 1994; Schelstraete è Verschelde, 1997; Xue, 1994].
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Ïîðàäè ãîëåìèß áðîé ïàðàìåòðè, êîèòî òðßáâà äà áúäàò îïòèìèçèðàíè,

ñòàâà íåîáõîäèì è ëîêàëåí ìåòîä çà òúðñåíå, çà äà ñå ïîäîáðè àëãîðèòúìúò çà

îïòèìèçàöèß è äà ñå óñêîðè ïðîöåñúò íà òúðñåíå [Shao è äð., 2004a]. Íßêîè àâòîðè

ïðèëàãàò êâàçè-íþòîíîâèßò ìåòîä ñ îãðàíèSåíà ïàìåò [Liu è Nocedal, 1989].

Â ïîñëåäâàùèòå ãîäèíè ñà ðàçðàáîòåíè è îùå ïîäîáðåíè ìåòîäè. Ïðèìåðèòå

âêëþSâàò àëãîðèòúì çà ìèíèìàëíî ïðåñêàSàíå [Goedecker, 2004], àëãîðèòúì ñ

ïàðàëåëíî ñëóSàéíî òóíåëèðàíå [Shao è äð., 2004b], åâðèñòèSåí àëãîðèòúì ñ

ïîâúðõíîñòíè è âúòðåøíè îïåðàòîðè [Takeuchi, 2006], àëãîðèòúì ñ àäàïòèâíà

èìóííà îïòèìèçàöèß (AIOA, adaptive immune optimization algorithm) [Cheng è äð.,

2004]. Èìà ïåðñïåêòèâè è çà àëãîðèòìè, áàçèðàíè íà ìàøèííî îáóSåíèå [Chen è

äð., 2020].

Ìåòîä çà èçãëàæäàíå íà ïîâúðõíîñòòà íà êëúñòåðà, êîéòî ìîæå áúðçî äà

íàìåðè ìèíèìóìà ïðè ôóíèèòå â ïîòåíöèàëíàòà ïîâúðõíîñò, å ïðåäëîæåí â [Cheng

è äð., 2009]. Óñòàíîâåíî å, Så ìåòîäúò çà ïðåñêàSàíå íà ôóíèèòå ìîæå äà ëîêàëèçèðà

ìèíèìóìèòå îò ðàçëèSíè íèñêî ðàçïîëîæåíè ôóíèè âìåñòî ñàìî ãëîáàëíèß

ìèíèìóì â åäíî èçSèñëåíèå, à äðóãèòå íèñêîåíåðãèéíè ëîêàëíè ìèíèìóìè áëèçî

äî íåãî íå ìîãàò äà áúäàò íàìåðåíè.

Ïðåãëåä íà ïðèëîæåíèßòà íà ãåíåòèSíè àëãîðèòìè â ìàòåðèàëîçíàíèåòî è

â ñâúðçàíèòå ñ íåãî îáëàñòè (ôèçèêà è õèìèß íà òâúðäîòî òßëî, êðèñòàëîãðàôèß,

ïðîèçâîäñòâî è òåõíîëîãèè) å íàïðàâåí â [Paszkowicz, 2013], ñ ïðåäñòàâèòåëíè

ïðèìåðè. Â [Romero è äð., 1999], ãëîáàëåí îïòèìèçàöèîíåí ïðîáëåì çà îïðåäåëßíå

íà êîíôèãóðàöèßòà íà n-àòîìåí êëúñòåð, êîéòî äàâà ìèíèìàëíàòà Lennard-Jones

ïîòåíöèàëíà åíåðãèß, ñå èçñëåäâà Sðåç ãåíåòèSåí àëãîðèòúì, êîìáèíèðàí ñúñ

ñòîõàñòèSíà ïðîöåäóðà çà òúðñåíå âúðõó èêîñàåäðèSíè ðåøåòêè.

ÊèíåòèSíèßò Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä å èçïîëçâàí â [He è äð., 2016] çà

ìîäåëèðàíå íà ñòðóêòóðíè ïðåõîäè è àòîìíà äèôóçèß â çëàòíè íàíîSàñòèöè.

Â [Baibuz è äð., 2018] å ïðåäñòàâåí íàäåæäåí íàSèí çà êîíñòðóèðàíå íà

ïàðàìåòðèçàöèß íà áàðèåðè íà íåïîäâèæíè ðåøåòêè çà ñòåííîöåíòðèðàíè (fcc) è

îáåìíîöåíòðèðàíè (bcc) êóáèSíè ìåòàëíè ðåøåòêè çà êèíåòèSíèß Ìîíòå Êàðëî

ìîäåë. Ïðîèçâåäåíè ñà òðè ðàçëèSíè êîìïëåêòà áàðèåðè çà Cu è åäèí çà Fe, êîèòî

ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò çà êèíåòèSíè Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèè.
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Îñíîâíèßò ìåõàíèçúì, ïî êîéòî ðàáîòßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòìèòå ñúñ

ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß, å ïðåäñòàâåí â [Kirkpatrick è äð.,

1983]. Òåçè àëãîðèòìè îñèãóðßâàò åñòåñòâåí èíñòðóìåíò çà èçïîëçâàíå íà òåõíèêèòå

íà ñòàòèñòèSåñêàòà ìåõàíèêà ïðè îïòèìèçèðàíå. Â [Gelfand èMitter, 1993] å îïèñàíà

êîíâåðãåíöèßòà íà êëàñ Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòìè ñúñ ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå îò

òèï Metropolis çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß íà ãëàäêà ôóíêöèß. Â [Myshlyavtsev è

äð., 2017] å èçïîëçâàíà òàêàâà Metropolis Ìîíòå Êàðëî ïðîöåäóðà çà òúðñåíå íà

àòîìíè êîíôèãóðàöèè íà íàíîSàñòèöè íà ïðåõîäíè ìåòàëè (äî 3000 àòîìà).

Ïðè íàíîæèöèòå, êîìïþòúðíàòà ñèìóëàöèß ïî ìåòîäà íà ìîëåêóëßðíàòà

äèíàìèêà å øèðîêî èçïîëçâàíà çà èçñëåäâàíå íà ñòðóêòóðíèòå äåôåêòè è

òåìïåðàòóðàòà íà òîïåíå íà çëàòíè íàíîæèöè [Bilalbegovi�, 2000; Liu è äð., 2017],

êàêòî è òßõíàòà åëàñòèSíîñò è ïëàñòèSíîñò [Diao è äð., 2006; Zepeda-Ruiz è äð.,

2007]. Ñúùèòå ïðîáëåìè ñà èçñëåäâàíè ñ ïîìîùòà íà ìåòîäà íà ìîëåêóëßðíàòà

ñòàòèêà [Olsson è Park, 2011]. Â òåçè èçñëåäâàíèß ñå îïðåäåëß çíàSèòåëíàòà ðîëß

íà ïîâúðõíîñòíîòî íàïðåæåíèå.

Â [Gorshkov è Privman, 2017] å èçñëåäâàí ïðîáëåìúò çà íåñòàáèëíîñòòà íà

ôîðìàòà íà íàíîæèöèòå. Àâòîðèòå èçïîëçâàò êèíåòèSåí Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà

ìîäåëèðàíå íà ïðîöåñà. Â [Knez è äð., 2018] ñå ïðèëàãà êîìáèíàöèß îò Ìîíòå

Êàðëî ïîäõîä è ìîëåêóëßðíà äèíàìèêà çà ñèìóëèðàíå íà ïîðîäåíàòà îò îáëúSâàíå

äèíàìèêà íà àòîìè â ìåòàëíè íàíîêëúñòåðè. Â [Hauser è äð., 2017] å ïðèëîæåí

êèíåòèSåí Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä âúðõó åäðîçúðíåñòà ðåøåòêà çà ìîäåëèðàíå íà

ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà äèôóçèß íà Ni, Pd è Au íàíîñòðóêòóðè. Ïîêàçàíî

å, Så òàêúâ èçSèñëèòåëåí ïîäõîä å â ñúñòîßíèå äà ïðåäñêàæå ßâëåíèßòà íà

íåñòàáèëíîñòòà íà Rayleigh, íàáëþäàâàíè çà ìåòàëíè íàíîæèöè ñ äèàìåòúð îò

íßêîëêî íàíîìåòðà. Âúçïðîèçâåæäà ñå îêîíSàòåëíàòà ôîðìà ñëåä ïðîöåñà íà

íàãðßâàíå è èçSèñëèòåëíàòà ñõåìà ïðàâèëíî ïðîãíîçèðà õðîíîëîãèSíèß ðåä è

ìåñòîïîëîæåíèåòî íà ïðåêúñâàíåòî íà íàíîæèöàòà çà âñßêà äàäåíà ôîðìà, êîåòî

ìîæå äà ñå ïðîâåðè è Sðåç TEM-âèçóàëèçàöèß íà íàãðåòèòå ïðîáè.

Åäíî îò âàæíèòå ïðàêòèSåñêè ïðèëîæåíèß íà ðåçóëòàòèòå îò Ìîíòå

Êàðëî ñèìóëàöèè ìîæå äà ñå âèäè â ðàáîòàòà íà [Vigonski è äð., 2018], êúäåòî

àâòîðèòå èçâúðøâàò ñåðèß îò åêñïåðèìåíòè ñ íàãðßâàíå íà çëàòíè íàíîæèöè.
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Óñòàíîâåíî å, Så íàíîæèöèòå ñà îñîáåíî ïîäàòëèâè íà ôðàãìåíòàöèß îêîëî

ñâúðçâàùèòå è ïðåñåSíèòå òîSêè äîðè è ïðè îòíîñèòåëíî íèñêè òåìïåðàòóðè.

Èçïîëçâàéêè ïàðàìåòðèçàöèß çà êèíåòèSåí Ìîíòå Êàðëî ìîäåë, ñå âèæäà, Så

ðàçðóøàâàíåòî ìîæå äà áúäå íàïúëíî îáßñíåíî ñ ïðîöåñèòå íà äèôóçèß íà

àòîìèòå è ðàçðóøàâàíåòî íà íàíîæèöèòå âèíàãè ùå çàïîSíå îò ïðåñåSíàòà òîSêà.

Êîíòàêòíàòà òîSêà íà íàíîæèöàòà äåéñòâà êàòî íàé-ïðåäïîSèòàíîòî ìßñòî çà

äèôóçèß ïîðàäè ãîëåìèß áðîé ñúñåäíè àòîìè, ïðèñúñòâàùè áëèçî äî ïîâúðõíîñòòà

íà ïðåñåSíèòå òîSêè. Òàêà íàòðóïâàíåòî íà àòîìè âîäè äî îáðàçóâàíåòî íà êëúñòåð,

êîéòî ñå îòêúñâà îò íàíîæèöàòà. Òîïëèííàòà îáðàáîòêà ïîçâîëßâà êîíòðîëèðàíå

íà ñêîðîñòòà íà ïðîöåñà, êîåòî ïðàâè âúçìîæíî òåõíîëîãèSíîòî ñúçäàâàíå íà

ïîäðåäåíè íàíîòîSêè, êîèòî èìàò âàæíè ïðèëîæåíèß â åëåêòðîõèìèSíèòå ñåíçîðè.

Çà ðàçëèêà îò ïðåäèøíèòå ðàáîòè, â [Oh è äð., 2018] èçïîëçâàò ñðåáúðíè

íàíîæèöè êàòî ïðèìåð è ñðàâíßâàò åâîëþöèßòà íà ñòðóêòóðàòà ïîä âúçäåéñòâèåòî

íà íàíîñåêóíäíè èìïóëñè íà ëàçåðíî îáëúSâàíå è íà òîïëèííà îáðàáîòêà

âúâ âúçäóøíà àòìîñôåðà. È ïðè äâàòà ïðîöåñà íàíîæèöèòå ïúðâîíàSàëíî ñå

ôðàãìåíòèðàò íà ïî-êúñè íàíîïðúSêè, ïðåäè äà ñå òðàíñôîðìèðàò â íàíîSàñòèöè.

1.3. Ìåòîäè çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

Ïîðàäè ñïåöèôèSíàòà òðóäíîñò íà ïðîáëåìà ïðè áèìåòàëíèòå íàíîñòðóêòóðè, çà

òßõíàòà îïòèìèçàöèß Såñòî ñå ñå èçïîëçâàò öåëåíàñîSåíè àëãîðèòìè.

Â [Rossi è Ferrando, 2017] ñå èçñëåäâà ïðèëàãàíåòî íà àëãîðèòúì çà

áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå çà îïòèìèçàöèß íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íà íàíîêëúñòåðè,

êîìáèíèðàéêè äâà ðàçëèSíè òèïà äâèæåíèß4äâèæåíèß çà ïðîìßíà íà ôîðìàòà

è äâèæåíèß çà îáìåí. Ïîäõîäúò å äåìîíñòðèðàí âúðõó íàíîñïëàâè îò 400 àòîìà,

ñúñòàâåíè îò Au è Rh èëè îò Au è Cu. Â [Kim è äð., 2008] ñúùî å ïðåäëîæåíà

ìîäèôèêàöèß íà àëãîðèòúìà çà áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå è å äåìîíñòðèðàíî, Så òß

óñïßâà äà íàìåðè ãëîáàëíèß ìèíèìóì çà AgPd íàíîêëúñòåð, çà êîéòî ñòàíäàðòíèßò

àëãîðèòúì ñ áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå íà óñïßâà.

Â [Calvo, 2008] å ïðåäëîæåíà êîìáèíàöèß îò ñèìóëàöèîííè èíñòðóìåíòè

çà òåðìîäèíàìèSíèòå ñâîéñòâà è ñòàáèëíîñò íà íàíîñèñòåìè4îñíîâíî ïàðàëåëíè
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Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòìè çà èêîñàåäðèSíè, ìíîãîñëîéíè Pd3Pt êëúñòåðè. Ìîäåëúò

å íà 3D êóáèSíà ðåøåòêà. Â [Calvo è äð., 2016] ñà ïðåäñòàâåíè ïîäõîäè çà ãîëßìà

(grand) è ïîëóãîëßìà (semigrand) êàíîíèSíà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß, êàòî ñå

èçïîëçâà áàñåéíîâî ïðåñêàSàíå ñ êðèòåðèé çà ïðèåìàíå, áàçèðàí íà ëîêàëíèß ïðèíîñ

íà âñåêè ïîòåíöèàëíî-åíåðãèåí ìèíèìóì êúì (ïîëó)ãîëåìèß ïîòåíöèàë.

Â [Paz-Borbón è äð., 2007] ñà èçñëåäâàíè ñòðóêòóðàòà è åíåðãåòèêàòà íà Pd3Pt

íàíîñïëàâè, áàçèðàéêè ñå íà ìîäåë ñ àïðîêñèìàöèßòà íà âòîðèß ìîìåíò íà òåîðèßòà

çà ñèëíî ñâúðçâàíå (TB). Çà äà ðåøàò ïðîáëåìà, àâòîðèòå ïðèëàãàò ãåíåòèSåí

àëãîðèòúì.

Â [Giménez è Schmicker, 2011] ñå èçñëåäâàò ìåòàëíè íàíîæèöè

ïîñðåäñòâîì êàíîíèSíè Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèè è âãðàäåíè àòîìíè ïîòåíöèàëè,

äåìîíñòðèðàéêè íßêîè ïðåäèìñòâà íà Ìîíòå Êàðëî ìåòîäèòå çà ñèìóëàöèß ïðåä

MD ìåòîäèòå.

Â [Davis è äð., 2014] å èçñëåäâàíî õèìèSíîòî ïîäðåæäàíå íà íßêîè

ñïåöèàëíè (magic number) Pd3Ir íàíîñïëàâè. Ðåçóëòàòè îò èçSèñëåíèß ñ òåîðèßòà

íà ôóíêöèîíàëèòå íà ïëúòíîñòòà (DFT) ñå ñðàâíßâàò ñ ðåçóëòàòè îò ìåòîäà íà

ðàçøèðßâàíå íà êîíöåíòðàöèßòà íà ñâîáîäíà åíåðãèß (FCEM, free energy concentra-

tion expansion method). Âúâ [Ferrando è äð., 2008] å èçñëåäâàí ïðîáëåìúò çà ñòàáèëíè

ñòðóêòóðè ïðè íàíîSàñòèöè îò ñïëàâè. Ïðåäëàãà ñå äâóåòàïíà ñòðàòåãèß çà òúðñåíå:

ïúðâàòà ñòðàòåãèß ñå îñíîâàâà íà îáøèðíî òúðñåíå ñ ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß è ñå

êîìáèíèðà ñ åìïèðèSåí ïîòåíöèàë ñ ëîêàëíà DFT ðåëàêñàöèß. Â [Panizon è äð.,

2015] å èçñëåäâàíà ñòðóêòóðàòà è òåðìîäèíàìèêàòà íà Cu3Ni íàíîñïëàâè. Îïèñàí

å àòîìåí ìîäåë ñ ïîòåíöèàë, áàçèðàí íà àïðîêñèìàöèßòà íà âòîðèß ìîìåíò íà

ïîòåíöèàëà íà ñèëíî ñâúðçâàíå. Â [Parsina è äð., 2012] å ðàçðàáîòåíà íîâà ñòðóêòóðà

çà ñâîáîäíè Co3Pt íàíîñïëàâè. Êîìáèíèðàíè ñà òðè èçSèñëèòåëíè ìåòîäîëîãèè.

Ïðîâåðåíà å åíåðãèéíàòà ñòàáèëíîñò íà íîâàòà ñòðóêòóðà.

Â [Kovács è äð., 2017] å äåìîíñòðèðàíî êàê àòîìíîòî ïîäðåæäàíå íà

áèìåòàëíè íàíîêðèñòàëèòè ìîæå äà áúäå åôåêòèâíî óñòàíîâåíî ñ DFT èçSèñëåíèß

ñ ïîìîùòà íà òîïîëîãèSíè åíåðãèéíè èçðàçè (TOP, topological energy expres-

sions). Òîâà ïîçâîëßâà ñòðóêòóðíàòà õàðàêòåðèçàöèß íà Pd3Au íàíîSàñòèöè ñ ïî-

íåïðàâèëíè ôîðìè îò ïðåäè òîâà èçñëåäâàíèòå Sàñòèöè îò ìàãèSåñêè òèï.
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Â [Schebarchov è Wales, 2013] ñå ðàçãëåæäà ïðîáëåìúò çà ïðåäñêàçâàíå

íà ñòðóêòóðàòà íà ìíîãîêîìïîíåíòíè ñèñòåìè. Ñèñòåìàòà å ïðåäñòàâåíà êàòî

ãåíåðàëèçèðàí ãðàô. Ïðèëîæåíà å åâðèñòèSíà ïðîöåäóðà íà Kerninghan è Lin

çà íàìèðàíå íà ëîêàëíî îïòèìàëíè ïîäðàçäåëåíèß íà ïðîèçâîëåí ãðàô. Ñúùèßò

ïðîáëåì å èçñëåäâàí è â [Schebarchov è Wales, 2015]. Ïðèëîæåíà å òåõíèêà çà

ëîêàëíà îïòèìèçàöèß, ñúSåòàíà ñ òúðñåíå ñ ìíîæåñòâî ìåñòíè îêîëíîñòè.

Ñòðóêòóðàòà íà ðàçëèSíè Au3Cu êëúñòåðè å èçñëåäâàíà â [Toai è äð., 2008]

ñ ïîìîùòà íà parallel excitable walkers (PEW) àëãîðèòúì è ìîëåêóëßðíà äèíàìèêà.

Â [Shao è äð., 2017] å ðåàëèçèðàíà ïðîöåäóðà çà ñòðóêòóðíà îïòèìèçàöèß íà Au3Pd

áèìåòàëíè íàíîSàñòèöè ñ ïîäîáðåí ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà ðîßê Sàñòèöè (IPSO,

improved particle swarm optimization). Â [Shayeghi è äð., 2015] ñå ïðåäëàãà ïàðàëåëíà

ìîäèôèêàöèß íà áèðìèíãàìñêèß êëúñòåð ãåíåòèSåí àëãîðèòúì (BCGA, Birmingham

cluster genetic algorithm) çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß íà êëúñòåðè îò íàíîñïëàâè,

èçïîëçâàéêè ïóë ñòðàòåãèß. Ìåòîäúò å èëþñòðèðàí çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß íà

Au10Pd10 êëúñòåð ñ ïîòåíöèàëà íà Gupta.

Ìîæå äà ñå êàæå, Så êîìïþòúðíàòà ñèìóëàöèß íà áèìåòàëíè íàíîðàçìåðíè

ñèñòåìè å ïî-òðóäíà îò ãëåäíà òîSêà íà èíòåðïðåòàöèß íà ðåçóëòàòèòå. Íàïðèìåð

[Schnedlitz è äð., 2018] ïðåäñòàâß èçñëåäâàíèß ñ TEM íà íàíîðàçìåðíè Sàñòèöè Ni3

Au ßäðî3îáâèâêà âúðõó íàãðßâàùè ñå TEM ðåøåòêè. Íî àâòîðèòå îòáåëßçâàò, Så

ïî-ïðåäñòàâèòåëíà îöåíêà çà îïòèìàëíàòà ðåàêöèß çà îïèñâàíå íà äèôóçèßòà íà

åäèí àòîì Ni â íåïîääúðæàí èêîñàåäðèSåí çëàòåí êëúñòåð (NiAu54) áè òðßáâàëî äà

ñå íàïðàâè íà ñòàòèñòèSåñêà îñíîâà, ñ âçåìàíå íà Ìîíòå Êàðëî ïðîáè.

1.4. Ìîäåëèðàíå íà äèôóçèß ïðè áèìåòàëíèòå íàíîñòðóêòóðè

Â êîíòàêòíàòà îáëàñò íà äâà ðàçíîðîäíè ìåòàëà ïðîòèSà ïðîöåñ íà âçàèìíà

äèôóçèß, â ðåçóëòàò íà êîåòî ñå îáðàçóâà ïðåõîäíà îáëàñò, ò. íàð. äèôóçèîííà çîíà

[Li è äð., 2019]. Ìàñîâàòà õåòåðîäèôóçèß âúçíèêâà ïðè íåðàâíîìåðíè (íåðåãóëßðíè)

êîíöåíòðàöèè íà ìåòàëèòå, ïðè íàëèSèå íà ñâîáîäíà åíåðãèß â ñèñòåìàòà.

Àòîìèòå îò âñåêè âèä èìàò ñêëîííîñò äà ñå ðàçïðåäåëßò ðàâíîìåðíî â îáåìà è

äà îáðàçóâàò ñìåñåíè âðúçêè. ÎSåâèäíî çîíàòà íà äèôóçèß ñå õàðàêòåðèçèðà ñ
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ãðàäèåíò íà êîíöåíòðàöèß è ãðàäèåíò íà õèìèSåí ïîòåíöèàë ïîðàäè íåõîìîãåííîòî

ðàçïðåäåëåíèå íà êîìïîíåíòèòå íà ñèñòåìàòà. Â ðåçóëòàò íà òîâà èìà äèôóçèîííî

äâèæåíèå íà àòîìèòå, êîåòî â êðàéíà ñìåòêà âîäè äî óñòàíîâßâàíå íà ôàçîâ ñúñòàâ

â öåëèß îáåì íà ïðîáàòà, êîéòî ñå îïðåäåëß îò ôàçîâà äèàãðàìà. Ïðè íàíîìàùàáíè

ñèñòåìè îáàSå, îò îñîáåíà âàæíîñò å äà ñå âçåìàò ïðåäâèä åôåêòèòå íà ðàçìåðà,

ïî-ñïåöèàëíî íà èíòåðôåéñà ìåæäó êîìïîíåíòèòå [Samsonov è äð., 2013; Samsonov

è äð., 2014].

Ïîâúðõíîñòíàòà äèôóçèß èãðàå ðåøàâàùà ðîëß ïðè îáðàçóâàíåòî íà ôîðìàòà

è ìîðôîëîãèßòà íà ðàñòßùèòå íàíîSàñòèöè è íàíîôèëìè. Êàêòî å èçâåñòíî,

ïîäðåæäàíåòî íà àòîìèòå â ïðîöåñà íà îáðàçóâàíå íà íàíîñïëàâè å åäèí îò

ôàêòîðèòå, êîèòî ñà îïðåäåëßùè çà ñòðóêòóðàòà è ñâîéñòâàòà íà ìàòåðèàëèòå. Ïî-

ñïåöèàëíî, â ñëóSàé íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, ïðîöåñèòå íà àòîìíà äèôóçèß

ìîãàò ñèëíî äà ïîâëèßßò íà òåõíèòå ñâîéñòâà, òúé êàòî òå Såñòî ñå îïðåäåëßò èìåííî

îò âçàèìíîòî ðàçïîëîæåíèå íà êîìïîíåíòèòå íà ñïëàâòà. Ïîçíàâàíåòî íà ìåõàíèçìà

íà òîçè ïðîöåñ ïîìàãà äà ñå ïîñòèãàò æåëàíè ñâîéñòâà íà ìàòåðèàëèòå è äà ñå

èçáßãâàò íåæåëàíè.

Ïîíàñòîßùåì òîçè âèä ïðîáëåìè ñå ïðîóSâàò øèðîêî [Li è äð., 2019]. Â

[Mao è äð., 2017] ñúîáùàâàò çà ïîðîäåí îò âèñîê âèñêîçèòåò íàíî-äèôóçèâåí

ñëîé çà ëîêàëíî îòïåSàòâàíå íà íàíîïîëèìåðíè æèöè âúðõó ñóáñòðàò. Ñ ïîìîùòà

íà ôëóèäíî óñòðîéñòâî ñ ìèëèìåòðîâè ðàçìåðè å ïîñòèãíàò íàìàëåí äèôóçèâåí

ñëîé ñ íàíîðàçìåðè Sðåç óâåëèSàâàíå íà âèñêîçèòåòà íà èíæåêòèðàíèòå ðàçòâîðè.

Â [Abraham è äð., 2016] ñå ïðåäñòàâßò Såòèðè âèäà áèìåòàëåí Al3Ni íàíîïðàõ,

êúäåòî ñúñòàâè âàðèðàùè îò 5% äî 45% íèêåë ñå ñèíòåçèðàò Sðåç åêñïëîçèß íà

åëåêòðèSåñêè íàãðåòè óñóêàíè æèöè îò Sèñò Al è Ni â àðãîí. Íàíîïðàõîâåòå ñå

õàðàêòåðèçèðàò ñ ïîìîùòà íà åëåêòðîííà ìèêðîñêîïèß, ðåíòãåíîâà äèôðàêöèß è

òåðìèSåí àíàëèç. Ìàòåðèàëèòå ñå çàïàëâàò ñ ïîìîùòà íà åëåêòðèSåñêè íàãðßòà

íèøêà, ïîêðèòà ñ ïðàõ è åëåêòðîñòàòèSåí ðàçðßä.

Â [Ìàêàðîâ è äð., 2018] ñå èçñëåäâà îáðàçóâàíåòî íà äèôóçèîííà çîíà íà

áèìåòàëíàòà ãðàíèöà Ni/Al. Çàêîíîìåðíîñòèòå íà îáðàçóâàíåòî íà äèôóçèîííàòà

çîíà ñà èçñëåäâàíè âúðõó ïðîáè ñ ðàçëèSíè âðåìåâè èíòåðâàëè íà îòãðßâàíå. Â [Ren

è äð., 2019] ñå èçñëåäâà íàíî-äèôóçèîííîòî ñâúðçâàíå íà Ti2AlNb êúì ñóïåðñïëàâ
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íà îñíîâàòà íà Ni. Ïîâèøàâàíåòî íà òåìïåðàòóðàòà íà ñâúðçâàíå ìîæå äà ïîäîáðè

ìåòàëóðãèSíîòî ñâúðçâàíå è äà ïîâèøè êàSåñòâîòî íà ñâúðçâàíå.

Ìîãàò äà ñå îòáåëåæàò îùå åêñïåðèìåíòàëíè èçñëåäâàíèß âúðõó ñâîéñòâàòà

íà èíòåðôåéñà íà íàíîðàçìåðíè ïðîáè, âêëþSèòåëíî ïðè ðàçëèSíè âúíøíè

óñëîâèß è ìåòîäè çà ïðîèçâîäñòâî íà èçñëåäâàíèòå ïðîáè. Â [Hodak è äð., 2000]

äåìîíñòðèðàò ñèíòåçà íà áèìåòàëíè íàíîSàñòèöè AucoreAgshell è AgcoreAushell ñ

ïîìîùòà íà ðàäèàöèîííà õèìèß. Îòáåëßçâà ñå, Så âçàèìíàòà äèôóçèß íà Ag è Au

â íàíîSàñòèöèòå ßäðî3îáâèâêà ñå íàáëþäàâà è ïðè òåìïåðàòóðè, êîèòî ñà ìíîãî

ïî-íèñêè îò îSàêâàíàòà òîSêà íà òîïåíå. Â [Jahangiri è äð., 2020] ñå èçñëåäâà

åôåêòà îò ìåòîäà íà îòãðßâàíå è íàëèSèåòî èëè îòñúñòâèåòî íà âúíøåí ñòðåñ

âúðõó ïîâåäåíèåòî íà ñòàðååíå íà Cu/Al äèôóçèîííè äâîéêè. Â [Zhang è äð.,

2019] ñå èçïîëçâàò õàðàêòåðèçàöèè îò ñêàíèðàùà åëåêòðîííà ìèêðîñêîïèß (SEM),

åíåðãèéíî-äèñïåðñèîííà ðåíòãåíîâà ñïåêòðîñêîïèß (EDS) è ðåíòãåíîâà äèôðàêöèß

(XRD), çà äà ñå àíàëèçèðà ïîäîáðßâàíåòî íà ñèëàòà íà ñâúðçâàíå, ïîâåäåíèåòî íà

äèôóçèß ìåæäó Au è Ag è ñòðóêòóðàòà íà Au ñëîß.

Ïðè êîìïþòúðíèòå ñèìóëàöèè, èìà íàòðóïàí ãîëßì îïèò â ìîäåëèðàíåòî ñ

ìåòîäà íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà. Â [Çàõàðîâ è äð., 2016] ñå èçñëåäâàò ñòðóêòóðíè

ïðîìåíè â ãðàíèöàòà íà íßêîè áèìåòàëè ïðè ïðåìèíàâàíå íà óäàðíè ñëåäêàñêàäíè

âúëíè. Òàêèâà ñòðóêòóðíè ïðîìåíè ìîãàò çíàSèòåëíî äà ïîâëèßßò íà ôèçèSíèòå

è õèìèSíèòå ñâîéñòâà íà áèìåòàëíèòå Sàñòèöè. Â [Babicheva è äð., 2019] ñå

èçñëåäâà åôåêòà îò ñåãðåãàöèèòå íà ãðàíèöèòå íà çúðíàòà âúðõó òåìïåðàòóðèòå

íà ìàðòåíçèòíîòî ïðåîáðàçóâàíå â NiTi áèêðèñòàëè. Ñåãðåãàöèßòà ñå ñèìóëèðà Sðåç

çàìåñòâàíå íà ìîíîàòîìíèß Ti èëè Ni ñëîé íà ãðàíèöàòà íà çúðíîòî, ñúîòâåòíî

ñ Ni èëè Ti ñëîé. Â [Ali è äð., 2016] ñà èçñëåäâàíè ñ ïîìîùòà íà TB ïîòåíöèàë

ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà äèôóçèß è ñòðóêòóðíà ðåëàêñàöèß â ìîíîìåòàëíè

çëàòíè íàíîSàñòèöè ñ ðàçìåð äî 6525 àòîìà, à â [Myasnichenko è Starostenkov, 2012]

è ìåäíè, ñðåáúðíè, êàêòî è áèìåòàëíè Cu3Au Sàñòèöè. Â [Bashkova è äð., 2019]

ñå èçâúðøâà ñèìóëàöèß íà ïðîöåñè íà òîïåíå/êðèñòàëèçàöèß íà Ag íàíîSàñòèöè.

Èçñëåäâà ñå è âëèßíèåòî íà ðàçëèSíè óñëîâèß íà êðèñòàëèçàöèß âúðõó ôîðìèðàíåòî

íà âúòðåøíàòà ñòðóêòóðà â Ag íàíîêëúñòåðèòå. Â [Galashev è äð., 2019] ñå èçñëåäâà

ñòàáèëíîñòòà íà àëóìèíèåâè ïîêðèòèß âúðõó æåëßçî. Çà äà ñå îïèøå äèôóçèßòà
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â êðèñòàëà ñ ïîìîùòà íà MD ìîäåëà, ñå èçSèñëßâà çàâèñèìà îò òåìïåðàòóðàòà

êîðåêöèß íà åíåðãèßòà íà àêòèâèðàíå. Ñúùî ñ MD, â [Davoodi è Mehri, 2011] ñå

èçñëåäâà ïðîáëåìúò ñ âòâúðäßâàíåòî íà Sèñòè íàíîSàñòèöè Ag, Au è íàíîñïëàâè

Ag3x%Au ïðè ðàçëèSíè ñêîðîñòè íà îõëàæäàíå.

Èçïîëçâàéêè Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèß, â [Þëäàøåâà è Íóãàåâà, 2019]

èçñëåäâàò ôàçîâèòå ïðåõîäè ïðè ìàãíèòîåëåêòðèSíîòî âçàèìîäåéñòâèå íà

èíòåðôåéñà â ñâðúõðåøåòêèòå íà ìóëòèôåðîèêè. Â [Zolnikov è äð., 2019] ñå

èçñëåäâàò àòîìíè ìåõàíèçìè íà âèñîêîñêîðîñòíà ìèãðàöèß íà ñèìåòðèSíè

íàêëîíåíè ãðàíèöè íà çúðíà â íàíîêðèñòàëåí Ni. Èçïîëçâàò ñå ïåðèîäèSíè

ãðàíèSíè óñëîâèß, çà äà ñå ïðåäîòâðàòßò ðîòàöèèòå íà çúðíàòà. Â [Zorya è äð., 2019]

ñå èçñëåäâà âçàèìîäåéñòâèåòî íà ïðèìåñíè àòîìè íà ëåêè åëåìåíòè ñúñ ñîáñòâåíè

ìåæäóâúçåëíè àòîìè â fcc ìåòàëè. Ïîêàçàíî å, Så ñîáñòâåíèß ìåæäóâúçåëåí àòîì

â fcc ìåòàëèòå ìèãðèðà Sðåç ïîíå äâà ìåõàíèçìà: Sðåç èçìåñòâàíå è âúðòåíå è Sðåç

êðàóäèîííèß ìåõàíèçúì.

Âçàèìíàòà äèôóçèß â íàíîêðèñòàëíè ñèñòåìè, ñúñòîßùè ñå îò äâà õèìèSíè

åëåìåíòà, íàé-Såñòî ñå ìîäåëèðà ñ âàêàíòåí ìåõàíèçúì [Çàïîðîæåö è äð., 2012]. Â

òîçè òðóä àâòîðèòå ñà àíàëèçèðàëè ïðèSèíèòå, äâèæåùèòå ñèëè è ìåõàíèçìèòå

íà îáðàçóâàíå è èçSåçâàíå íà ïîðè â íàíîSàñòèöè ñúñ çàòâîðåíà ãåîìåòðèß.

Ïðåäëîæåíè ñà íßêîëêî ôåíîìåíîëîãèSíè ìîäåëà çà îïèñàíèå íà åâîëþöèßòà íà

íàíîîáâèâêè íà òâúðäè ðàçòâîðè è èíòåðìåòàëíè ñúåäèíåíèß, à íà áàçàòà íà ìîäåë,

áàçèðàí íà Ìîíòå Êàðëî ìåòîä, ñå èçñëåäâà êîíêóðåíöèßòà ìåæäó ðàçëèSíèòå

åôåêòè.

Èìà îùå ðåäèöà íàïðàâëåíèß, êúäåòî Ìîíòå Êàðëî ìåòîäè ñå èçïîëçâàò çà

ìîäåëèðàíå íà òåõíîëîãèSíè ïðîöåñè, êîèòî ñå îñíîâàâàò íà ìåõàíèçìà íà äèôóçèß.

Äîáúð ïðèìåð å ïðîöåñúò íà çàâàðßâàíå ñ âçàèìíà äèôóçèß íà àòîìíî íèâî íà

ïîâúðõíîñòèòå íà çàâàðßâàíèòå Sàñòè (äèôóçèîííî çàâàðßâàíå) [Shirzadi è Wallach,

2004; Êîðçíèêîâà è äð., 2019; Ëîáçåíêî è äð., 2019].

Ïî-íàòàòúøíîòî ðàçâèòèå è ïðèëàãàíå íà ìåòîäèòå çà êîìïþòúðíî

ìîäåëèðàíå å îò îñîáåíî çíàSåíèå. Êîãàòî ñå èçïîëçâàò ïðàâèëíî, ìåòîäèòå

çà êîìïþòúðíà ñèìóëàöèß ñà âàæåí èíñòðóìåíò, êîéòî ñïîìàãà çà ïî-òîSíîòî

îáßñíåíèå íà åñòåñòâîòî íà ïðîöåñèòå, êîèòî ïðîòèSàò â äèôóçèîííàòà çîíà è
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òåõíèòå åôåêòè. Òîâà ìîæå äà íàñîSè ïëàíèðàíåòî è çíàSèòåëíî äà îáëåêSè

ïðîâåæäàíåòî íà áúäåùè äèðåêòíè åêñïåðèìåíòàëíè èçñëåäâàíèß.

1.5. Íàíîêëåòêè

Íàíîêëåòêèòå ñà íàíîSàñòèöè, êîèòî èìàò êóõèíà ïî ñðåäàòà. Òå ñà åäèí îò

ñðàâíèòåëíî íîâèòå îáåêòè íà èçñëåäâàíå, ïðèòåæàâàùè óíèêàëíè ñâîéñòâà [Skra-

balak è äð., 2008; Skrabalak è äð., 2007; Zhang è äð., 2010; Lu è äð., 2007].

Ïîðàäè ñïåöèôèSíàòà èì ñòðóêòóðà (íàëèSèå íà öåíòðàëíà êóõèíà è/èëè

êóõèíè íà ïîâúðõíîñòòà), ïðîáëåìúò çà òåðìèSíàòà ñòàáèëíîñò è ïðîìßíàòà â

ñâîéñòâàòà íà òßõíàòà ëîêàëíà ñòðóêòóðà [Ñîêîëîâ è äð., 2023; Ñîêîëîâ è äð.,

2024] ñà ñðåä öåíòðàëíèòå ñúîáðàæåíèß ïðè èçáîðà íà òåìïåðàòóðíè óñëîâèß è

ðàçìåðè íà Sàñòèöè ïðè èçïîëçâàíå íà íàíîêëåòêè â ìåäèöèíàòà, êàòàëèçàòà è

äðóãè îáëàñòè. Îñâåí òîâà, ñïîðåä [Ñîêîëîâ è äð., 2023; Ñîêîëîâ è äð., 2024],

òåðìîèíäóöèðàíîòî âúçäåéñòâèå âúðõó ìîíî- è áèìåòàëíè íàíîêëåòêè âîäè äî

ðàçëèêè â ðàçïîçíàâàåìèòå òåìïåðàòóðíè îáëàñòè íà çàðàñòâàíå íà êóõèíèòå

(ïîðèòå) ïî ïîâúðõíîñòèòå è âúâ âúòðåøíàòà îáëàñò (ßäðîòî) íà íàíîêëåòêàòà,

êàêòî è äî ñòðóêòóðåí êîëàïñ íà íàíîêëåòêàòà.

Çà áèìåòàëíèòå íàíîêëåòêè, èíòåðåñ ïðåäñòàâëßâà ñúùî òàêà èçóSàâàíåòî íà

òåíäåíöèèòå íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß ïðåäè è ñëåä òåõíèß êîëàïñ. Ñòðóêòóðíèòå

ïðîìåíè ïîä âúíøíî âúçäåéñòâèå ïðè Au3Ag íàíîêëåòêè ñà åêñïåðèìåíòàëíî

èçñëåäâàíè â [Hood è äð., 2019; Wang è äð., 2025].

Íàðåä ñ òðàäèöèîííèòå íàíîSàñòèöè, íàíîæèöè è íàíîôèëìè, íàíîêëåòêèòå

ñà îáåêò íà èçñëåäâàíå ñ ãîëßì ïîòåíöèàë çà ïðèëîæåíèß, êîåòî îïðåäåëß íóæäàòà

äà ñå ðàçâèâàò íîâè ìåòîäè çà ìîäåëèðàíå è îïòèìèçàöèß íà àòîìíàòà èì ñòðóêòóðà.

1.6. Èçâîäè

ÃåîìåòðèSíàòà ôîðìà è ñòðóêòóðà íà àòîìíèòå êëúñòåðè íà ìåòàëíèòå íàíîSàñòèöè

ñ äàäåí ðàçìåð å îò ðåøàâàùî çíàSåíèå çà îïðåäåëßíåòî íà òåõíèòå ñâîéñòâà, à

ïðè áèìåòàëíèòå íàíîñòðóêòóðè îò èçêëþSèòåëíà âàæíîñò å àòîìíîòî ïîäðåæäàíå.

Íàìèðàíåòî íà ñòàáèëíè àòîìíè êîíôèãóðàöèè å îñíîâåí èçñëåäîâàòåëñêè ïðîáëåì,
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êîéòî ìîæå äà ñå ôîðìóëèðà êàòî èçSèñëèòåëíà çàäàSà çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß.

Åäíà êîíôèãóðàöèß å ñòàáèëíà, êîãàòî íåéíàòà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß å ìèíèìàëíà.

Ñëåä àíàëèç íà ðàçëèSíèòå ìåòîäè è ïîäõîäè, îïèñàíè â ëèòåðàòóðàòà, ìîæå

äà ñå êàæå, Så TB-ïîòåíöèàëúò íà Gupta äàâà äîáðè ðåçóëòàòè ñ âèñîêà ãúâêàâîñò,

êîåòî ãî ïðàâè ïîïóëßðåí è íåãîâèòå ïàðàìåòðè âåðîßòíî ùå ïðîäúëæàâàò äà ñå

àêòóàëèçèðàò è ïðåöèçèðàò è çà â áúäåùå ñ íàïðåäâàíåòî íà åêñïåðèìåíòàëíàòà

áàçà è âúçìîæíîñòèòå çà ab initio èçSèñëåíèß. Ïî òàçè ïðèSèíà, íàñòîßùèßò

äèñåðòàöèîíåí òðóä ñå ôîêóñèðà âúðõó ðàáîòà èìåííî ñ òîçè ïîòåíöèàë.

Çà ðåøàâàíåòî íà îïòèìèçàöèîííàòà çàäàSà, íàìèðàíåòî íà ãëîáàëåí

ìèíèìóì å òðóäåí ïðîáëåì, îñîáåíî ïðè áèìåòàëíèòå íàíîñïëàâè, ïîðàäè êîåòî

å íåîáõîäèìî äà ñå òúðñßò ïðèáëèçèòåëíè ðåøåíèß ñ ïîìîùòà íà åôåêòèâíè

ñòðàòåãèè çà îïòèìèçàöèß (ìåòàåâðèñòèêà). Ñúùåñòâóâàò ìíîãî ïîäõîäè çà òîâà,

íå ìàëêà Sàñò îò êîèòî ñà áàçèðàíè íà Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèè. Ïîðàäè ãîëßìîòî

ðàçíîîáðàçèå îò âúçìîæíè íàíîñòðóêòóðè, îò îñîáåíà âàæíîñò å íàìèðàíåòî íà

íîâè íàSèíè çà ïîäîáðßâàíå íà ðåçóëòàòèòå íà òåçè Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèè è

çà óëåñíßâàíå íà èçïîëçâàíåòî èì ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß.

1.7. Öåë è çàäàSè

Íà áàçà íà íàïðàâåíèß àíàëèç íà ìåòîäèòå çà ìîäåëèðàíå è Sèñëîâà îïòèìèçàöèß

íà àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè íà ìåòàëíè è áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè å ôîðìóëèðàíà

öåëòà íà íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä, à èìåííî: äà ñå ðàçðàáîòè Ìîíòå Êàðëî

ïîäõîä ñúñ ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå (SA), èçïîëçâàù ïîòåíöèàëà íà ñèëíî ñâúðçâàíå

(TB), çà îïòèìèçàöèß íà ðàçëèSíè âèäîâå áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, âêëþSèòåëíî

íàíîSàñòèöè, íàíîæèöè è íàíîôèëìè.

Çà ðåàëèçèðàíåòî íà òàçè öåë å íåîáõîäèìî äà ñå èçïúëíßò ñëåäíèòå çàäàSè:

" äà ñå ïðåäëîæè ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè,

âêëþSèòåëíî íàíîSàñòèöè, íàíîæèöè è íàíîôèëìè;

" äà ñå èçñëåäâà åôåêòèâíîñòòà íà ïðåäëîæåíèß ìåòîä;

" äà ñå ïðåäëîæè ïîäõîäßù íàSèí çà îïðåäåëßíå è ðåãóëèðàíå íà

ïàðàìåòðèòå íà ìåòîäà;
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" äà ñå îïðåäåëè êîè îò ñëåäíèòå ôàêòîðè âëèßßò íàé-ñúùåñòâåíî âúðõó

îïòèìàëíèß èçáîð íà íàSàëíà òåìïåðàòóðà íà ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå:

õèìèSíèßò åëåìåíò, ðàçìåðúò íà íàíîSàñòèöàòà, âèäúò íà ðåøåòêàòà,

ãîëåìèíàòà íà ðåøåòêàòà;

" äà ñå ïðåäëîæè ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà è äà ñå ðàçðàáîòè ñîôòóåðíà

ñèñòåìà, ðåàëèçèðàùà íîâèß ìåòîä, êîßòî äà ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî

íà îïòèìèçèðàíå åôèêàñíîñòòà íà èçSèñëåíèßòà, ãúâêàâîñò çà âàðèðàíå

íà àëãîðèòìèòå è òåõíèòå ïàðàìåòðè è äîáðà ñúâìåñòèìîñò ñ âúíøíè

ïðèëîæåíèß çà àíàëèç è âèçóàëèçàöèß íà ðåçóëòàòèòå;

" äà ñå íàïðàâè èçñëåäâàíå, ïðèëàãàùî ïðåäëîæåíèß ìåòîä çà êîíêðåòåí

êëàñ çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè ñ 3000 àòîìà, êîèòî ïðåäñòàâëßâàò

èíòåðåñ çà ìíîãî ïðèëîæåíèß, çà äà ñå óñòàíîâè êàê ðàçëèêèòå â

ñúîòíîøåíèåòî Au : Ag è ñèìåòðèßòà íà êðèñòàëíàòà ðåøåòêà âëèßßò

âúðõó àòîìíîòî ïîäðåæäàíå è ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß.
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ÃÃËÀÂÀ 2

ÄÂÓÅÒÀÏÅÍ ÌÎÍÒÅ ÊÀÐËÎ ÏÎÄÕÎÄ ÇÀ

ÎÏÒÈÌÈÇÀÖÈß ÍÀ ÁÈÌÅÒÀËÍÈ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÈ

Â íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä ñå ïðåäëàãà äâóåòàïåí ðåøåòúSåí Ìîíòå Êàðëî

ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñïëàâè. Äâàòà åòàïà ñå ñúñòîßò îò

ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå âúðõó ïî-ãîëßìà ðåøåòêà, ïîñëåäâàíî îò ñèìóëèðàíà

äèôóçèß. È äâàòà ñúñòàâíè àëãîðèòúìà ñà ñõîäíè ïî ñòðóêòóðà, íî áå óñòàíîâåíî,

Så òßõíàòà êîìáèíàöèß äàâà çíàSèòåëíî ïî-äîáðè ðåçóëòàòè â ñðàâíåíèå ñúñ

ñàìîñòîßòåëíîòî ïðèëàãàíå íà ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå. Ñëåä ïðèêëþSâàíåòî íà

äâàòà àëãîðèòúìà, íàíîñòðóêòóðàòà ñå ðåëàêñèðà ïðè íèñêà òåìïåðàòóðà ñ ìåòîä

íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà è ñå èçáèðà êîíôèãóðàöèßòà ñ íàé-íèñêà åíåðãèß.

Ïðåäëîæåíèßò ìåòîä å òåñòâàí âúðõó ðåäèöà ïðèìåðè, êàòî ñå îáðúùà

âíèìàíèå íà íàñòðîéêàòà íà ïàðàìåòðèòå íà àëãîðèòìèòå, òàêà Så òå äà ðàáîòßò

çàåäíî îïòèìàëíî.

Äâóåòàïíèßò ìåòîä å ïóáëèêóâàí çà ïðúâ ïúò â îïðîñòåí âèä â [Mikhov è äð.,

2020], ñëåä êîåòî å ïîäîáðåí â [Mikhov è äð., 2022].

2.1. ÌàòåìàòèSåñêè ìîäåë íà áèìåòàëíàòà íàíîñòðóêòóðà

Áèìåòàëíàòà íàíîñïëàâ å ìîäåëèðàíà êàòî ñúâêóïíîñò îò èçâåñòåí áðîé àòîìè

íà äâà ìåòàëíè åëåìåíòà, â äàäåíà ïðîïîðöèß. Àòîìèòå ñå ðàçïîëàãàò âúðõó

ïðåäâàðèòåëíî çàäàäåíà ðåøåòêà, ñúñòîßùà ñå îò ïðàçíè âúçëè. Ïúðâàòà öåë å

äà ñå íàìåðè êîíôèãóðàöèß íà àòîìèòå âúðõó òàçè ðåøåòêà, òàêà Så ïîëóSåíàòà

íàíîSàñòèöà äà áúäå ñòàáèëíà4ò. å., äà ñå ìèíèìèçèðà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íà

ñèñòåìàòà.
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Çà èçSèñëåíèå íà âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó àòîìèòå å èçïîëçâàí

ìíîãîòåëíèßò ïîòåíöèàë çà ñèëíî ñâúðçâàíå (TB) íà Cleri3Rosato [Cleri è Rosato,

1993]. Îáùàòà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß çà ößëàòà ñèñòåìà èìà ñëåäíàòà ôîðìà:

E =
∑

i

∑

j� i

Eij ,ab 2
∑

i

∑

j� i

Bij ,ab

√

(2.1)

Eij,ab = Aab exp

(

2pab

(

rij

r0,ab

2 1

))

(2.2)

Bij,ab = ξab
2 exp

(

22 qab

(

rij

r0,ab

2 1

))

, (2.3)

êúäåòî:

2 i èçáðîßâà âñèSêè àòîìè â ñèñòåìàòà;

2 j èçáðîßâà âñèSêè àòîìè, ðàçëèSíè îò i, íî íà ðàçñòîßíèå îò àòîì i, íå

ïî-ãîëßìî îò ïðåäâàðèòåëíî çàäàäåíèß ãëîáàëåí ïàðàìåòúð Rcut;

2 a è b îáîçíàSàâàò õèìèSíèß åëåìåíò íà àòîìèòå i è j;

2 Eij ,ab è Bij,ab ñà, ñúîòâåòíî, îòáëúñêâàùèßò è ïðèòåãàòåëíèßò êîìïîíåíò

íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß, ïîðîäåí îò àòîìíàòà äâîéêà (i, j);

2 rij å ðàçñòîßíèåòî ìåæäó àòîìèòå;

2 r0,ab, Aab, pab, ξab è qab ñà êîíñòàíòè, ñïåöèôèSíè çà ðàçãëåæäàíèòå

õèìèSíè åëåìåíòè.

Òóê èçïîëçâàíàòà ñòîéíîñò íà Rcut ñúîòâåòñòâà íà ïåò êîîðäèíàöèîííè

ñôåðè4ðàçñòîßíèå, îòâúä êîåòî ïðèåìàìå, Så âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó àòîìèòå

ñòàâà íóëåâî.

Ìîäåëèðàíàòà íàíîñïëàâ ìîæå äà èìà íàíîðàçìåðè ïî íßêîè îò

êîîðäèíàòíèòå îñè è ìàêðîðàçìåðè ïî îñòàíàëèòå îñè. Ïðàâè ñå ðàçëèêà ìåæäó

3 ñëóSàß (èëþñòðèðàíè íà ôèã. 2.1):

" íàíîSàñòèöà, êúäåòî è òðèòå îñè ñà ñ íàíîðàçìåðè;

" íàíîæèöà, êúäåòî åäíà îò îñèòå å ñ ìàêðîðàçìåðè;

" íàíîôèëì, êúäåòî äâå îò îñèòå ñà ñ ìàêðîðàçìåðè.

Êîãàòî ñòàâà âúïðîñ çà íàíîæèöà èëè íàíîôèëì, ìîäåëúò å àíàëîãèSåí

íà òîçè çà íàíîSàñòèöà, íî ñà èçïîëçâàíè ïåðèîäèSíè ãðàíèSíè óñëîâèß. Òîâà

îçíàSàâà, Så ñå èçïîëçâà ðåøåòêà ñ íàíîðàçìåðè è ïî òðèòå îñè, íî ïî îñèòå, êúäåòî

ñå ìîäåëèðàò ìàêðîðàçìåðè, ñå âúâåæäà ïðîçîðåö íà ïåðèîäèSíîñò. Ðàçñòîßíèåòî
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Ôèã. 2.1. Ìîäåë íà íàíîSàñòèöà, íàíîæèöà è íàíîôèëì. Êîíôèãóðàöèèòå

ñà ïîñòèãíàòè ñ àëãîðèòìèòå îò 2.2 ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß.
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ìåæäó àòîìèòå ñå äåôèíèðà ïî ñëåäíèß íàSèí:

rij = |∆xij |2 + |∆yij |2 + |∆zij |2
√

(2.4)

|∆xij |=min {|xi2xj |, Lx 2 |xi2xj |}, (2.5)

êúäåòî xi è xj ñà x-êîîðäèíàòèòå íà àòîìèòå i è j âúòðå â ïåðèîäèSíàòà êëåòêà, à

Lx å x-ðàçìåðúò íà ïåðèîäèSíàòà êëåòêà. Àêî ñå ìîäåëèðàò ìàêðîðàçìåðè ïî y è z

îñèòå, òîãàâà |∆yij | è |∆zij | ñúùî ñå èçSèñëßâàò ïî ïîäîáåí íàSèí. ÍåïåðèîäèSíèßò

ñëóSàé ñúîòâåòñòâà íà Lx =>.

Íàñòîßùèßò ìîäåë, êàêòî è àëãîðèòìèòå êúì íåãî, ñà ïîäõîäßùè çà

îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîSàñòèöè ñ ãîëåìèíà ìåæäó 100 è íßêîëêî äåñåòêè

õèëßäè àòîìà.

2.2. Ñúñòàâíè àëãîðèòìè

Äâóåòàïíèßò ïîäõîä, êîéòî ñå ïðåäëàãà â òàçè ãëàâà, å êîìáèíàöèß îò íßêîëêî

ñúñòàâíè àëãîðèòúìà. Ïðåäè äà äåôèíèðàìå êîìáèíèðàíèß ìåòîä, ïúðâî ùå

îïèøåì îòäåëíèòå ñúñòàâíè àëãîðèòìè è íßêîè òåõíè îñîáåíîñòè.

2.2.1. ØèðîêîðåøåòúSíèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì

Ïúðâèßò ñúñòàâåí Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì, êîéòî ùå íàðèSàìå

>øèðîêîðåøåòúSíèßò< àëãîðèòúì, å áàçèðàí íà ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå è å ðàçâèò â

ñåðèß îò ñòàòèè íà êîëåêòèâ ñ óSàñòèåòî íà àâòîðà [Myasnichenko è äð., 2019a32021].

Â [Myasnichenko è äð., 2019a] å èçïîëçâàí çà îïòèìèçàöèß íà ñðåáúðíà íàíîSàñòèöà

ñ 200 àòîìà. Â [Myasnichenko è äð., 2019b; ÌßñíèSåíêî è äð., 2019; Myasnichenko

è äð., 2020] ñ íåãî ñà èçñëåäâàíè íàíîæèöè ñ ãîëåìèíà íà ïðîçîðåöà ìåæäó 1000

è 16 000 àòîìà, â äâà ðàçëèSíè ñúñòàâà4ìîíîìåòàëíè Au è áèìåòàëíè AuAg. Â

[Myasnichenko è äð., 2021] å èçïîëçâàí âúðõó 27 ñðåáúðíè íàíîSàñòèöè ñ ðàçëèSíà

ãîëåìèíà ìåæäóAg150 èAg3000. Â [Myasnichenko è äð., 2023] å èçñëåäâàíî ïîñëîéíîòî

èçðàñòâàíå íà AuAg íàíîSàñòèöà îò 146 äî 1500 àòîìà.

Äåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà å èëþñòðèðàíî íà ôèã. 2.2.

ÇàïîSâà ñå ñ ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêà ñ îïðåäåëåíà ãåîìåòðèSíà ñòðóêòóðà.

Såñòî èçïîëçâàíè ñà ñòåííîöåíòðèðàíè êóáèSíè (fcc) ðåøåòêè, èêîñàåäðèSíè

ðåøåòêè, äåêàåäðèSíè ðåøåòêè è äð. Ìåæäóàòîìíèòå ðàçñòîßíèß â òåçè ðåøåòêè

ñå ñúîáðàçßâàò ñ îñîáåíîñòèòå íà õèìèSíèòå åëåìåíòè, êîèòî ñå èçñëåäâàò.
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Ãåíåðèðàíå íà âúçëèòå íà øèðîêàòà ðåøåòêà.

Ïîñòàâßíå íà àòîìèòå â ñëóSàéíè âúçëè íà ðåøåòêàòà.

ÈçSèñëßâàíå íà ñúñåäèòå è òåõíèòå åíåðãèè çà âñåêè âúçåë.

Ïîñòèãíàòî ëè å ðàâíîâåñèå?
ÄÀ

ÍÅ

ÊÐÀÉ

Ðåãóëèðàíå íà òåìïåðàòóðàòà.

ÑëóSàåí èçáîð íà àòîì.

ÑëóSàåí èçáîð íà ñúñåäåí ïðàçåí âúçåë.

ÈçSèñëßâàíå íà ∆E çà ïðåñêàSàíå íà àòîìà âúâ âúçåëà.

∆E f 0?
ÄÀ

ÍÅ

ÈçSèñëßâàíå íà P = exp (2∆E/kT ).

ÑëóSàåí èçáîð íà p* [0, 1).

p <P ?
ÄÀ

ÍÅ

Ôèã. 2.2. Áëîê-ñõåìà íà øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì.

Âñßêà ãåíåðèðàíà ðåøåòêà ñå ñúñòîè îò îïðåäåëåí áðîé âúçëè4òîSêè îò

ïðîñòðàíñòâîòî, çàäàäåíè ïî òåõíèòå äåêàðòîâè êîîðäèíàòè (x, y, z). Çà öåëèòå

íà òîçè àëãîðèòúì ñå èçïîëçâà >øèðîêà< ðåøåòêà, êîßòî ñúäúðæà íßêîëêî ïúòè

ïîâåSå âúçëè îòêîëêîòî îáùèß áðîé àòîìè â ñèñòåìàòà.

Â íàSàëîòî àòîìèòå ñå ïîñòàâßò âúâ âúçëè, èçáðàíè íà ñëóSàåí ïðèíöèï.

Òàêà âñåêè âúçåë ñå îïðåäåëß èëè êàòî ïðàçåí, èëè êàòî ñúäúðæàù àòîì îò åäèíèß

îò äâàòà õèìèSíè åëåìåíòà.

Âåäíàãà ñëåä ïîñòàâßíåòî íà àòîìèòå ñå èçâúðøâà ñåðèß îò ïðåäâàðèòåëíè

èçSèñëåíèß, êîèòî ñå çàïàìåòßâàò ñ öåë äà ñå èçâàäßò âúçìîæíî íàé-ìíîãî

èçSèñëèòåëíè îïåðàöèè èçâúí îñíîâíèß öèêúë íà àëãîðèòúìà. Òàçè ñòúïêà, îïèñàíà

â 2.2.2, å îò ðåøàâàùî çíàSåíèå çà áúðçîäåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà.

Îñíîâíèßò öèêúë ñå ñúñòîè îò ñåðèß îò èòåðàöèè. Ïðè âñßêà èòåðàöèß, åäèí

àòîì è åäèí ñúñåäåí ïðàçåí âúçåë ñå èçáèðàò íà ñëóSàåí ïðèíöèï è ñå ðåøàâà äàëè

Ð. Ìèõîâ: Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

31



àòîìúò ùå ïðåñêîSè â ïðàçíèß âúçåë. Àêî ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íà ñèñòåìàòà áè

íàìàëßëà, ïðåñêîêúò ñå èçâúðøâà áåçóñëîâíî. Â ïðîòèâåí ñëóSàé, ïðåñêîêúò âñå

îùå ìîæå äà áúäå èçâúðøåí, íî ñ âåðîßòíîñò, îïðåäåëåíà ïî ñëåäíàòà ôîðìóëà:

P = exp

(

2∆E

kT

)

, (2.6)

êúäåòî ∆E å ðàçëèêàòà â åíåðãèèòå íà äâåòå êîíôèãóðàöèè; T å òåêóùàòà

òåìïåðàòóðà íà ñèñòåìàòà; k å êîíñòàíòàòà íà Áîëöìàí. Â ñëóSàé, Så â ñúñåäñòâî

íà èçáðàíèß àòîì íßìà ïðàçíè âúçëè, ïðåñêîê íå ñå èçâúðøâà.

Âñßêà èòåðàöèß çàâúðøâà èëè ñ ïðåñêîê íà åäèí àòîì, èëè áåç ïðåñêîê.

Òåìïåðàòóðàòà ñå çàäàâà âèñîêà â íàSàëîòî è ñëåä òîâà ïîñòåïåííî íàìàëßâà.

Èçïîëçâà ñå ëèíåéíà ôîðìóëà çà îõëàæäàíå:

T =max {1, T0 + s ∆T }, (2.7)

êúäåòî T å òåêóùàòà òåìïåðàòóðà; T0 å íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà; s å íîìåðúò íà

èòåðàöèßòà; ∆T å îòðèöàòåëíà êîíñòàíòà. Òàçè ïðîìßíà íà òåìïåðàòóðàòà ñå

èçâúðøâà âåäíúæ íà âñåêè íßêîëêî õèëßäè èòåðàöèè.

Àëãîðèòúìúò ïðèêëþSâà, êîãàòî ñèñòåìàòà å äîñòèãíàëà ðàâíîâåñèå4èëè

òåêóùàòà òåìïåðàòóðà å äîñòèãíàëà 1K, èëè çà îïðåäåëåí (ïðåäâàðèòåëíî çàäàäåí)

áðîé èòåðàöèè åíåðãèßòà íå å íàìàëßâàëà.

Ïîäõîäßùàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà T0 ñèëíî çàâèñè îò ðàçìåðà è âèäà íà

èçïîëçâàíàòà ðåøåòêà, êàêòî è îò ðàçìåðà è õèìèSíèß ñúñòàâ íà íàíîñòðóêòóðàòà

(âæ. Ãëàâà 4), ïîðàäè êîåòî å íàé-äîáðå äà ñå îïðåäåëè åêñïåðèìåíòàëíî.

Îòáåëßçâàìå, Så íßìà òåìïåðàòóðåí åôåêò, óâåëèSàâàù ïîòåíöèàëíàòà

åíåðãèßòà, òúé êàòî ñðàâíåíèåòî íà ïîëóSåíàòà åíåðãèß ñå èçâúðøâà ïî-êúñíî ñëåä

îõëàæäàíå ïî ìåòîäà íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà äî 0,1K.

Â ñèìóëàöèß îò òàêúâ òèï âúçìîæíîñòòà äà ñå ðàáîòè ñ îãðîìåí áðîé

èòåðàöèè å âàæíî óñëîâèå, çà äà ñå äîñòèãíàò ïî-äîáðè ðåçóëòàòè. Òîçè àëãîðèòúì

öåëåíàñîSåíî å ñúñòàâåí òàêà, Så îñíîâíèßò öèêúë äà å ìàêñèìàëíî îïðîñòåí.

Ñ ïîìîùòà íà ïðåäâàðèòåëíî çàïàìåòåíèòå ñòîéíîñòè íà åíåðãèßòà, ïî âðåìå

íà îñíîâíèß öèêúë îïåðàöèèòå ñ ïëàâàùà çàïåòàß ñà ñâåäåíè äî ìèíèìóì.

Ïðîãðàìíàòà ðåàëèçàöèß å íàïèñàíà íà C, ïðèëàãàéêè ìåðêè êîäúò äà áúäå

îðãàíèçèðàí ïî íàSèí, êîéòî óëåñíßâà êîìïèëàòîðà äà ïðèëîæè äîïúëíèòåëíè

îïòèìèçàöèè. Â ðåçóëòàò, àëãîðèòúìúò ìîæå äà ðàáîòè ñ ìèëèàðäè èòåðàöèè â
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ðàìêèòå íà ìèíóòè íà ñòàíäàðòåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð.

Àëãîðèòúìúò íå å ïàðàëåëèçèðàí, ïðåäâèä íà òîâà, Så ïðåäñòàâëßâà Ìîíòå

Êàðëî ñèìóëàöèß, èçïîëçâàùà ñëóSàéíè Sèñëà è ñå ïðåäïîëàãà, Så çà ñòàáèëíîòî

íàìèðàíå íà ðåçóëòàòè ùå ñå ïóñêà íåêîëêîêðàòíî ïðè åäíè è ñúùè íàSàëíè

óñëîâèß. Òåçè ïóñêîâå ìîãàò äà ðàáîòßò ïàðàëåëíî.

2.2.2. Ðåàëèçàöèß íà àëãîðèòúìà, ãàðàíòèðàùà íåãîâîòî áúðçîäåéñòâèå

Áúðçîäåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà ñå ãàðàíòèðà ïîñðåäñòâîì èçïîëçâàíåòî íà

ïîäõîäßùè ñòðóêòóðè îò äàííè è ñåðèß îò ïðåäâàðèòåëíè èçSèñëåíèß, ñâúðçàíè

ñ òßõ. Òîçè ïîäõîä çà ðåàëèçàöèß å îïèñàí â [Myasnichenko è äð., 2019a], êàòî ñòúïâà

è íà íßêîè èäåè îò [Ìûøëßâöåâ è Ñòèøåíêî, 2012].

Âúçëèòå ñå ñúõðàíßâàò â äâà ìàñèâà N è A, êúäåòî N äàâà èíäåêñà íà äàäåí

âúçåë â A, à A äàâà èíäåêñà íà äàäåí âúçåë â N. N ñå ïàçè ñîðòèðàí ïî ðåäà íà

âúçëèòå â íàSàëíàòà ðåøåòêà, äîêàòî A ñå ïàçè ñîðòèðàí çàïîSâàéêè ñ àòîìèòå è

çàâúðøâàéêè ñ ïðàçíèòå âúçëè. Òîâà ïîçâîëßâà äà ñå òúðñè èíôîðìàöèß çà âúçëè

è àòîìè, äà ñå èçáèðàò àòîìè íà ñëóSàåí ïðèíöèï, äà ñå äîáàâßò, ïðåìàõâàò è

ïðåìåñòâàò àòîìè, êàòî âñßêà îò òåçè îïåðàöèè ñå îñúùåñòâßâà çà êîíñòàíòíî âðåìå.

Ïðåäè äà çàïîSíå îñíîâíèßò öèêúë, ñå ïðàâßò ñëåäíèòå ïðåäâàðèòåëíè

èçSèñëåíèß:

À. Çà âñåêè âúçåë i ñå èçSèñëßâà è çàïàìåòßâà ñïèñúêúò ñ âúçëè j íà

ðàçñòîßíèå îò i íå ïî-ãîëßìî îò Rcut. Êàòî ïîä-ñïèñúê ñå çàïàìåòßâà

è ñïèñúêúò ñ íåïîñðåäñòâåíèòå ñúñåäè íà i.

Á. Çà âñåêè âúçåë i, âñåêè âúçåë j (íà ðàçñòîßíèå îò i íå ïî-ãîëßìî îò Rcut)

è âñßêà âúçìîæíà êîìáèíàöèß îò õèìèSíè åëåìåíòè a è b, ñå èçSèñëßâàò

Eij ,ab è Bij ,ab ïîñðåäñòâîì (2.2)3(2.3) è ñå çàïàìåòßâàò. Îò òîçè ìîìåíò

íàòàòúê, àëãîðèòúìúò çàáðàâß çà äåêàðòîâèòå êîîðäèíàòè íà âúçëèòå è

çàïîSâà äà ðàáîòè èçêëþSèòåëíî è ñàìî ñ èíäåêñèòå íà âúçëèòå, çàåäíî

ñ òóê èçSèñëåíèòå ñòîéíîñòè íà êîìïîíåíòèòå íà åíåðãèßòà.

Â. Çà âñåêè àòîì i ñå èçSèñëßâà
∑

j� i

Bij ,ab (ñóìàòà ïîä ðàäèêàëà â (2.1)) è

ñå çàïàìåòßâà. Òàçè ñòîéíîñò ñå àêòóàëèçèðà ñâîåâðåìåííî ïî âðåìå íà

îñíîâíèß öèêúë íà àëãîðèòúìà, êîãàòî ñå ïðåìåñòâàò àòîìè.
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Ñïèñúöèòå îòÀ3Â ïîçâîëßâàò áúðçî èçSèñëåíèå íà ∆E ïðè ïðåñêîêà íà àòîì

â ñúñåäåí ïðàçåí âúçåë. Ñëåäâàéêè (2.1), èçïîëçâà ñå ñïèñúêà îò À çà äà ñå èçáðîßò

Rcut-îêîëíîñòèòå íà àòîìà è íà ïðàçíèß âúçåë, à ñïèñúêà îò Á 3 çà äà ñå ïðèáàâßò

èëè èçâàäßò íåîáõîäèìèòå åíåðãèéíè êîìïîíåíòè. Ñïèñúêúò îò Â ïîçâîëßâà äà ñå

èçáåãíå èçáðîßâàíåòî íà Rcut-îêîëíîñòèòå íà Rcut-îêîëíîñòèòå, êîåòî â ïðîòèâåí

ñëóSàé áè áèëî íåîáõîäèìî ïîðàäè íàëèSèåòî íà ðàäèêàëà è áè óâåëèSèëî áðîß íà

èçáðîåíèòå âúçëè íà êâàäðàò.

2.2.3. Äèôóçèîííèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì

Âòîðèßò ñúñòàâåí Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì, êîéòî ùå íàðèSàìå >äèôóçèîííèßò<

àëãîðèòúì, å îïèñàí â [Myasnichenko è äð., 2022] îò êîëåêòèâ ñ óSàñòèåòî íà

àâòîðà è å áàçèðàí âúðõó ðàìêà çà ñèìóëàöèß íà äèôóçèß [Êîðçíèêîâà è äð., 2019;

Ëîáçåíêî è äð., 2019] ïî ìåõàíèçìà íà âàêàíòíèòå ìåñòà. Â [Myasnichenko è äð.,

2022; ÌßñíèSåíêî è äð., 2020] å èçïîëçâàí çà ñèìóëàöèß íà AuAg, Au3Ag è AuAg3

áèìåòàëíè íàíîôèëìè ñ ãîëåìèíà íà ïðîçîðåöà 12 000 àòîìà.

Îñíîâíàòà öåë íà òîçè àëãîðèòúì å ñèìóëàöèß íà ïðîöåñè íà äèôóçèß â

áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, íî â íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä ãî èçïîëçâàìå êàòî

âòîðè åòàï îò êîìáèíèðàí ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè.

Äåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà å îáîáùåíî íà ôèã. 2.3.

ÇàïîSâà ñå ñ ðåøåòêà, ïðåäâàðèòåëíî ïîïúëíåíà ñ àòîìè îò äâàòà ðàçëèSíè

õèìèSíè åëåìåíòà, ïëþñìàëúê áðîé ïðàçíè âúçëè (>4 çà ñòðóêòóðà îò 200 àòîìà).

Èçâúðøâàò ñå ïðåäâàðèòåëíè èçSèñëåíèß, àíàëîãèSíè íà òåçè â 2.2.2, ñ öåë

çíàSèòåëíî óñêîðßâàíå áúðçîäåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà.

Îñíîâíèßò öèêúë îòíîâî å ñåðèß îò èòåðàöèè, íî òóê ïðè âñßêà èòåðàöèß

ñå èçáèðà íà ñëóSàåí ïðèíöèï åäèí ïðàçåí âúçåë è èòåðàöèßòà âèíàãè çàâúðøâà ñ

ïðåñêîê íà ñúñåäåí àòîì â òîçè ïðàçåí âúçåë. Êîé àòîì ùå ïðåñêîSè ñå îïðåäåëß

Sðåç ôîðìóëà, àíàëîãèSíà íà (2.6):

P = exp

(

2∆E

kT

)

, (2.8)

íî òóê òàçè ñòîéíîñò ñå èçSèñëßâà ïîîòäåëíî çà âñåêè àòîì-êàíäèäàò è ñå èçïîëçâà

êàòî îòíîñèòåëíà âåðîßòíîñò ïðè èçáîðà íà åäèí îò òåçè êàíäèäàòè. Ïî-êîíêðåòíî,

ãåíåðèðà ñå ñëóSàéíî Sèñëî â èíòåðâàëà îò íóëà äî ñóìàòà îò âñèSêè P è ñå èçáèðà
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Çàðåæäàíå íà ïîïúëíåíàòà ñ àòîìè è ïðàçíè âúçëè ðåøåòêà.

ÈçSèñëßâàíå íà ñúñåäèòå è òåõíèòå åíåðãèè çà âñåêè âúçåë.

Ïîñòèãíàòî ëè å ðàâíîâåñèå?
ÄÀ

ÍÅ

ÊÐÀÉ

Ðåãóëèðàíå íà òåìïåðàòóðàòà.

ÑëóSàåí èçáîð íà ïðàçåí âúçåë.

Çà âñåêè ñúñåäåí àòîì,

èçSèñëßâàíå íà ∆E çà ïðåñêàSàíå íà àòîìà âúâ âúçåëà.

Èçìåæäó ðàçãëåäàíèòå ñúñåäíè àòîìè, èçáîð íà åäèí,

ñ îòíîñèòåëíà âåðîßòíîñò P = exp (2∆E/k T ).

Ôèã. 2.3. Áëîê-ñõåìà íà äèôóçèîííèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì.

àòîìà, â Sèèòî ïîä-èíòåðâàë å ïîïàäíàëî ñëóSàéíîòî Sèñëî.

Äðóãà âàæíà ðàçëèêà å â äåôèíèöèßòà íà >ñúñåä<. Ïðè øèðîêîðåøåòúSíèß

àëãîðèòúì ïîä >ñúñåä< ñå ðàçáèðà ðàäèóñ îò åäíà êîîðäèíàöèîííà ñôåðà, à òóê

çà >ñúñåä< ñå ïðèåìà àòîì â ðàäèóñ îò òðè êîîðäèíàöèîííè ñôåðè. Òàçè ðàçëèêà

ñå äúëæè íà ìàëêîòî êîëèSåñòâî ïðàçíè âúçëè â ïðîöåñà íà äèôóçèß. Ïðè

øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì èçïîëçâàíåòî íà ïîâåSå îò åäíà ñôåðà áè áèëî

ðàçòîSèòåëíî, äîêàòî òóê òîâà óñêîðßâà ìåõàíèçìà íà äèôóçèß. Åêñïåðèìåíòàëíî

å ïðîâåðåíî, Så òðè êîîðäèíàöèîííè ñôåðè ïðåäñòàâëßâàò îïòèìàëíèßò ðàäèóñ çà

òàçè öåë.

Òåìïåðàòóðàòà ñå óïðàâëßâà àíàëîãèSíî íà øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî

àëãîðèòúì, ïî ëèíåéíà ôîðìóëà (2.7).

Áúðçîäåéñòâèåòî íà àëãîðèòúìà, ìàêàð è òóê îñíîâíèßò öèêúë äà å ïî-áàâåí

îòêîëêîòî ïðè øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì, âñå ïàê ïîçâîëßâà äà ñå èçâúðøâàò

ìèëèîíè èòåðàöèè â ìèíóòà íà ñòàíäàðòåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð.

2.2.4. Ðåëàêñàöèß ñ ìåòîä íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà

Ñúùåñòâóâà ïðàêòèêà [Myasnichenko è äð., 2020] ñëåä êàòî Ìîíòå Êàðëî

ñèìóëàöèßòà å ïðèêëþSèëà, äà ñå èçâúðøè îùå åäíà ñòúïêà íà ðåëàêñàöèß ñ ìåòîä

íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà (MD) çà äîïúëíèòåëíî ïîäîáðßâàíå íà åíåðãèßòà
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íà ñèñòåìàòà. Â MD ñèìóëàöèßòà, âðåìåâèòå òðàåêòîðèè íà âñèSêè àòîìè â

ñèñòåìàòà ñå ñëåäâàò â ïðîñòðàíñòâîòî Sðåç èíòåãðèðàíå íà íþòîíîâèòå óðàâíåíèß

íà äâèæåíèå. Ñèëèòå ñå èçâëèSàò êàòî îòðèöàòåëíèß ãðàäèåíò îò ìåæäóàòîìíèß

ïîòåíöèàë.

Çà öåëèòå íà òîçè äèñåðòàöèîíåí òðóä å èçáðàí òàêà íàðåSåíèßò

ìîäèôèöèðàí àëãîðèòúì ñúñ ñêîðîñò íà Âåðëå [Verlet, 1967; Verlet, 1968], êúäåòî

ïîçèöèèòå, ñêîðîñòèòå è óñêîðåíèßòà ïðè èòåðàöèß t + ∆t ñå èçSèñëßâàò êàêòî

ñëåäâà:

rS (t +∆t) = rS (t)+ vS (t) ∆t +
1

2
aS (t) (∆t)2 (2.9)

vS (t +
1

2
∆t) = vS (t) +

1

2
aS (t)∆t (2.10)

aS (t) =2gradU(rS (t))

m
, (2.11)

êúäåòî U(rS (t)) å ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß, à m å ìàñàòà. Ïðåäèìñòâî íà òîçè ìåòîä å,

Så òîé ñå ñàìîñòàðòèðà, ò. å. íå èçèñêâà ñïåöèàëíî òðåòèðàíå íà ñõåìàòà çà Sèñëîâà

èíòåãðàöèß îêîëî t = 0.

ÍàSàëíèòå ñêîðîñòè íà àòîìèòå ñå èçáèðàò ïðîèçâîëíî, êàòî àáñîëþòíèòå

èì ñòîéíîñòè ñå îïðåäåëßò òàêà, Så îáùàòà êèíåòèSíà åíåðãèß íà ñèñòåìàòà äà

ñúîòâåòñòâà íà çàäàäåíàòà òåìïåðàòóðà. Ñìßòà ñå [Ïîëóõèí è Âàòîëèí, 1985], Så

âúïðîñúò ñ èçáîðà íà íàSàëíèòå ñêîðîñòè ïðè ìîäåëèðàíåòî íà ìîëåêóëßðíàòà

äèíàìèêà íå å ôóíäàìåíòàëåí, òúé êàòî ñêîðîñòèòå, ñúîòâåòñòâàùè íà äàäåíà

òåìïåðàòóðà, ñå óñòàíîâßâàò ñàìî â íßêîëêî ñòúïêè îò åâîëþöèßòà íà ñèñòåìàòà. Îò

äðóãà ñòðàíà, ïðè ïðåõîäà îò ìîäåëèðàíå íà ìàñèâíà ôàçà ñ ïîìîùòà íà ïåðèîäèSíè

ãðàíèSíè óñëîâèß êúì ìîäåëèðàíå íà ìàëêè îáåêòè, ñòàâà âàæíî äà ñå îáúðíå

âíèìàíèå è íà òîçè âúïðîñ è äà ñå íàïðàâè àäåêâàòåí èçáîð íà ïúðâîíàSàëíîòî

ñúñòîßíèå íà ñèñòåìàòà.

2.3. Äâóåòàïíèßò ìåòîä, êîìáèíèðàù ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè

Îòïðàâíàòà òîSêà íà òîâà èçñëåäâàíå å íàáëþäåíèåòî, Så êîìáèíèðàíåòî íà äâàòà

Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúìà ïî-ãîðå ìîæå äà äîâåäå äî ïî-äîáðè ðåçóëòàòè, îòêîëêîòî

ñëåäâàíåòî íà åäíîåòàïåí ïîäõîä.
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Â òàçè âðúçêà ñå ïðåäëàãà êîìáèíèðàí ìåòîä, êîéòî âêëþSâà ñëåäíèòå

ñòúïêè:

ÅÒÀÏ

I

ÅÒÀÏ

II

Ñòúïêà 1. Íàñòðîéêà íà ïàðàìåòðèòå.

ØèðîêîðåøåòúSíèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì ñå ïóñêà ìíîãîêðàòíî îò

ñëóSàéíè ïúðâîíàSàëíè êîíôèãóðàöèè, çà N1 (>40×106) èòåðàöèè ïðè

âñåêè îïèò, çà äà ñå îïðåäåëßò îïòèìàëíèòå íàSàëíà òåìïåðàòóðà T2 è

êîåôèöèåíòè íà ìàùàáèðàíå (ïî âñßêà îò îñèòå x, y, è z) çà ðåøåòêàòà.

Ïîðàäè çàäàäåíèß ïî-ìàëúê áðîé èòåðàöèè, âñåêè îïèò çàâúðøâà áúðçî,

çà äà ñïåñòè âðåìå çà ïî-âàæíèòå ñëåäâàùè ñòúïêè.

Ñòúïêà 2. Ôèêñèðàíå íà ãåîìåòðèSíàòà ôîðìà.

ØèðîêîðåøåòúSíèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì ñå ïóñêà íàíîâî,

ìíîãîêðàòíî îò ñëóSàéíè ïúðâîíàSàëíè êîíôèãóðàöèè, íî òîçè

ïúò çà N2 (>1×109) èòåðàöèè ïðè âñåêè îïèò, èçïîëçâàéêè íàé-

äîáðèòå ñòîéíîñòè îò Ñòúïêà 1 çà íàSàëíà òåìïåðàòóðà T2 è çà

êîåôèöèåíòèòå íà ìàùàáèðàíå. Îõëàæäàíåòî òóê å ìíîãî ïî-áàâíî â

ñðàâíåíèå ñúñ Ñòúïêà 1: òúé êàòî ñå èçïîëçâà ëèíåéíà ôîðìóëà çà

îõëàæäàíå, ñêîðîñòòà íà îõëàæäàíå ïðåäñòàâëßâà (íàêðàòêî) íàSàëíàòà

òåìïåðàòóðà, ðàçäåëåíà íà áðîß íà èòåðàöèèòå.

Ñòúïêà 3. Íàñòðîéêà íà ïàðàìåòðèòå çà äèôóçèß.

Äèôóçèîííèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì ñå ïóñêà ìíîãîêðàòíî âúðõó

ðåçóëòàòèòå îò Ñòúïêà 2, çà N3 (>10×106) èòåðàöèè ïðè âñåêè îïèò,

çà äà ñå îïðåäåëè îïòèìàëíàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà T4 çà äèôóçèß.

Ïîðàäè çàäàäåíèß ïî-ìàëúê áðîé èòåðàöèè, âñåêè îïèò çàâúðøâà áúðçî,

çà äà ñïåñòè âðåìå çà ïî-âàæíèòå ñëåäâàùè ñòúïêè.

Ñòúïêà 4. Äèôóçèß.

Äèôóçèîííèßò Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì ñå ïóñêà íàíîâî, ïî âåäíúæ

âúðõó âñßêà êîíôèãóðàöèß îò ðåçóëòàòèòå îò Ñòúïêà 2, çà N4 (>100×
106) èòåðàöèè ïðè âñåêè îïèò, èçïîëçâàéêè íàé-äîáðàòà ñòîéíîñò îò

Ñòúïêà 3 çà íàSàëíà òåìïåðàòóðà T4.

Ñòúïêà 5. Ðåëàêñàöèß.

Ìåòîäúò íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà ñå ïóñêà ïî âåäíúæ âúðõó âñßêà
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ïîëóSåíà êîíôèãóðàöèß îò Ñòúïêà 4, çà äà ñå ïîäîáðè äîïúëíèòåëíî

åíåðãèßòà íà ñèñòåìàòà. MD ñèìóëàöèèòå ñå èçâúðøâàò â êàíîíèSíèß

àíñàìáúë ïðè 0,1K, ñ âðåìåâà ñòúïêà îò 0,5 fs. Êàòî êðàåí ðåçóëòàò, îò

ïîëóSåíèòå êîíôèãóðàöèè ñå èçáèðà òàçè ñ íàé-íèñêà åíåðãèß.

Çà Ñòúïêà 2, ïúðâîíàSàëíî ñå çàðåæäà äà èìà β (>4) àòîìà â ïîâåSå,

îòêîëêîòî å æåëàíèßò áðîé àòîìè êàòî êðàåí ðåçóëòàò çà íàíîñïëàâòà (òåçè β àòîìà

ñå ðàçïðåäåëßò ïðîïîðöèîíàëíî êúì âñåêè õèìèSåí åëåìåíò). Ñëåä ïðèêëþSâàíå

íàÑòúïêà 2, âñèSêè ïðàçíè âúçëè ñå èçòðèâàò, ñëåä êîåòî β àòîìà ñå ïðåîáðàçóâàò

â ïðàçíè âúçëè, êîèòî ùå ñå èçïîëçâàò êàòî âàêàíòíè ìåñòà ïî âðåìå íà äèôóçèßòà

(òåçè β àòîìà ñå èçáèðàò ïðîèçâîëíî, íî òàêà Så äà ñå çàïàçè ïðîïîðöèßòà ìåæäó

õèìèSíèòå åëåìåíòè).

Òúé êàòî ïðåäëîæåíèßò ìåòîä íå å äåòåðìèíèñòèSåí, âñßêà îò ñòúïêèòå

ïðåäïîëàãà äà ñå ïóñêàò ïî íßêîëêî îïèòà åäíîâðåìåííî, çà äà ñå ãàðàíòèðà

ñòàáèëíî ïîâåäåíèå. Â êðàéíà ñìåòêà ñå èçáèðà åäíà êîíôèãóðàöèß, íî ìîæå äà

ñå âèçóàëèçèðàò è àíàëèçèðàò è ïîâåSå, â çàâèñèìîñò îò òîâà êàêâè àñïåêòè íà

êîíôèãóðàöèèòå ïðåäñòàâëßâàò èíòåðåñ çà öåëòà íà äàäåíî èçñëåäâàíå.

2.3.1. ÇíàSåíèå íà ñòúïêèòå â ïðåäëîæåíèß ìåòîä

Îñíîâíàòà ðàáîòà íà ìåòîäà å ñúñðåäîòîSåíà â Ñòúïêà 2 è Ñòúïêà 4.

Öåëòà íà Ñòúïêà 2 å äà ñå ïîëóSàò åíåðãèéíî-èçãîäíè ãåîìåòðèSíè

ôîðìè, ïîäõîäßùè çà ðàçãëåæäàíàòà íàíîSàñòèöà, íàíîôèëì èëè íàíîæèöà âúðõó

äàäåíàòà ðåøåòêà. Çàòîâà ñå èçïîëçâà øèðîêà ðåøåòêà è ñå ïîçâîëßâà íà àòîìèòå

äà ñå äâèæàò ñâîáîäíî ïî íåß. ÏîëóSåíèòå êîíôèãóðàöèè îò Ñòúïêà 2 ñúùî

òàêà èìàò äî èçâåñòíà ñòåïåí íèñêîåíåðãèéíî ïîäðåæäàíå íà àòîìèòå îò äâàòà

ìåòàëíè åëåìåíòà4òîâà å îñíîâíàòà ñòúïêà íà äîñåãàøíèß åäíîåòàïåí ïîäõîä,

êîéòî íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä èìà çà öåë äà ïîäîáðè, äîáàâßéêèÑòúïêà 4.

Ïðè Ñòúïêà 4 ãåîìåòðèSíàòà ôîðìà å ôèêñèðàíà è íå ñå ïðîìåíß ïîâåSå.

Äâèæåíèåòî òóê ñå èçâúðøâà èçêëþSèòåëíî Sðåç äèôóçèß, êàòî áðîßò ïðàçíè âúçëè

β å ìíîãî ìàëúê (>4). Öåëòà å äà ñå ïîñòèãíå åíåðãèéíî-èçãîäíî ïîäðåæäàíå íà

àòîìèòå îò äâàòà õèìèSíè åëåìåíòà â ðàìêèòå íà âåSå ôèêñèðàíàòà ãåîìåòðèSíà

ôîðìà. Âëèßíèåòî íà äîáàâßíåòî íà Ñòúïêà 4 âúðõó êàSåñòâîòî íà ðåçóëòàòèòå
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å èçñëåäâàíî ïîäðîáíî â Ãëàâà 3, îòêúäåòî ßñíî ñå âèæäà, Så ðàçäåëßíåòî íà

èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè â îïðåäåëåíà ïðîïîðöèß ìåæäó Ñòúïêà 2 è Ñòúïêà 4

âîäè äî çíàSèòåëíî ïî-äîáðè ðåçóëòàòè, îòêîëêîòî èçïîëçâàíåòî íà ñúùîòî

êîëèSåñòâî ðåñóðñè ñàìî âúðõó Ñòúïêà 2.

Ñòúïêà 1 è Ñòúïêà 3 èìàò çà öåë äà îïðåäåëßò ïîäõîäßùàòà íàSàëíà

òåìïåðàòóðà çà ñúîòâåòíèß èçïîëçâàí àëãîðèòúì ïðè êîíêðåòíèòå óñëîâèß íà

èçñëåäâàíàòà íàíîSàñòèöà. Ïî ïðèíöèï, äåéñòâèåòî íà àëãîðèòìèòå ñúñ ñèìóëèðàíî

çàêàëßâàíå è êàSåñòâîòî íà ðåçóëòàòèòå èì ñèëíî çàâèñè îò äâà îñíîâíè ïàðàìåòúðà:

íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà è ãðàôèêà íà îõëàæäàíå. Çà àëãîðèòìèòå, îïèñàíè â 2.2.1

è 2.2.3, ñ ëèíåéíà ôîðìóëà çà îõëàæäàíå, ñêîðîñòòà íà îõëàæäàíå å (ïðèáëèçèòåëíî

êàçàíî) íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà ðàçäåëåíà íà áðîß èòåðàöèè. Àêî èçïîëçâàìå áðîß

èòåðàöèè êàòî ìßðêà çà êîëèSåñòâîòî èçïîëçâàíè èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè, òî òîãàâà

íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà å îñíîâíèßò ïàðàìåòúð, ðåãóëèðàù äîêîëêî òåçè ðåñóðñè

ñå èçïîëçâàò åôåêòèâíî. Â Ãëàâà 4 ïîäðîáíî ñå èçñëåäâà âëèßíèåòî íà íàSàëíàòà

òåìïåðàòóðà ïðè ñèìóëèðàíîòî çàêàëßâàíå çà îïòèìèçàöèß íà íàíîSàñòèöè â

óñëîâèßòà íà ìàòåìàòèSåñêèß ìîäåë íà íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä. Óñòàíîâßâà

ñå, Så ïîäõîäßùàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà íàé-ñèëíî çàâèñè îò ãîëåìèíàòà íà

ðåøåòêàòà, íî ñúùî òàêà èìà èçâåñòíè ðàçëèêè, â çàâèñèìîñò îò õèìèSíèòå

åëåìåíòè è ñúîòíîøåíèåòî áðîé àòîìè / áðîé ïðàçíè âúçëè. Òúé êàòî öåëòà íà

òîçè äèñåðòàöèîíåí òðóä å äà ïðåäñòàâè àëãîðèòúì, êîéòî ìîæå äà ñå èçïîëçâà

âúðõó ïî-øèðîê íàáîð îò ðåøåòêè, ñ ðàçëèSíè áèìåòàëíè íàíîñïëàâè, áå ñòèãíàòî

äî çàêëþSåíèåòî, Så å äîáðå ïðè âñåêè îòäåëåí ñëóSàé äà ñå îòäåëß èçâåñòíà Sàñò

îò èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè çà îïðåäåëßíå íà ïîäõîäßùà íàSàëíà òåìïåðàòóðà. Òîâà

å ñìèñúëúò íà Ñòúïêà 1 è Ñòúïêà 3. Â Ãëàâà 3 å èçñëåäâàíî ïîäðîáíî äàëè

êîíêðåòíî íàSèíúò, ïî êîéòî ñà ôîðìóëèðàíè Ñòúïêà 1 è Ñòúïêà 3, âîäè äî

óñïåøíî ðåãóëèðàíå íà ïàðàìåòðèòå íà ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè çà ïîñòèãàíå íà äîáðè

ðåçóëòàòè ïðè áàëàíñèðàíî èçïîëçâàíå íà èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè.

Öåëòà íà Ñòúïêà 5 å äà ñå ðåàëèçèðà ðåëàêñàöèß íà àòîìèòå â ñèñòåìàòà.

Ïðåìàõâà ñå ðåøåòêàòà è àòîìèòå, êîèòî äî òîçè ìîìåíò ñà ñòåãíàòè â ðåøåòêà,

ñå îñâîáîæäàâàò äà ñå ðàçõîäßò â ñâîßòà îêîëíîñò ñïîðåä Sèñëîâà èíòåãðàöèß

íà íþòîíîâèòå óðàâíåíèß íà äâèæåíèå, çà äà ïàäíàò â äúíîòî íà ñâîß ëîêàëåí
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ìèíèìóì. Èçïîëçâà ñå ìíîãî íèñêà òåìïåðàòóðà, çà äà íå ñå íàðóøàâà âåSå

ïîñòèãíàòàòà àòîìíà êîíôèãóðàöèß, êîßòî å ãëîáàëíî åíåðãèéíî-èçãîäíà.

Ñòúïêà 5 ñå ðàçãëåæäà êàòî äîïúëíèòåëíà ñòúïêà â òîçè ìåòîä, ïîíåæå àòîìíàòà

êîíôèãóðàöèß, êîßòî å îïðåäåëßùà çà ñâîéñòâàòà íà Sàñòèöàòà, íà ïðàêòèêà íå

ñå ïðîìåíß. Îò çíàSåíèå å åäèíñòâåíî, Så ñå ïðîìåíß Sèñëîâàòà ñòîéíîñò íà

ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß, êîåòî ïîçâîëßâà äà ñå ñðàâíßâàò êîðåêòíî ðåçóëòàòè ìåæäó

ðåøåòêè ñ ðàçëèSíè ñòðóêòóðè èëè ðåçóëòàòè ïîñòèãíàòè Sðåç äðóãè ìåòîäè.

2.4. Èçâîäè

Â òàçè ãëàâà å îïèñàí ìàòåìàòèSåñêèßò ìîäåë, ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè è òßõíàòà

êîìáèíàöèß â äâóåòàïåí ìåòîä çà íàìèðàíå íà ñòàáèëíè êîíôèãóðàöèè íà

áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè.

ÌàòåìàòèSåñêèßò ìîäåë ïðåäñòàâß íàíîñòðóêòóðàòà êàòî ñúâêóïíîñò îò

àòîìè âúðõó äàäåíà ðåøåòêà, âçàèìîäåéñòâàùè Sðåç TB-ïîòåíöèàë. Çà ðàáîòà ñ

íàíîæèöè è íàíîôèëìè ñà äåôèíèðàíè ïåðèîäèSíè ãðàíèSíè óñëîâèß.

ÂêëþSåíè ñà 3 àëãîðèòúìà: øèðîêîðåøåòúSåí àëãîðèòúì çà ñèìóëèðàíî

çàêàëßâàíå, äèôóçèîíåí Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì è àëãîðèòúì çà ðåëàêñàöèß ñ

ìåòîä íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà. Áúðçîäåéñòâèåòî íà Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòìèòå

ñå îñèãóðßâà ïîñðåäñòâîì èçïîëçâàíåòî íà ñòðóêòóðè îò äàííè è ñòðàòåãèß çà

ïðåäâàðèòåëíà îáðàáîòêà, êîßòî çíàSèòåëíî ïîâèøàâà åôèêàñíîñòòà èì.

Êàòî êîìáèíàöèß îò òåçè àëãîðèòìè å ôîðìóëèðàí îñíîâíèßò ìåòîä íà

íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä. Òîé ñå ñúñòîè îò 2 åòàïà è 5 ñòúïêè, êàòî

ðàçëèSíèòå ñòúïêè ñà àðàíæèðàíè òàêà, Så ìåòîäúò ñàì íàñòðîéâà ïîäõîäßùî íàé-

âàæíèòå ñè ïàðàìåòðè. Â îïèñàíèåòî ñà äàäåíè ïðèìåðíè ñòîéíîñòè íà ïîâåSåòî

ïàðàìåòðè, ñ èçêëþSåíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà, êîßòî ñå ðàçãëåæäà ïîäðîáíî

â ñëåäâàùèòå ãëàâè.
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ÃÃËÀÂÀ 3

SÈÑËÎÂÎ ÒÅÑÒÂÀÍÅ ÍÀ ÄÂÓÅÒÀÏÍÈß ÌÅÒÎÄ ÇÀ

ÎÏÒÈÌÈÇÀÖÈß ÍÀ ÁÈÌÅÒÀËÍÈ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÈ

Â òàçè ãëàâà ñà îïèñàíè ðåçóëòàòèòå îò Sèñëîâè åêñïåðèìåíòè ñ ïðåäëîæåíèß

äâóåòàïåí ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè. Ïðîâåäåíèòå

åêñïåðèìåíòè èìàò çà öåë:

" äà ñå ïðîâåðè äàëè ïðåäëîæåíèßò äâóåòàïåí ïîäõîä å çíàSèòåëíî

ïîäîáðåíèå ñïðßìî ñëåäâàíåòî íà åäíîåòàïåí ïîäõîä;

" äà ñå îïðåäåëè îïòèìàëíàòà ïðîïîðöèß çà ðàçïðåäåëßíå íà

èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà;

" äà ñå ïðîâåðè äàëè ïðåäëîæåíàòà êîíêðåòíà ôîðìà íà ìåòîäà â 5 ñòúïêè

âîäè äî óñïåøíî ðåãóëèðàíå íà ïàðàìåòðèòå íà ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè.

ÂñèSêè åêñïåðèìåíòè â òàçè ãëàâà è âñèSêè èçïîëçâàíè îçíàSåíèß ñå îòíàñßò

äî ìåòîäà, êàêòî å îïèñàí íà ñòð. 37.

Ðåçóëòàòèòå ñà ïóáëèêóâàíè â [Mikhov è äð., 2020; Mikhov è äð., 2022].

3.1. Óñëîâèß íà òåñòâàíå

Îñâåí êúäåòî å ïîñîSåíî äðóãî, âñèSêè îïèòè ñà èçâúðøåíè çà Au100Ag100

íàíîSàñòèöà (îáùî 200 àòîìà; çëàòî è ñðåáðî â ñúîòíîøåíèå 1 :1), âúðõó ðåøåòêà

ñ ôîðìà íà äâîéíà áèïèðàìèäà, ñúñòîßùà ñå îò 309 âúçåëà. Åäíà ïðèìåðíà

êîíôèãóðàöèß íà òàçè Sàñòèöà å èëþñòðèðàíà íà ôèã. 3.1. Èçïîëçâàíèòå ñòîéíîñòè

íà ïàðàìåòðèòå çà èçSèñëåíèå íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß (2.2)3(2.3) ñà äàäåíè â

òàáë. 3.1.
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Ôèã. 3.1. Åäíà ïðèìåðíà êîíôèãóðàöèß íà Au100Ag100 íàíîSàñòèöà. Ãîðíî

èçîáðàæåíèå: ñèíüî 3 fcc-àòîìè, çåëåíî 3 hcp-àòîìè, ñèâî 3 íåîïðåäåëåíè

àòîìè. Äîëíî èçîáðàæåíèå: æúëòî 3 Au àòîìè, Såðâåíî 3 Ag àòîìè.
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Òàáë. 3.1. Ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðèòå íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß.

r0,ab Aab pab ξab qab

a =Au, b =Au 2,8838 0,2061 10,2290 1,7900 4,0360
a =Ag, b =Ag 2,8895 0,1028 10,9280 1,1780 3,1390
a=Au, b=Ag 2,8880 0,1545 10,5756 1,4840 3,5732

Òúé êàòî âñèSêè òåñòîâå ñå èçâúðøâàò âúðõó åäíà è ñúùà ðåøåòêà, çà äà ñå

îïðîñòè ðàáîòíèßò ïðîöåñ, âìåñòî ðåëàêñàöèß ñ MD (Ñòúïêà 5), âñèSêè ñðàâíåíèß

íà êðàéíè ðåøåíèß â òàçè ãëàâà ñà ïðàâåíè ñëåä ïðèëàãàíå íà äîïúëíèòåëíî

ìàùàáèðàíå íà ðåøåòêàòà (ñ îòäåëíè êîåôèöèåíòè çà âñßêà êîîðäèíàòíà îñ x, y è z).

Òåñòîâåòå ñà ïðîâåäåíè íà íàñòîëåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð ñ ïðîöåñîð Intel

Core i3-9300 (áàçîâà Såñòîòà 3,70GHz, ìàêñèìàëíà 4,30GHz; âëèçà â ïðîäàæáà ïðåç

2019ã.), êàòî å èçïîëçâàíî åäíî ßäðî çà âñåêè ïóñê. Âðåìåòðàåíåòî íà èçSèñëåíèßòà

å ïðèáëèçèòåëíî 0,6 s çà 1 ìèëèîí èòåðàöèè íà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì è

12 s çà 1 ìèëèîí èòåðàöèè íà äèôóçèîííèß àëãîðèòúì. Îáùîòî âðåìåòðàåíå çà

èçïúëíåíèå íà Ñòúïêè 2+4 îò åäèí òèïèSåí îïèò (íàïð. N2 = 1226 × 106, N4 =

128 × 106) å 37 ìèíóòè. Èçïîëçâàíèòå àëãîðèòìè íå èçèñêâàò ìíîãî îïåðàòèâíà

ïàìåò.

ÎSàêâà ñå, Så çà äðóãè õèìèSíè ñúñòàâè è äðóãè ðåøåòêè òåçè ðåçóëòàòè ùå

îñòàíàò âàëèäíè, ìàêàð è íå ñúñ ñúùèòå êîíêðåòíè ñòîéíîñòè íà òåìïåðàòóðàòà.

Òîâà å íàáëþäàâàíî ïðè ïðåäâàðèòåëíèòå òåñòîâå, îñúùåñòâßâàíè â ïðîöåñà íà

ïëàíèðàíå íà ïàðàìåòðèòå íà òîâà èçñëåäâàíå, çàòîâà è áå ïðåäïîSåòåíî îñíîâíàòà

Sàñò îò åêñïåðèìåíòèòå â òàçè ãëàâà äà ñå ïðîâåäàò íà åäíà ðåøåòêà. Âñå ïàê,

â 3.5 å ïîâòîðåí åäèí îò åêñïåðèìåíòèòå è íà äðóãà ðåøåòêà, çà äîïúëíèòåëíî

ïîòâúðæäåíèå.

3.2. Ñðàâíåíèå íà äâóåòàïíèß ìåòîä ñ èçïîëçâàíåòî ñàìî íà

øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì

Ïúðâàòà çàäàSà å äà ñå íàïðàâè êîðåêòíî ñðàâíåíèå ìåæäó ïðåäëîæåíèß ìåòîä è

äîñåãàøíèß ïîäõîä ñ èçïîëçâàíå ñàìî íà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì.
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Ðåçóëòàòèòå îò òîâà ñðàâíåíèå ñà ïðåäñòàâåíè íà ôèã. 3.2. ÒîSêèòå îò ëßâàòà

ñòðàíà ïðåäñòàâëßâàò ïîñòèãíàòè ñòîéíîñòè íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß îò ïóñêîâå

íà êîìáèíèðàíèß ìåòîä (Ñòúïêè 134). ÒîSêèòå îò äßñíàòà ñòðàíà ñà ïóñêîâå ñàìî

íà ïúðâèß åòàï íà ìåòîäà (Ñòúïêè 132), íî çà ïî-ãîëßì áðîé èòåðàöèè è ïðè β =0.

Áðîßò íà èòåðàöèèòå å èçáðàí òàêà, Så ñðåäíîòî âðåìåòðàåíå íà åäèí îïèò (çàñåSåíî

îò íåçàâèñèì Sàñîâíèê) â äâàòà ñëóSàß äà å ïðèáëèçèòåëíî åäíàêâî.

Âèæäà ñå, Så äâóåòàïíèßò ïîäõîä âîäè äî çíàSèòåëíî ïîäîáðåíèå. Èìà

èçâåñòíî çàñòúïâàíå, êúäåòî ïî-óñïåøíèòå ïóñêîâå íà åäíîåòàïíèß ìåòîä äàâàò

ñõîäíè ðåçóëòàòè ñ ïî-íåóñïåøíèòå ïóñêîâå íà äâóåòàïíèß ìåòîä, íî òî íå å ãîëßìî.

(Såðíè) òîSêè îò ëßâàòà ñòðàíà: (ñèíè) òîSêè îò äßñíàòà ñòðàíà:
êîìáèíèðàíèßò ìåòîä ñàìî øèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì
30 îïèòà 30 îïèòà

Ñòúïêà 1: Ñòúïêà 1:
N1 = 40× 106 N1 = 40× 106

Ñòúïêà 2: Ñòúïêà 2:
N2 = 1226× 106; T2 = 2500K; β =4 N2 =4× 109; T2 = 2500K; β = 0

Ñòúïêà 3:

N3 = 17× 106
(

òàêà Så îáùîòî âðåìåòðàåíå äà
e ñúùîòî êàòî îò ëßâàòà ñòðàíà

)

Ñòúïêà 4:
N4 = 128× 106; T4 = 1400K

Ôèã. 3.2. Ñðàâíåíèå íà äâóåòàïíèß ìåòîä (Ñòúïêè 134) ñ èçïîëçâàíåòî

ñàìî íà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì (Ñòúïêè 132).
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Êàêòî ñðåäíèòå, òàêà è íàé-íèñêèòå ñòîéíîñòè ñà ïî-äîáðè ïðè äâóåòàïíèß ìåòîä

è 30 ïóñêà ñà ïîâåSå îò äîñòàòúSíî çà äà ñå ãàðàíòèðà íàìèðàíåòî íà ïî-íèñúê

ìèíèìóì ñ äâóåòàïíèß ìåòîä.

3.3. Îïðåäåëßíå íà îïòèìàëíàòà ïðîïîðöèß çà ðàçïðåäåëßíå íà

èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà

Àêî ïðèåìåì, Så Ñòúïêà 1 è Ñòúïêà 3 îòíåìàò ñàìî ìàëêî, íî ïîñòîßííî

êîëèSåñòâî âðåìå, òî ïðîáëåìúò çà ðàçïðåäåëåíèåòî íà èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè

ìåæäó äâàòà åòàïà ñå ñâåæäà äî îïðåäåëßíå íà îïòèìàëíàòà ïðîïîðöèß ìåæäó

áðîß èòåðàöèè N2 çà Ñòúïêà 2 è N4 çà Ñòúïêà 4.

Íà ôèã. 3.3 ñà ïîêàçàíè ðåçóëòàòèòå îò òåñòîâå ñ ðàçëèSíè ñòîéíîñòè íà

N2 è N4. Çà äà áúäå ñðàâíåíèåòî êîðåêòíî, ñòîéíîñòèòå ñà èçáèðàíè òàêà, Så

îáùîòî âðåìå çà èçïúëíåíèå çà âñåêè îïèò äà áúäå ïðèáëèçèòåëíî åäíàêâî. Íà

ôèãóðàòà ñà íàíåñåíè ðåàëíèòå ñòîéíîñòè íà èçðàçõîäåíîòî âðåìå (çàñåSåíî îò

íåçàâèñèì Sàñîâíèê), ïðåäñòàâåíî ïîä ôîðìàòà íà ïðîïîðöèß: âðåìåòî t2, ïðåêàðàíî

â Ñòúïêà 2, ðàçäåëåíî íà âðåìåòî t2+4, ïðåêàðàíî â Ñòúïêè 2+4.

Íå å ïîêàçàíî íà ôèãóðàòà, íî îòáåëßçâàìå, Så ñðåäíîòî îáùî èçðàçõîäåíî

âðåìå t2+4 íàèñòèíà áå ïðèáëèçèòåëíî åäíàêâî çà ðàçëèSíèòå êîëîíè îò äàííè, â

ðàìêèòå íà±5%, êàòî òðåòàòà (Såðíà) êîëîíà âñúùíîñò îòíå ïî-ìàëêî âðåìå (22%),

âúïðåêè Så îSåâèäíî ïðîèçâåæäà íàé-äîáðèòå ðåøåíèß. Òîâà äàâà äîïúëíèòåëíî

îñíîâàíèå äà ñå ïðèåìå, Så ïðè òåñòâàíèòå óñëîâèß ñòîéíîñòèòå N2 = 1226 × 106 è

N4 = 128× 106 (ñúîòâåòñòâàùè íà t2/t2+4 = 30%) ñà íàé-óñïåøíè.

Îò ôèãóðàòà ßñíî ñå âèæäà, Så çàñòúïâàíåòî ìåæäó âòîðàòà, òðåòàòà

è Såòâúðòàòà êîëîíà å ãîëßìî. Òîâà îçíàSàâà, Så íßìà îñòúð íåäîñòèã íà

èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè ïðè åäèíèß îò äâàòà àëãîðèòúìà (êàêúâòî èìà äà ðåSåì ïðè

íàé-ëßâàòà è íàé-äßñíàòà êîëîíà). Îñâåí òîâà, èçãëåæäà, Så èçáðàíîòî îáùî âðåìå

t2+4 å äîñòàòúSíî, çà äà ìîãàò è äâàòà àëãîðèòúìà äà ñòèãíàò äî ñâîåîáðàçíîòî

íàñèùàíå, êúäåòî âëàãàíåòî íà ïîâåSå èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè â åäèí îïèò íå âîäè

äî ñúùåñòâåíî ïîäîáðßâàíå íà ðåçóëòàòèòå. Òîâà å äîïúëíèòåëåí àðãóìåíò, Så
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1-âà (Såðâåíà), 2-ðà (çåëåíà), 3-òà (Såðíà), 4-òà (ðîçîâà) êîëîíè îò òîSêè:
êîìáèíèðàíèßò ìåòîä
ïî 30 îïèòà âúâ âñßêà êîëîíà

Ñòúïêà 1:
N1 = 40× 106

Ñòúïêà 2:
N2 = 125× 106, 400× 106, 1226× 106, 2052× 106; T2 = 2500K; β = 4

Ñòúïêà 3:
N3 = 17× 106

Ñòúïêà 4:
N4 = 184× 106, 170× 106, 128× 106, 86× 106; T4 = 1400K

íàé-äßñíà (ñèíß) êîëîíà îò òîSêè:
ñàìî øèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì
30 îïèòà

(ñúùàòà êàòî íà ôèã. 3.2, ïîêàçàíà òóê çà ñðàâíåíèå)

Ôèã. 3.3. Ñðàâíåíèå íà ðàçëèSíè ðàçïðåäåëåíèß íà âðåìåòî ìåæäó äâàòà

åòàïà, ò. å. ðàçëèSíè ïðîïîðöèè íà âðåìåòî, ïðåêàðàíî â Ñòúïêà 2, ñïðßìî

îáùîòî âðåìå, ïðåêàðàíî â Ñòúïêè 2+4 çà åäèí îïèò.

ñðàâíåíèåòî å êîðåêòíî, çàùîòî ïðè åäíî ðåàëíî èçñëåäâàíå çà òúðñåíå íà ìèíèìóì,

ñå îSàêâà, Så ùå ñå âëîæàò äîñòàòúSíî ðåñóðñè çà ïîñòèãíå íà òàêîâà íàñèùàíå.

Â çàêëþSåíèå, ìîæå äå ñå êàæå, Så êàòî ößëî å äîáðà ñòðàòåãèß äà ñå

ðàçïðåäåëßò 30% îò èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè çà Ñòúïêà 2 è 70% çà Ñòúïêà 4.
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3.4. Òåñòâàíå íà ïîäõîäà çà îïðåäåëßíå íà íàSàëíà òåìïåðàòóðà

Òîçè Sèñëîâ åêñïåðèìåíò èìà çà öåë äà ïðîâåðè äàëè ïîäõîäúò çà íàñòðîéêà íà

íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà â Ñòúïêà 1 è Ñòúïêà 3 å ïðàâèëåí. Â òåçè ïðåäâàðèòåëíè

ñòúïêè, ñòîéíîñòèòå íà T2 è T4 ñå îïðåäåëßò ïðè âèñîêè ñêîðîñòè íà îõëàæäàíå, çà

äà ñå èçïîëçâàò ïî-êúñíî â Ñòúïêà 2 è Ñòúïêà 4 ïðè ìíîãî ïî-íèñêè ñêîðîñòè

íà îõëàæäàíå. Òîâà å êîðåêòíî ñàìî àêî îïòèìàëíèòå íàSàëíè òåìïåðàòóðè ïðè

âèñîêèòå ñêîðîñòè ïðîäúëæàâàò äà ñà îïòèìàëíè è ïðè íèñêèòå ñêîðîñòè.

Íà ôèã. 3.4 è ôèã. 3.5 ñà ïîêàçàíè ðåçóëòàòè îò ðàáîòàòà, ñúîòâåòíî, íà

øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì è íà äèôóçèîííèß àëãîðèòúì ïðè ðàçëèSíè íàSàëíè

òåìïåðàòóðè è ïðè ðàçëèSíè ñêîðîñòè íà îõëàæäàíå. Íà ôèãóðèòå, òîSêèòå è

õèêñîâåòå ñúîòâåòñòâàò íà åäíàêâè òåìïåðàòóðè, íî çà äà ñå âèæäàò ïî-ßñíî, ñà

ØèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì. Çà âñßêà íàSàëíà òåìïåðàòóðà:
(Såðíè) òîSêè îò ëßâàòà ñòðàíà: (ðîçîâè) õèêñîâå îò äßñíàòà ñòðàíà:

áúðçî îõëàæäàíå (40× 106 èòåðàöèè) áàâíî îõëàæäàíå (400× 106 èòåðàöèè)
30 îïèòà 30 îïèòà

Ôèã. 3.4. Ñðàâíåíèå íà îïòèìàëíàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà çà

øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì ïðè áúðçî îõëàæäàíå è ïðè áàâíî îõëàæäàíå.
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Äèôóçèîííèßò àëãîðèòúì. Çà âñßêà íàSàëíà òåìïåðàòóðà:
(Såðíè) òîSêè îò ëßâàòà ñòðàíà: (ðîçîâè) õèêñîâå îò äßñíàòà ñòðàíà:

áúðçî îõëàæäàíå (17× 106 èòåðàöèè) áàâíî îõëàæäàíå (170× 106 èòåðàöèè)
30 îïèòà 30 îïèòà

Ôèã. 3.5. Ñðàâíåíèå íà îïòèìàëíàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà çà äèôóçèîííèß

àëãîðèòúì ïðè áúðçî îõëàæäàíå è ïðè áàâíî îõëàæäàíå.

èçìåñòåíè ëåêî íàëßâî, ñúîòâåòíî ëåêî íàäßñíî.

Âèæäà ñå, Så íàSàëíèòå òåìïåðàòóðè, äàâàùè íàé-äîáðè ðåçóëòàòè, ñà T2 =

2500K è T4 = 1400K. Âàæíîòî òóê å íå òîëêîâà òåçè êîíêðåòíè ñòîéíîñòè, êîëêîòî

ôàêòúò, Så òåçè òåìïåðàòóðè ñà îïòèìàëíè íåçàâèñèìî îò ãîëßìàòà ðàçëèêà â

ñêîðîñòòà íà îõëàæäàíå.

Îòáåëßçâàìå îùå, Så çà òàçè ðåøåòêà ðàçëèêèòå â ðåçóëòàòèòå ìåæäó

íàSàëíèòå òåìïåðàòóðè èçãëåæäàò ìàëêè, äî ñòåïåí, Så ïîSòè âñßêà òåìïåðàòóðà îò

èçáðàíèß äèàïàçîí ìîæå äà áúäå àäåêâàòíà (ïðè ïóñêàíå íà äîñòàòúSåí áðîé îïèòè).

Â Ãëàâà 4 îáàSå ñå âèæäà, Så ïðè ïî-ãîëåìè ðåøåòêè è ïîâåSå àòîìè, âëèßíèåòî íà

íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà ñòàâà ïî-äðàìàòèSíî è òîãàâà ïðåäèìñòâîòî îò ïîçíàâàíåòî

íà íàé-äîáðàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà ïðåäè èçïúëíåíèåòî íà îñíîâíèòå ñòúïêè îò

ìåòîäà ñòàâà è ïî-ñúùåñòâåíî.
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3.5. Òåñòâàíå âúðõó àëòåðíàòèâíà ðåøåòêà

Çà äîïúëíèòåëíî ïîòâúðæäåíèå íà åôåêòà îò ïðåäëîæåíèß ìåòîä, åêñïåðèìåíòúò

îò 3.2 å ïîâòîðåí âúðõó àëòåðíàòèâíà ðåøåòêà. Èçïîëçâàíà å èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà

ñ 309 âúçåëà, êàòî èçñëåäâàíèßò õèìèSåí ñúñòàâ Au100Ag100 îñòàâà ñúùèßò.

Ðåçóëòàòèòå ñà ïîêàçàíè íà ôèã. 3.6. Ïîäîáíî íà ïðåäèøíèòå åêñïåðèìåíòè,

íàáëþäàâà ñå èçâåñòíî çàñòúïâàíå ìåæäó ïî-óñïåøíèòå ïóñêîâå íà åäíîåòàïíèß

ìåòîä ñ ïî-íåóñïåøíèòå ïóñêîâå íà äâóåòàïíèß ìåòîä, íî ïðåäèìñòâîòî íà

äâóåòàïíèß ìåòîä çà íàìèðàíå íà ìèíèìóì å ßñíî èçðàçåíî.

(Såðíè) òîSêè îò ëßâàòà ñòðàíà: (ñèíè) òîSêè îò äßñíàòà ñòðàíà:
êîìáèíèðàíèßò ìåòîä ñàìî øèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì
30 îïèòà 30 îïèòà

Ñòúïêà 1: Ñòúïêà 1:
N1 = 40× 106 N1 = 40× 106

Ñòúïêà 2: Ñòúïêà 2:
N2 = 1200× 106; T2 = 2500K; β =4 N2 =4× 109; T2 = 2500K; β = 0

Ñòúïêà 3:

N3 = 13× 106
(

òàêà Så îáùîòî âðåìåòðàåíå äà
e ñúùîòî êàòî îò ëßâàòà ñòðàíà

)

Ñòúïêà 4:
N4 = 130× 106; T4 = 1400K

Ôèã. 3.6. Ðåçóëòàòè çà èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà: ñðàâíåíèå íà äâóåòàïíèß

ìåòîä (Ñòúïêè 134) ñ èçïîëçâàíåòî ñàìî íà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì

(Ñòúïêè 132).
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3.6. Èçâîäè

Â ðåçóëòàò îò íàïðàâåíèòå åêñïåðèìåíòè, ìîæå äà ñå òâúðäè, Så ïðåäëîæåíèß

äâóåòàïåí ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè ïðåäñòàâëßâà

çíàSèòåëíî ïîäîáðåíèå ñïðßìî ñëåäâàíåòî íà åäíîåòàïåí ïîäõîä, à êîíêðåòíàòà

ìó ôîðìóëèðîâêà â 5 ñòúïêè íà ñòð. 37 å óìåñòíà è âîäè äî óñïåøíî ðåãóëèðàíå

íà ïàðàìåòðèòå. Íàé-ïîäõîäßùàòà ïðîïîðöèß çà ðàçïðåäåëßíå íà èçSèñëèòåëíèòå

ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà å 30% çà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì è 70% çà

äèôóçèîííèß àëãîðèòúì.

Èìà è äðóãè âàæíè ïàðàìåòðè, êîèòî òðßáâà äà ñå èìàò ïðåäâèä. Íàïðèìåð,

ïðè ñèìóëèðàíîòî çàêàëßâàíå Såñòî å èçãîäíî äà ñå èçïîëçâà ïî-ñëîæåí ãðàôèê

çà îõëàæäàíå, êàêòî è îò âðåìå íà âðåìå äà ñå ïðàâè ðåñòàðòèðàíå. Òîâà ìîæå

äà ïðåäñòàâëßâà îñíîâà çà ïîäîáðßâàíå íà ïðåäëîæåíèß ìåòîä. ÎSàêâà ñå òåçè

ñúîáðàæåíèß äà ñòàíàò ïî-âàæíè, êîãàòî ñå èçñëåäâàò Sàñòèöè ñ ïî-ãîëßì áðîé

àòîìè.
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ÃÃËÀÂÀ 4

ÂËÈßÍÈÅ ÍÀ ÍÀSÀËÍÀÒÀ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÀ

ÂÚÐÕÓ ØÈÐÎÊÎÐÅØÅÒÚSÍÈß ÀËÃÎÐÈÒÚÌ ÇÀ

ÑÈÌÓËÈÐÀÍÎ ÇÀÊÀËßÂÀÍÅ

Â òàçè ãëàâà ñå îáðúùà îñîáåíî âíèìàíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà íà

øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì, îïèñàí â 2.2.1. Ïðè àëãîðèòìèòå ñúñ ñèìóëèðàíî

çàêàëßâàíå, åäèí îò íàé-âàæíèòå ïàðàìåòðè å ñòîéíîñòòà íà íàSàëíàòà

òåìïåðàòóðà. Îò åäíà ñòðàíà, òß òðßáâà äà å äîñòàòúSíî âèñîêà, çà äà ñå ïîçâîëè

íà ñèñòåìàòà äà èçñëåäâà ðàçëèSíè ãëîáàëíè êîíôèãóðàöèè, áåç äà ïîïàäà â

ëîêàëåí ìèíèìóì òâúðäå ðàíî. Íî îò äðóãà ñòðàíà, çàäàâàíåòî íà òâúðäå âèñîêà

òåìïåðàòóðà å ïðàõîñâàíå íà ðåñóðñè: ïî-íèñêàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà ïîçâîëßâà

íàìèðàíåòî íà ðåøåíèå ñ ïî-ìàëêî Ìîíòå Êàðëî èòåðàöèè.

Òîâà íå å ñàìî âúïðîñ íà íàëèSèå íà èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè. Âàæåí ôàêòîð

å ñêîðîñòòà íà îõëàæäàíå4çà êîëêî âðåìå ùå ñå ïîçâîëè íà ñèñòåìàòà äà ïðåñòîè

íà îïðåäåëåíà òåìïåðàòóðà. Îñâåí òîâà, àëãîðèòúìúò íå å äåòåðìèíèñòèSåí è ñå

îSàêâà äà áúäå ïóñêàí ìíîãîêðàòíî ñ ðàçëèSíè ïîñëåäîâàòåëíîñòè îò ñëóSàéíè

Sèñëà, çà äà ìîæå ñèñòåìàòà äà èçñëåäâà ðàçëèSíè ïúòåêè îò ïðåõîäè è íàêðàß

äà ñå èçáåðå íàé-äîáðîòî ðåøåíèå. Òîâà îçíàSàâà, Så å íåîáõîäèì êîìïðîìèñ: ïðè

åäíàêúâ áðîé èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè, äàëè òå äà áúäàò èçïîëçâàíè çà çàäàâàíå íà

ïî-âèñîêà íàSàëíà òåìïåðàòóðà, çà çàäàâàíå íà ïî-áàâíà ñêîðîñò íà îõëàæäàíå èëè

çà ïóñêàíå íà ïîâåSå íà áðîé îïèòè.

Îïðåäåëåíà ôèêñèðàíà ñòîéíîñò íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà ìîæå äà å âèñîêà

çà íßêîè âõîäíè äàííè, íî äà íå å äîñòàòúSíî âèñîêà çà äðóãè. Ïðè îïòèìèçèðàíåòî

íà íàíîSàñòèöè, ôàêòîðè, êîèòî ìîãàò äà èìàò âëèßíèå, ñà âèäà è ãîëåìèíàòà íà
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Sàñòèöàòà, êàêòî è âèäà è ãîëåìèíàòà íà ðåøåòêàòà. Íàñòîßùàòà ãëàâà èçñëåäâà

òåçè ôàêòîðè. Ðàçãëåäàí å ïî-øèðîê íàáîð îò âàðèàöèè, çà äà ñå îïðåäåëè êàêâî

âëèßíèå òåõíèòå êîìáèíàöèè îêàçâàò âúðõó ïðîáëåìà.

ØèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì èìà çà îñíîâíà öåë äà íàìåðè åíåðãèéíî-

èçãîäíà ãåîìåòðèSíà ôîðìà íà èçñëåäâàíàòà Sàñòèöà, à ïîäðåäáàòà íà àòîìèòå îò

äâà õèìèSíè åëåìåíòà â ðàìêèòå íà òàçè ãåîìåòðèSíà ôîðìà, êàêòî ñå âèæäà îò

ðåçóëòàòèòå îò Ãëàâà 3, å ïî-äîáðå äà ñå óñúâúðøåíñòâà ñ àëãîðèòúì çà äèôóçèß.

Çàòîâà òàçè ãëàâà íå ñå çàíèìàâà ñ áèìåòàëíèß ñúñòàâ, à ñå ôîêóñèðà âúðõó

ìîíîìåòàëíè íàíîSàñòèöè. Öåëòà å äà ñå èçîëèðà ïî-ßñíî âëèßíèåòî íà âñåêè îò

îñòàíàëèòå ôàêòîðè: âèä ìåòàë, áðîé àòîìè, âèä ðåøåòêà, ãîëåìèíà íà ðåøåòêàòà.

Íà ðåçóëòàòèòå îò òàçè ãëàâà ñå áàçèðà ðåøåíèåòî äâóåòàïíèßò ìåòîä,

ïðåäëîæåí â 2.3, äà áúäå ôîðìóëèðàí êîíêðåòíî ïî äàäåíèß íàSèí â 5 ñòúïêè.

Ñúùî òàêà, òå ïðåäñòàâëßâàò îðèåíòèð çà äèàïàçîíà îò òåìïåðàòóðè, ïîäõîäßùè

çà çàïîSâàíå íà Ñòúïêà 1. Îñâåí òîâà, òå èìàò ïðèëîæåíèå îòäåëíî îò äâóåòàïíèß

ìåòîä, òúé êàòî ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò ïðè èçñëåäâàíèß, ñâúðçàíè ñ îïòèìèçàöèßòà

íà ìîíîìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè.

Ðåçóëòàòèòå îò òàçè ãëàâà ñà ïóáëèêóâàíè â [Mikhov è äð., 2021].

4.1. Èçáîð íà õèìèSíè åëåìåíòè

Ñúùåñòâóâà îãðîìíî ðàçíîîáðàçèå îò ìåòàëè è òåõíèòå ñïëàâè, Sèèòî íàíîSàñòèöè

ïðåäñòàâëßâàò èíòåðåñ çà èçñëåäâàíå è âúçíèêâà íåîáõîäèìîñò çà îïòèìèçàöèß íà

òåõíèòå ñòàáèëíè àòîìíè êîíôèãóðàöèè. Íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä íßìà çà

öåë äà ñå ôîêóñèðà âúðõó êîíêðåòíè ìåòàëè, à ñå ñòðåìè äà ïîñòèãíå ðåçóëòàòè,

ïðèëîæèìè ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß. Ïî òàçè ïðèSèíà, çà òåñòâàíå ñà èçáðàíè ñðåáðî

è êîáàëò4õèìèSíè åëåìåíòè ñúñ ñèëíî ðàçëèSíè õàðàêòåðèñòèêè.

Ñðåáúðíèòå íàíîêëúñòåðè ñà îñîáåíî ãîðåùà òåìà, ïîðàäè ïðèëîæåíèåòî

èì çà êàòàëèçà, ôîòîãðàôèß, åëåêòðîííè ìàòåðèàëè è ìåòàëíè ñïëàâè [Huang è

äð., 2011]. Òå ïðåäñòàâëßâàò èíòåðåñ ïîðàäè òåõíèòå óíèêàëíè ñâîéñòâà, íàïðèìåð

îïòèSíè, àíòèìèêðîáíè è åëåêòðèSåñêè ñâîéñòâà, çàâèñåùè îò ðàçìåðà è ôîðìàòà
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èì [Iravani è äð., 2014].

Êîáàëòîâèòå íàíîSàñòèöè ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò çà ñúçäàâàíå íà êîíòðàñò â

èçîáðàæåíèßòà ïðè ìàãíèòíî-ðåçîíàíñíàòà òîìîãðàôèß (MRI), çà åêðàíèðàíå íà

åëåêòðîìàãíèòíè âúëíè ïðè êëåòúSíèòå òåëåôîíè, çà ìàãíèòíî ñúõðàíåíèå ñ âèñîêà

ïëúòíîñò è â äðóãè ïðîìèøëåíè óñòðîéñòâà [US Research Nanomaterials, Inc., 2009].

4.2. Óñëîâèß íà òåñòâàíå

Ïàðàìåòðèòå íà èçñëåäâàíåòî ñà îáîáùåíè íà òàáë. 4.1. Èçáðàíè ñà 3 âèäà ðåøåòêè,

âñßêà ñ ïî 2 âàðèàíòà ñ ðàçëèSåí ðàçìåð. Íà âñßêà îò òåçè 6 ðåøåòêè ñà ïîñòàâåíè

Òàáë. 4.1. Ïàðàìåòðè íà Sèñëîâèòå åêñïåðèìåíòè.

3 „ìàëêè“ âàðèàíòà:
èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà
áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

Ðåøåòêè
äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

3 „ãîëåìè“ âàðèàíòà:
èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà
áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà
äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà

17 âàðèàíòà íà ñðåáðî:
Ag150,Ag160,
 ,Ag310
(ïîñòàâßíè íà âñèSêè ðåøåòêè)

6 âàðèàíòà íà êîáàëò:

ÍàíîSàñòèöè
Co150,Co160,
 ,Co200
(ïîñòàâßíè íà âñèSêè ðåøåòêè)

10 ïî-ãîëåìè âàðèàíòà íà ñðåáðî:
Ag620,Ag940,Ag1100,Ag1260,Ag1420,
Ag1740,Ag2060,Ag2380,Ag2700,Ag3000
(ïîñòàâßíè ñàìî íà „ãîëåìèòå“ ðåøåòêè)

Rcut 5,5
: × r0j 0,6782nm (çà Ag), 0,5879 nm (çà Co)
4 „ãîðåùè“ âàðèàíòà:

2000K, 3000K, 4000K, 5000K

ÍàSàëíà òåìïåðàòóðà T0

(çà âñèSêè ðåøåòêè)
2 „õëàäíè“ âàðèàíòà:

1000K, 1500K
(ñàìî çà „ìàëêèòå“ ðåøåòêè)

Ñêîðîñò íà îõëàæäàíå 27× 10−5K/èòåðàöèß
Ïðîìßíà íà òåìïåðàòóðàòà âåäíúæ íà âñåêè 10 000 èòåðàöèè
Îáù áðîé èòåðàöèè êîëêîòî å íåîáõîäèìî (ìåæäó 14× 106 è 72× 106 íà îïèò)

Áðîé îïèòè
30 îïèòà çà âñåêè âàðèàíò
(êàòî ðåçóëòàò å äàäåíî ñðåäíîòî àðèòìåòèSíî)
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ïîîòäåëíî íàíîSàñòèöè îò ñðåáðî (Ag) è êîáàëò (Co), âàðèðàéêè áðîß íà àòîìèòå

îò Ag150 äî Ag310 è îò Co150 äî Co200 ñúñ ñòúïêà 10. Òåçè ðàçìåðè ñà èçáðàíè

äà ñúîòâåòñòâàò íà ðàçìåðèòå, çà êîèòî ñà íàëèSíè äàííè ñ èçâåñòíè ìèíèìóìè

[Cambridge Cluster Database]. Îñâåí òîâà, òåñòâàíè ñà è 10 ïî-ãîëåìè ñðåáúðíè

Sàñòèöè (îò Ag620 äî Ag3000) íà òðèòå ãîëåìè ðåøåòêè.

ÍàSàëíàòà òåìïåðàòóðà (T0) å òåñòâàíà â äèàïàçîíà 100035000 K çà ïî-

ìàëêèòå ðåøåòêè è 200035000K çà ïî-ãîëåìèòå.

Çà âñåêè âàðèàíò ñà íàïðàâåíè 30 ïóñêà íà øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî

àëãîðèòúì è êàòî ðåçóëòàò íà äàäåíèß âàðèàíò å ïðèåòî ñðåäíîòî àðèòìåòèSíî îò

ïîòåíöèàëíèòå åíåðãèè íà ïîëóSåíèòå êðàéíè êîíôèãóðàöèè. Îáùèßò áðîé ïóñêîâå

âúçëèçà íà 24 300.

Òåñòîâåòå ñà ïðîâåäåíè íà íàñòîëåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð ñ ïðîöåñîð Intel

Core i5-2500 3,30GHz, êàòî å èçïîëçâàíî 1 ßäðî çà âñåêè ïóñê. Âðåìåòðàåíåòî íà

èçSèñëåíèßòà å ïðèáëèçèòåëíî 820 000 èòåðàöèè/ñåê. èëè îêîëî 2 ìèí. çà ïóñê.

Èçïîëçâàíèòå ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðèòå çà èçSèñëåíèå íà ïîòåíöèàëíàòà

åíåðãèß (2.2)3(2.3) ñà äàäåíè â òàáë. 4.2.

Òàáë. 4.2. Ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðèòå íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß.

r0,ab Aab pab ξab qab

a =Ag, b =Ag 2,892 0,1031 10,850 1,1895 3,1800
a =Co, b =Co 2,507 0,0950 11,604 1,4880 2,2860

4.3. Ðåçóëòàòè

Íßêîè îò ïîëóSåíèòå ðåøåíèß ñà ïîêàçàíè íà ôèã. 4.134.4. Íà ôèãóðèòå Såðâåíèòå

êúëáà èçîáðàçßâàò Ag àòîìè, à ñèíèòå òîSêè ñà ïðàçíè âúçëè.

Ðåçóëòàòèòå çà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß ïðè ðàçëèSíèòå ñòîéíîñòè íà íàSàëíà

òåìïåðàòóðà ñà ïîêàçàíè çà ðàçëèSíèòå íàíîSàñòèöè è ðåøåòêè íà ôèã. 4.534.9.

Çà ìàëêèòå Ag íàíîSàñòèöè âúðõó ìàëêè ðåøåòêè (ôèã. 4.5) ðåçóëòàòèòå çà
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

Ôèã. 4.1. Íßêîè îò ïîëóSåíèòå ðåøåíèß çà Ag310 íà ìàëêèòå ðåøåòêè.
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Ôèã. 4.2. Åäíî ïîëóSåíî ðåøåíèå çà Ag310 íà èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêà ñ

10179 âúçåëà.

T0 = 5000K, 4000K è 3000K íàïúëíî ñå ïðèïîêðèâàò ñ òåçè çà 2000K. Ðàçëèêàòà

ìåæäó 2000K è 1500K å ñúâñåì ìàëêà, à ìåæäó 1500K è 1000K âåSå èìà ãîëßìà

ðàçëèêà. Òîâà îçíàSàâà, Så îïòèìàëíàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà òóê å èëè 2000K, èëè

1500K.

ÇíàSèìà ëè å ðàçëèêàòà ìåæäó 2000 K è 1500 K? Îòáåëßçâàìå, Så âñßêà

òîSêà íà ôèã. 4.5 ïðåäñòàâëßâà ñðåäíàòà ñòîéíîñò íà åíåðãèßòà îò 30 îïèòà.

Ïðè äåéñòâèòåëíîòî èçïîëçâàíå íà àëãîðèòúìà ñå îSàêâà òîé äà áúäå ïóñêàí

ìíîãîêðàòíî, çà äà ñå íàìåðè ìèíèìàëíîòî ðåøåíèå è òîãàâà èíòåðåñ ïðåäñòàâëßâàò

ïî-óñïåøíèòå ïóñêàíèß, à íå ñðåäíîòî ñàìî ïî ñåáå ñè. Â íàñòîßùèß åêñïåðèìåíò

ñðåäíèòå ñòîéíîñòè ïðè T0 = 2000 K è 1500 K ñà äîñòà áëèçêè, íî T0 = 2000 K

ïîñëåäîâàòåëíî íàìèðà ïî-äîáðè ìèíèìóìè îò T0 = 1500 K. Òîâà å SàñòèSíî

èëþñòðèðàíî íà ôèã. 4.10, êúäåòî ñà íàíåñåíè âñèSêè ïóñêîâå. Ñëåäîâàòåëíî òóê

íàé-ïîäõîäßùàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà å 2000K.
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Ôèã. 4.3. Åäíî ïîëóSåíî ðåøåíèå çà Ag1100 íà áèêóáîêòàåäðèSíàòà ðåøåòêà

ñ 10179 âúçåëà, ãëåäàíî îò äâà ðàçëèSíè úãúëà.
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Ôèã. 4.4. Åäíî ïîëóSåíî ðåøåíèå çà Ag3000 íà äåêàåäðèSíàòà ðåøåòêà ñ

17885 âúçåëà, ãëåäàíî îò äâà ðàçëèSíè úãúëà.
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

Ôèã. 4.5. Âëèßíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó êàSåñòâîòî íà

ðåøåíèåòî çà ìàëêèòå ðàçìåðè ñðåáðî íà ìàëêèòå ðåøåòêè.
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 1415 âúçåëà

Ôèã. 4.6. Âëèßíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó êàSåñòâîòî íà

ðåøåíèåòî çà êîáàëò íà ìàëêèòå ðåøåòêè.
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà

Ôèã. 4.7. Âëèßíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó êàSåñòâîòî íà

ðåøåíèåòî çà ìàëêèòå ðàçìåðè ñðåáðî íà ãîëåìèòå ðåøåòêè.
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà

Ôèã. 4.8. Âëèßíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó êàSåñòâîòî íà

ðåøåíèåòî çà êîáàëò íà ãîëåìèòå ðåøåòêè.
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à) èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

á) áèêóáîêòàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 10179 âúçåëà

â) äåêàåäðèSíà ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà

Ôèã. 4.9. Âëèßíèå íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó êàSåñòâîòî íà

ðåøåíèåòî çà ãîëåìèòå ðàçìåðè ñðåáðî.
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à) Ag íà ìàëêèòå ðåøåòêè

á) Co íà ìàëêèòå ðåøåòêè

â) Ag íà ãîëåìèòå ðåøåòêè

Ôèã. 4.10. ÂñèSêè òîSêè îò äàííè îò åêñïåðèìåíòà â òàçè ãëàâà. Åíåðãèßòà

íà êðàéíàòà êîíôèãóðàöèß ñïðßìî åíåðãèßòà íà íàSàëíàòà êîíôèãóðàöèß.
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Ïîäîáíî ðàçñúæäåíèå âàæè è çà âñèSêè äðóãè êîìáèíàöèè íà õèìèSíè

åëåìåíòè, ðàçìåðè è ðåøåòêè.

Ïðè ñðàâíåíèåòî íà íàé-äîáðèòå ñòîéíîñòè íà T0 ïðè ðàçëèSíèòå óñëîâèß,

äàííèòå ïîêàçâàò, Så íàé-âàæíèßò îò ðàçãëåæäàíèòå ôàêòîðè å ðàçìåðúò

íà ðåøåòêàòà. Çà ìàëêè íàíîSàñòèöè âúðõó ìàëêè ðåøåòêè (ôèã. 4.534.6),

îïòèìàëíàòà òåìïåðàòóðà å îêîëî 200033000 K, êàòî êîáàëòúò èçèñêâà ïî-âèñîêè

òåìïåðàòóðè îò ñðåáðîòî. Çà ñúùèòå íàíîSàñòèöè íà ïî-ãîëåìè ðåøåòêè îáàSå

4000K èëè äîðè 5000K ñòàâàò íåîáõîäèìè (ôèã. 4.734.8). Íàé-âèñîêà òåìïåðàòóðà ñå

èçèñêâà çà íàé-ãîëßìàòà òåñòâàíà ðåøåòêà, äåêàåäðèSíàòà ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà.

Âàæíî å äà ñå îòáåëåæè, Så ôàêòîðúò ãîëåìèíà íà ðåøåòêàòà òóê å

îòíîñèòåëåí ñïðßìî ðàçìåðà íà íàíîSàñòèöàòà. Ôèã. 4.9 ïîêàçâà ðåçóëòàòèòå çà

Sàñòèöè äî 3000 àòîìà. Ñ óâåëèSåíèåòî íà ðàçìåðà íà íàíîSàñòèöàòà, òß çàïîSâà

äà çàåìà çíàSèòåëíà Sàñò îò ðåøåòêàòà è òîãàâà âèñîêà íàSàëíà òåìïåðàòóðà ïîâåSå

íå å íóæíà. Ñòàâà ïî-ëåñíî äà ñå íàìåðè ìèíèìóì, çàùîòî âúçìîæíèòå àòîìíè

êîíôèãóðàöèè ñà ïî-ìàëêî.

Â çàâèñèìîñò îò êîíêðåòíàòà ãåîìåòðèß, ïîíßêîãà ñà íåîáõîäèìè ðåøåòêè,

êîèòî ñà ãîëåìè ñïðßìî ðàçìåðà íà Sàñòèöàòà. Ïðè òåñòîâåòå â òàçè ãëàâà, íàé-

íèñêèòå åíåðãèè çà Sàñòèöèòå îò 1503310 àòîìà íàé-Såñòî ñå íàáëþäàâàò íà

ðåøåòêèòå ñ 1415 âúçåëà, íî èìà íßêîëêî ñëóSàß, ïðè êîèòî íàé-íèñêèßò ìèíèìóì

ñå ðåãèñòðèðà íà ãîëßìà ðåøåòêà. Òåñòâàíèòå ðàçìåðè íà ðåøåòêèòå (îò 1415

äî 17885 âúçåëà) îñèãóðßâàò ðàçóìåí äèàïàçîí, â êîéòî ñå îSàêâà äà ïîïàäíàò

âñèSêè íåîáõîäèìè ãîëåìèíè íà ðåøåòêè çà íàìèðàíå íà ìèíèìóì íà Sàñòèöè îò

íßêîëêîñòîòèí äî íßêîëêî õèëßäè àòîìà. Â òàêúâ ñëóSàé, ïîäõîäßùàòà íàSàëíà

òåìïåðàòóðà, êîßòî äà ñå èçïîëçâà çà èçïúëíåíèå íà àëãîðèòúìà, ìîæå äà ñå

îïðåäåëè Sðåç èíòåðïîëèðàíå ìåæäó ñòîéíîñòèòå, ïîëóSåíè îò äàííèòå â òàçè ãëàâà.

4.4. Èçâîäè

Â ðåçóëòàò îò íàïðàâåíèòå åêñïåðèìåíòè áå óñòàíîâåíî, Så íàé-âàæíèßò ôàêòîð çà

îïðåäåëßíå íà ïîäõîäßùàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà å ðàçìåðúò íà ðåøåòêàòà, êàòî

òåìïåðàòóðàòà òðßáâà äà áúäå îñîáåíî âèñîêà êîãàòî ñå ïîñòàâß ìàëêà Sàñòèöà

âúðõó ãîëßìà ðåøåòêà. Èìà èçâåñòíî çíàSåíèå è âèäà íà õèìèSíèß åëåìåíò. Âèäúò
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Òàáë. 4.3. Ïîäõîäßùà íàSàëíà òåìïåðàòóðà çà òåñòâàíèòå íàíîSàñòèöè.

Ag1503Ag310 Ag6203Ag1740 Ag20603Ag3000 Co1503Co200
ðåøåòêè ñ 1415 âúçåëà 2000K — — 3000K
ðåøåòêè ñ 10149 âúçåëà 4000K 4000K 3000K 5000K
ðåøåòêà ñ 17885 âúçåëà 5000K 5000K 4000K 5000K

íà ðåøåòêàòà íå îêàçâà ñúùåñòâåíî âëèßíèå. Îïòèìàëíàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà

çà èçñëåäâàíèòå âàðèàíòè å îáîáùåíà íà òàáë. 4.3.

Îñâåí ðàçëèSíè íàSàëíè òåìïåðàòóðè, èìà è äðóãè íàSèíè, ïî êîèòî

êîíòðîëúò íà òåìïåðàòóðàòà ìîæå äà âàðèðà. Òå âêëþSâàò èçïîëçâàíå íà ðàçëèSíè

ñêîðîñòè íà îõëàæäàíå èëè èçáîð íà íåëèíååí ãðàôèê íà îõëàæäàíå. Íàñòîßùîòî

èçñëåäâàíå å ïðåäíàçíàSåíî äà áúäå ïúðâà ñòúïêà çà ïðîóSâàíå íà âúçìîæíîñòèòå,

êàòî ïîäîáðè ðàçáèðàíåòî çà òîâà êîè ôàêòîðè, ñâúðçàíè ñ íàíîSàñòèöàòà è

ðåøåòêàòà, ñà íàé-âàæíè è ñëåäîâàòåëíî òðßáâà äà ñå âçåìàò ïðåäâèä ïðè èçáîðà

íà ïîäõîäßùè ñòîéíîñòè çà òåìïåðàòóðíèòå ïàðàìåòðè.

Ðåçóëòàòèòå îò òàçè ãëàâà ìîæå äà ñå èçïîëçâàò çà èçáîð íà òåìïåðàòóðà

ïðè îïòèìèçèðàíå íà ìîíîìåòàëíè íàíîSàñòèöè ñúñ ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå, à

ñúùî òàêà ïðåäñòàâëßâàò áàçà çà ôîðìóëèðîâêàòà íà ìåòîäà çà îïòèìèçèðàíå íà

áèìåòàëíè íàíîSàñòèöè, îïèñàí â Ãëàâà 2.
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ÃÃËÀÂÀ 5

ÏÐÈËÎÆÅÍÈÅ ÍÀ ÌÅÒÎÄÀ ÏÐÈ ÎÏÒÈÌÈÇÀÖÈßÒÀ ÍÀ

ÇËÀÒÍÎ-ÑÐÅÁÚÐÍÈ ÍÀÍÎÊËÅÒÊÈ

Â òàçè ãëàâà ïðåäëîæåíèßò äâóåòàïåí ìåòîä ñå ïðèëàãà çà èçñëåäâàíå íà àòîìíîòî

ïîäðåæäàíå è ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß è çàðàñòâàíå íà êóõèíè â

çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè îò 3000 àòîìà. Ìåòîäúò ñå àäàïòèðà çà íàíîêëåòêè,

êàòî çà öåëòà ñå èçïîëçâà íîâ ïîäõîä çà ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêè ñ ïðîìåíëèâè íèâà

íà êîìïðåñèðàíå íà âúçëèòå. Çà àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå ñå ïðåäëàãà ìîäèôèêàöèß

íà ïàðàìåòúðà íà áëèçúê ïîðßäúê (SRO, short-range order) íà Warren3Cowley,

ïðè êîßòî àòîìíèòå êîíöåíòðàöèè ñå èçSèñëßâàò ëîêàëíî, êàòî ñå âçåìàò ïðåäâèä

êîîðäèíàöèîííèòå Sèñëà íà àòîìèòå. Òîâà ïðàâè ïàðàìåòúðà ïðèëîæèì çà

íàíîSàñòèöè ñ ßñíî èçðàçåíà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß.

Ðåçóëòàòèòå îò òàçè ãëàâà ñà ïóáëèêóâàíè â [Myasnichenko è äð., 2025].

5.1. Èçáîð íà ãåîìåòðèß íà ðåøåòêàòà è ñúñòàâ íà ñïëàâòà

Íàíîêëåòêèòå ñà íàíîSàñòèöè, êîèòî èìàò êóõèíà ïî ñðåäàòà. Â òàçè ãëàâà ñà

èçñëåäâàíè çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè îò 3000 àòîìà ïðè ñúîòíîøåíèß Au :Ag=

1:1, 1:3 è 3:1 âúðõó fcc è èêîñàåäðèSíè ðåøåòêè.

Îñíîâíàòà ìîòèâàöèß çà èçñëåäâàíå êàêòî íà fcc, òàêà è íà èêîñàåäðèSíè

ðåøåòêè, ïðîèçòèSà îò òîâà, Så òå ñà Såñòî ñðåùàíè ãåîìåòðèè ïðè åêñïåðèìåíòàëíî

ñèíòåçèðàíè çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîSàñòèöè. ÌàêðîñêîïèSíàòà êðèñòàëíà ñòðóêòóðà

íà Au è Ag ïðåäñòàâëßâà fcc ðåøåòêà è òîâà Såñòî ñå çàïàçâà äîðè ïðè íàíîðàçìåðíè

Sàñòèöè [Barmparis è äð., 2015; He è äð., 2016]. Â [He è äð., 2016] îáàSå å ïîêàçàíî,

Så â äèàïàçîíà íà ðàçãëåæäàíèòå òóê ðàçìåðè (235nm), ïðè íàãðßâàíå ñå íàáëþäàâà

ñòðóêòóðåí ïðåõîä îò ñôåðèSíè fcc çëàòíè íàíîSàñòèöè ñ èçëèøíà ïîâúðõíîñòíà

åíåðãèß êúì ôàñåòèðàíè. Çà ðàçëèêà îò òîâà, èêîñàåäðèSíèòå (è äåêàåäðèSíèòå)
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êëúñòåðè ìèíèìèçèðàò ïîâúðõíîñòíàòà åíåðãèß Sðåç âèñîêîñèìåòðèSíè ôàñåòè è

äâîéíèêîâè ãðàíèöè, ïîñòèãàéêè ïîäîáðåíà ñòàáèëíîñò ïðè Sàñòèöè ïî-ìàëêè îò

>5nm [Du è äð., 2019; Larsen è äð., 2018]. Ñèìóëèðàéêè íàíîêëåòêè è âúðõó äâàòà

ãðúáíàêà, ìîæå äà ñå óëîâè øèðîê ñïåêòúð îò âúçìîæíè ìîðôîëîãèè è ïîâåäåíèß

íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß.

Ñúîòíîøåíèßòà Au :Ag = 1:1, 1:3, 3:1 ñà èçáðàíè äà âêëþSâàò åêâèàòîìíèß

ñúñòàâ, êúäåòî ïîäðåæäàíåòî è ïîâúðõíîñòíàòà ñåãðåãàöèß ñå êîíêóðèðàò íàé-

ñèëíî, êàêòî è äâåòå êðàéíîñòè4áîãàòè íà ñðåáðî è áîãàòè íà çëàòî. Òåçè ñúñòàâè

ñà òåõíîëîãèSíî ïðèëîæèìè: áîãàòèòå íà ñðåáðî íàíîêëåòêè ìîãàò äà ïðîßâßâàò

ïîâèøåíà êàòàëèòèSíà ñåëåêòèâíîñò çà ðåäóêöèß íà êèñëîðîä [Zhang è äð., 2016; Li

è äð., 2016a], äîêàòî áîãàòèòå íà ñðåáðî ñúñòàâè ñà ïðèâëåêàòåëíè çà ôîòîòåðìèSíà

òåðàïèß ïîðàäè ñèëíèß ïëàçìîíåí ðåçîíàíñ íà çëàòîòî [Loo è äð., 2004; Hirsch

è äð., 2006].

5.2. Ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêè

Çà óñïåøíîòî ìîäåëèðàíå íà íàíîêëåòêè ñ äâóåòàïíèß ìåòîä å íåîáõîäèìî äà ñå

îáúðíå ñïåöèàëíî âíèìàíèå íà ïîäõîäà çà ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêè. ÏðèSèíàòà å, Så

ïðè ñòàíäàðòíî ãåíåðèðàíà ðåøåòêà ïðîñòî ùå ñå ïîëóSè îáèêíîâåíà íàíîSàñòèöà,

áåç êóõèíà ïî ñðåäàòà. Çà äà ñå ñèìóëèðà ñðåäà, â êîßòî å åíåðãèéíî-èçãîäíî çà

àòîìèòå äà èçáßãâàò öåíòðàëíàòà çîíà íà ðåøåòêàòà, ïðåäëàãàìå äà ñå èçïîëçâà

êîìïðåñèðàíà ðåøåòêà ñ êîåôèöèåíò íà êîìïðåñèß, êîéòî âàðèðà â çàâèñèìîñò îò

ðàçñòîßíèåòî äî öåíòúðà íà òåæåñòòà íà ñèñòåìàòà.

Ïî-êîíêðåòíî, çà íàñòîßùîòî èçñëåäâàíå ñà ãåíåðèðàíè äâå ðåøåòêè (fcc è

èêîñàåäðèSíà), âñßêà îò êîèòî ñúäúðæà 4500 ïðàçíè âúçåëà. Ïðè òßõ, çà ßäðî îò

1000 âúçåëà â öåíòúðà íà ðåøåòêàòà å ïðèëîæåíà êîìïðåñèß îò 9% âúðõó áàçèñíàòà

äúëæèíà íà êîîðäèíàòíèß âåêòîð íà âñåêè âúçåë. Ðàäèóñúò íà ßäðîòî å 1,5657nm

ïðè fcc ðåøåòêàòà è 1,6005nm ïðè èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêà. Íà ãðàíèöàòà íà ßäðîòî

êîìïðåñèßòà å 8%. Îòòàì íàâúí êîåôèöèåíòúò íà êîìïðåñèß íàìàëßâà ëèíåéíî ñ

ðàäèóñà, äîêàòî äîñòèãíå 0,1% ðàçøèðåíèå ïðè âúíøíàòà ãðàíèöà íà ðåøåòêàòà.

ÒîSíàòà ôîðìóëà å êàêòî ñëåäâà:

κshell(r)= 0, 92+ (1, 0012 0, 92)
r 2 rcore

rout2 rcore
, (5.1)
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êúäåòî κshell(r) å ëîêàëíèßò êîåôèöèåíò íà ìàùàáèðàíå ïðè ðàäèóñ r (rcorefrfrout);

rcore å ðàäèóñúò íà ßäðîòî; rout å âúíøíèßò ðàäèóñ íà ðåøåòêàòà.

5.3. Ïàðàìåòðè íà äâóåòàïíèß ìåòîä

Çà îïòèìèçàöèß íà íàíîêëåòêèòå å èçïîëçâàí äâóåòàïíèßò ìåòîä îò Ãëàâà 2, ñúñ

ñëåäíèòå àäàïòàöèè.

Èçïîëçâàíèòå ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðèòå çà èçSèñëåíèå íà ïîòåíöèàëíàòà

åíåðãèß (2.2)3(2.3) ñà äàäåíè â òàáë. 5.1.

Òàáë. 5.1. Ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðèòå íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß.

r0,ab Aab pab ξab qab

a =Au, b =Au 2,884 0,2061 10,2290 1,7900 4,036
a =Ag, b =Ag 2,892 0,1031 10,8500 1,1895 3,180
a =Au, b=Ag 2,888 0,1458 10,5935 1,4592 3,608

È ïðè äâàòà åòàïà íà ìåòîäà, îñíîâíèßò öèêúë ïðèêëþSâà ïðè ïðåäâàðèòåëíî

çàäàäåí áðîé èòåðàöèè N . Îõëàæäàíåòî ñå èçâúðøâà âåäíúæ íà âñåêè 10 000

èòåðàöèè, êàòî ñêîðîñòòà íà îõëàæäàíå çàâèñè îò N ïî ñëåäíèß íàSèí:

T =T02 (T02 1)
s

N 2 10 000
, (5.2)

êúäåòî T å òåêóùàòà òåìïåðàòóðà; T0 å íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà; s å òåêóùèßò íîìåð

íà èòåðàöèßòà. Òîâà ïðåäñòàâëßâà ëèíååí ãðàôèê çà îõëàæäàíå, ìàùàáèðàí òàêà,

Så ïîñëåäíèòå 10 000 èòåðàöèè äà ñå èçâúðøâàò ïðè 1K.

5.3.1. Ïëàí íà Sèñëîâèòå åêñïåðèìåíòè

Ïëàíúò çà ïðîâåæäàíå íà Sèñëîâèòå åêñïåðèìåíòè å îáîáùåí â òàáë. 5.2.

Èçïîëçâàíè ñà äâåòå ðåøåòêè, ãåíåðèðàíè â 5.2 (fcc è èêîñàåäðèSíà, ïî 4500 âúçåëà).

Âúðõó òßõ ñà òåñòâàíè íàíîêëåòêè îò 3000 àòîìà â òðè ñúñòàâà: Au : Ag = 1 : 1,

1:3, 3:1.
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Òàáë. 5.2. Ïàðàìåòðè íà ïðîâåäåíèòå Sèñëîâè åêñïåðèìåíòè.

fcc ðåøåòêà èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà
Au:Ag 1:3 1:1 3:1 1:3 1:1 3:1

Ñòúïêà 1: Èçáîð íà òåìïåðàòóðà T2.
øèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì
4500 âúçåëà; 3000 àòîìà; N1 = 40× 106 èòåðàöèè; ïî 30 îïèòà çà âñßêà T1

T1

1500K
2000K
2500K

1000K
1500K
2000K
2500K

1000K
1500K
2000K

2000K
2500K
3000K

2000K
2500K
3000K

2500K
3000K
4000K

Ñòúïêà 2: Ôèêñèðàíå íà ãåîìåòðèSíàòà ôîðìà íà íàíîêëåòêàòà.
øèðîêîðåøåòúSíèßò àëãîðèòúì
4500 âúçåëà; 3004 àòîìà (β =4); N2 = 1× 109 èòåðàöèè; ïî 30 îïèòà çà âñßêà T2

T2 2000K 1500K 1500K 2500K 2500K 3000K
Ñòúïêà 3: Èçáîð íà òåìïåðàòóðà T4.

äèôóçèîííèßò àëãîðèòúì
3004 âúçåëà; 3000 àòîìà; N3 = 8× 106 èòåðàöèè; ïî 30 îïèòà çà âñßêà T3

T3

1000K
1500K
2000K

1000K
1500K
2000K

1000K
1500K
2000K

1500K
2000K
2500K

1500K
2000K
2500K
3000K

1000K
1500K
2000K
2500K
3000K

Ñòúïêà 4: Îïðåäåëßíå íà àòîìíàòà ïîäðåäáà íà íàíîêëåòêàòà.
äèôóçèîííèßò àëãîðèòúì
3004 âúçåëà; 3000 àòîìà; N4 = 80× 106 èòåðàöèè; ïî 30 îïèòà çà âñßêà T4

T4 1500K 1500K 1500K 2000K 2500K 2000K

Ïðè Ñòúïêà 1, çà âñßêà îò äâåòå ðåøåòêè è âñåêè îò òðèòå ñúñòàâà ñà

èçáðàíè ïî íßêîëêî íàSàëíè òåìïåðàòóðè T1, çà âñßêà îò êîèòî ñà ïðîâåäåíè ïî

30 íåçàâèñèìè îïèòà íà øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì. Âñåêè îïèò

çàïîSâà îò íîâî ïðîèçâîëíî íàSàëíî ðàçïîëîæåíèå íà 3000 àòîìà è ñå ïðîâåæäà

çà N1 = 40 × 106 èòåðàöèè. Çàïèñâà ñå íàé-íèñêàòà åíåðãèß, ïîñòèãíàòà ïðè âñåêè

îïèò. ÍàSàëíàòà òåìïåðàòóðà, çà êîßòî òàçè ñòîéíîñò (óñðåäíåíà çà 30-òå îïèòà)

å íàé-íèñêà, ñå èçáèðà çà íàé-äîáðà íàSàëíà òåìïåðàòóðà T2. Ïðè òàçè ñòúïêà íå

å ïðàâåíî ìàùàáèðàíå ïî îñèòå x, y, z.

Ïðè Ñòúïêà 2, çà âñßêà ðåøåòêà/ñúñòàâ ñà ïðîâåäåíè ïî 30 íåçàâèñèìè

îïèòà íà øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì. Âñåêè îïèò çàïîSâà îò íîâî

ïðîèçâîëíî íàSàëíî ðàçïîëîæåíèå íà 3004 àòîìà (β =4) è ñå ïðîâåæäà çà N2 =1×

109 èòåðàöèè. Â êðàß íà òàçè ñòúïêà, íî ïðåäè äà ñå èçòðèßò äîïúëíèòåëíèòå β =4

àòîìà, ñå èçâúðøâà ãëîáàëíî ïðåìàùàáèðàíå íà àòîìíèòå êîîðäèíàòè (îòäåëíî ïî
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îñèòå x, y, z), ñ öåë äà ñå ìèíèìèçèðà äîïúëíèòåëíî åíåðãèéíàòà ôóíêöèß. Ñ òîâà

ãåîìåòðèSíàòà ôîðìà íà íàíîêëåòêàòà ñå ôèêñèðà è îòòóê íàòàòúê ñå ïðîìåíß

îñíîâíî ïîäðåæäàíåòî íà àòîìèòå.

Ïðè Ñòúïêà 3, çà âñßêà ðåøåòêà/ñúñòàâ ñà èçáðàíè ïî íßêîëêî íàSàëíè

òåìïåðàòóðè T3, çà âñßêà îò êîèòî ñà ïðîâåäåíè ïî 30 îïèòà íà äèôóçèîííèß Ìîíòå

Êàðëî àëãîðèòúì. Âñåêè îïèò çàïîSâà îò ðåçóëòàòà íà ñúîòâåòíî íîìåðèðàíèß îïèò

îò Ñòúïêà 2 è ñå ïðîâåæäà çà N3 = 8 × 106 èòåðàöèè. Çàïèñâà ñå íàé-íèñêàòà

åíåðãèß, ïîñòèãíàòà ïðè âñåêè îïèò. ÍàSàëíàòà òåìïåðàòóðà, çà êîßòî òàçè ñòîéíîñò

(óñðåäíåíà çà 30-òå îïèòà) å íàé-íèñêà, ñå èçáèðà çà íàé-äîáðà íàSàëíà òåìïåðàòóðà

T4. Ïðè òàçè ñòúïêà íå å ïðàâåíî ìàùàáèðàíå ïî îñèòå x, y, z.

Ïðè Ñòúïêà 4, çà âñßêà ðåøåòêà/ñúñòàâ ñà ïðîâåäåíè ïî 30 îïèòà íà

äèôóçèîííèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì. Âñåêè îïèò çàïîSâà îò ðåçóëòàòà íà

ñúîòâåòíî íîìåðèðàíèß îïèò îò Ñòúïêà 2 è ñå ïðîâåæäà çà N4 = 80 × 106

èòåðàöèè. Â êðàß íà òàçè ñòúïêà ñå èçâúðøâà îêîíSàòåëíî ãëîáàëíî ïðåìàùàáèðàíå

íà àòîìíèòå êîîðäèíàòè (îòäåëíî ïî îñèòå x, y, z), ñ öåë äà ñå ìèíèìèçèðà

äîïúëíèòåëíî åíåðãèéíàòà ôóíêöèß. Êîíôèãóðàöèßòà, êîßòî ïîñòèãà íàé-íèñêà

åíåðãèß òóê, å èçáðàíà êàòî êðàåí ðåçóëòàò çà âñßêà ðåøåòêà/ñúñòàâ.

Ïîñòèãíàòèòå êðàéíè êîíôèãóðàöèè ñà ïîêàçàíè íà ôèã. 5.1 è ôèã. 5.2.

Ñòúïêà 5 íå ñå ïðîâåæäà, ïîíåæå â òàçè ãëàâà öåëòà å äà ñå ìîäåëèðàò

íàíîêëåòêè áåç ðåëàêñàöèß. Ïðåìàõâàíåòî íà ðåøåòêàòà, â çàâèñèìîñò îò óñëîâèßòà,

áè äîâåëî äî êîëàïñ íà íàíîêëåòêàòà. Òîçè ôèçèSåí ïðîöåñ íà êîëàïñ çàñëóæàâà

ñïåöèàëåí èíòåðåñ ñàì ïî ñåáå ñè, íî íå å îáåêò íà èçñëåäâàíå ñ äâóåòàïíèß ìåòîä

è ñå îòäàëåSàâà îò òåìàòà íà íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä.

Òåñòîâåòå ñà ïðîâåäåíè íà íàñòîëåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð ñ ïðîöåñîð Intel

Core i3-9300 (áàçîâà Såñòîòà 3,70 GHz, ìàêñèìàëíà 4,30 GHz; âëèçà â ïðîäàæáà

ïðåç 2019 ã.), êàòî å èçïîëçâàíî åäíî ßäðî çà âñåêè îïèò. Âðåìåòðàåíåòî íà

èçSèñëåíèßòà å ïðèáëèçèòåëíî 1,3 s çà 106 èòåðàöèè íà øèðîêîðåøåòúSíèß

àëãîðèòúì è 33,1 s çà 106 èòåðàöèè íà äèôóçèîííèß àëãîðèòúì. Àëãîðèòìèòå

èçïîëçâàò íåçíàSèòåëíè êîëèSåñòâà îïåðàòèâíà ïàìåò. Ñðåäíîòî âðåìåòðàåíå çà

èçïúëíåíèå íà Ñòúïêè 2+4 íà åäèí îïèò å 61 ìèíóòè. Ñðåäíîòî ñúîòíîøåíèå
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à) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=1:3

á) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

â) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=3:1

Ôèã. 5.1. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà ïîëóSåíèòå îïòèìèçèðàíè íàíîêëåòêè ñ 3000

àòîìà âúðõó fcc ðåøåòêàòà. Æúëòî 3 Au àòîìè; ñèâî 3 Ag àòîìè.
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à) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=1:3

á) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

â) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=3:1

Ôèã. 5.2. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà ïîëóSåíèòå îïòèìèçèðàíè íàíîêëåòêè ñ 3000

àòîìà âúðõó èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêàòà. Æúëòî 3 Au àòîìè; ñèâî 3 Ag àòîìè.
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íà èçïîëçâàíè èçSèñëèòåëíè ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà å 33 : 67, êîåòî å áëèçêî

äî ïðåïîðúSèòåëíîòî, óñòàíîâåíî â Ãëàâà 3.

5.4. Àäàïòàöèß íà ïàðàìåòúðà íà áëèçúê ïîðßäúê

Çà äà ñå îöåíè êîëèSåñòâåíî ëîêàëíîòî õèìèSíî ïîäðåæäàíå â ïîëóSåíèòå

íàíîêëåòêè, å óìåñòíî äà ñå èçâúðøè àíàëèç ñ ïàðàìåòúð íà áëèçêèß ïîðßäúê

(SRO). Â òàçè ãëàâà èçïîëçâàìå êàòî áàçà SRO ïàðàìåòúðà íà Warren3Cowley

[Polgreen, 1985], êàòî îòáåëßçâàìå, Så ðàçëèSíèòå SRO ïàðàìåòðè ñà êîðåëèðàíè

ïîìåæäó ñè [Gahn è Pitsch, 1989].

Ñïîðåä êëàñèSåñêîòî îïðåäåëåíèå, ñòîéíîñòòà íà SRO αi çà i-òàòà

êîîðäèíàöèîííà ñôåðà îêîëî äàäåí àòîì îò òèï a ñå èçSèñëßâà êàêòî ñëåäâà:

αi = 12 Pab(i)

xb

, (5.3)

êúäåòî Pab(i) å ïðîïîðöèßòà íà ñúñåäè (ïî i-òà ñôåðà) îò òèï b îêîëî àòîìà îò òèï

a, à xb å ãëîáàëíàòà ïðîïîðöèß íà àòîìèòå îò òèï b â ñèñòåìàòà. Òàçè ñòîéíîñò αi ñå

óñðåäíßâà çà âñèSêè àòîìè â ñèñòåìàòà, íåçàâèñèìî îò êàêúâ òèï ñà. Êîãàòî αi =0,

òîâà å ïîêàçàòåë çà ïðîèçâîëíî ñìåñâàíå íà õèìèSíèòå åëåìåíòè; αi < 0 ïîêàçâà

ïðåäïîSèòàíèå çà âðúçêè ìåæäó àòîìè îò ðàçëèSíè åëåìåíòè; αi > 0 ñèãíàëèçèðà

ïðåäïîSèòàíèå çà ñòðóïâàíå íà åäíîòèïíè àòîìè.

Òàêà äåôèíèðàíèßò SRO ïàðàìåòúð íà Warren3Cowley å óìåñòåí çà

êîëèSåñòâåíî îöåíßâàíå íà õèìèSíîòî ïîäðåæäàíå â ìàêðîñêîïèSíè êðèñòàëè,

íî íå óñïßâà äà îïèøå ïîâúðõíîñòíàòà ñåãðåãàöèß ïðè íàíîSàñòèöè, òúé êàòî

òîâà ñà ðàçëèSíè ßâëåíèß, óïðàâëßâàíè îò ðàçëèSíè åíåðãåòèSíè âúçäåéñòâèß

(íàïð. íàïðåæåíèå íà âðúçêàòà ñïðßìî ìèíèìèçèðàíå íà ïîâúðõíîñòíàòà

åíåðãèß). Óñðåäíßâàíåòî íà SRO âúðõó ößëàòà íàíîSàñòèöà èçêóñòâåíî ñìåñâà

îáåìíîòî ïîäðåæäàíå (íàïð. ïðåäïîSèòàíèßòà çà ñäâîßâàíå ìåæäó àòîìè

îò ðàçëèSåí òèï) ñ ïîâúðõíîñòíî îáóñëîâåíè ãðàäèåíòè íà ñúñòàâà, êîåòî

âîäè äî ôèçèSåñêè áåçñìèñëåíè ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòúðà. Çà äà ñå ðåøè

òîçè ïðîáëåì, SRO å ðåäíî äà ñå èçSèñëßâà ïîîòäåëíî çà ðàçëèSíèòå çîíè

(âúòðåøíîñò/ïîäïîâúðõíîñò/ïîâúðõíîñò), êàòî ñå èçïîëçâàò ëîêàëíè êîíöåíòðàöèè

xb, îòäåëßéêè âúòðåøíîòî ïîäðåæäàíå îò àðòåôàêòèòå íà ñåãðåãàöèßòà.
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Ñ òàçè öåë ìîäèôèöèðàìå ãîðíîòî îïðåäåëåíèå ïî ñëåäíèß íàSèí. Çà âñåêè

àòîì îò òèï a ñå èçSèñëßâà xab
local 3 ëîêàëíàòà (â ðàìêèòå íà òðè êîîðäèíàöèîííè

ñôåðè) ïðîïîðöèß àòîìè îò òèï b îêîëî äàäåíèß àòîì îò òèï a. Ñëåä òîâà àòîìèòå

ñå êëàñèôèöèðàò â 3 çîíè: âúòðåøíè àòîìè, ïîäïîâúðõíîñòíè àòîìè è ïîâúðõíîñòíè

àòîìè. Ôîðìóëàòà çà SRO (5.3) ñå çàïàçâà, íî âìåñòî xb ñå èçïîëçâà óñðåäíåíà

ñòîéíîñò íà xab
local, êàòî óñðåäíßâàíåòî å ïî âñèSêè àòîìè îò òèï a â ñúùàòà çîíà

êàòî äàäåíèß. Ðàçãëåæäà ñå ñàìî α1, ïðè òîâà íå ñå ðàçãëåæäà ñðåäíà ñòîéíîñò íà

α1 çà ößëàòà íàíîSàñòèöà, à ñàìî ñðåäíà ñòîéíîñò çà âñßêà çîíà ïîîòäåëíî.

Êîãàòî ñòàâà âúïðîñ çà íàíîêëåòêà, ïîðàäè íàëèSèåòî íà öåíòðàëíà êóõèíà,

èìàìå äâå ïîâúðõíîñòè (âúíøíà è âúòðåøíà), ñúîòâåòíî äâå ïîäïîâúðõíîñòè. Òîâà

äîïúëíèòåëíî ïîäðàçäåëß 3-òå çîíè íà 5 ïîäçîíè, êîèòî ùå íàðèSàìå >ñëîåâè ãðóïè<.

Â òîçè ñëóSàé xb ñå èçSèñëßâà çà âñßêà îò 3-òå çîíè, êàêòî å îáßñíåíî ïî-ãîðå, íî

ñðåäíà ñòîéíîñò íà α1 ñå ðàçãëåæäà çà âñßêà îò 5-òå ñëîåâè ãðóïè ïîîòäåëíî.

5.4.1. Êëàñèôèêàöèß íà àòîìèòå ïî çîíè è ñëîåâè ãðóïè

Çà êëàñèôèêàöèßòà íà àòîìè ïî çîíè, ðàçãëåæäàìå áðîß íà ñúñåäíè ïîçèöèè â

ðàìêèòå íà òðè êîîðäèíàöèîííè ñôåðè. Â ìàêðîðàçìåðíà fcc ðåøåòêà, âñåêè àòîì

áè èìàë 12 ñúñåäè â ïúðâàòà ñôåðà, 6 âúâ âòîðàòà è 24 â òðåòàòà (ñóìàðíî 42).

Àêî àòîìúò å â ïîäïîâúðõíîñòòà íà íàíîSàñòèöà, íßêîè îò ñúñåäíèòå ïîçèöèè

â òðåòàòà ñôåðà áèõà îñòàíàëè ïðàçíè. Íà ïîâúðõíîñòòà äîðè ñúñåäíè ïîçèöèè

â ïúðâàòà ñôåðà îñòàâàò ïðàçíè. Âúâ âúòðåøíîñòòà ïîâåSåòî ñúñåäíè ïîçèöèè

áèõà áèëè çàåòè, íî íå íàïúëíî4ïðè îñîáåíî ìàëêè íàíîSàñòèöè (êàòî íàïðèìåð

òúíêîñòåííèòå íàíîêëåòêè, êîèòî ñå ðàçãëåäàò â òàçè ãëàâà) å âúçìîæíî äîðè

èçîáùî äà íßìà àòîì ñ íàïúëíî çàïúëíåíà òðåòà ñôåðà. Ñëåäîâàòåëíî, çà

êëàñèôèêàöèßòà ïî çîíè ùå ñå ñïðåì íà ñëåäíîòî ïðàâèëî:

38f n3f 42 � âúòðåøíîñò
30f n3f 37 � ïîäïîâúðõíîñò

n3f 29 � ïîâúðõíîñò,
(5.4)

êúäåòî n3 å îáùèßò áðîé çàåòè ñúñåäíè ïîçèöèè â ðàìêèòå íà òðè êîîðäèíàöèîííè

ñôåðè.
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Ïîäðàçäåëßíåòî íà ïîâúðõíîñòíàòà ãðóïà àòîìè íà âúíøíà è âúòðåøíà

ïîâúðõíîñò (è îñîáåíî ïîäðàçäåëßíåòî íà ïîäïîâúðõíîñòíàòà ãðóïà àòîìè íà

âúíøíà è âúòðåøíà ïîäïîâúðõíîñò) èçèñêâà äà ñå èçïîëçâà ãåîìåòðèSåí ïîäõîä.

Â íàøèß ñëóSàé, çà âñåêè àòîì èçìåðâàìå ðàçñòîßíèåòî äî öåíòúðà íà òåæåñòòà

íà íàíîêëåòêàòà. Àêî òî å ïîä îïðåäåëåíà ñòîéíîñò, êëàñèôèöèðàìå àòîìà êàòî

ïðèíàäëåæàù êúì âúòðåøíàòà (ïîä)ïîâúðõíîñòíà ñëîåâà ãðóïà, â ïðîòèâåí ñëóSàé

3 êúì âúíøíàòà.

5.5. Ðåçóëòàòè

ÏîëóSåíèòå ñëåä îïòèìèçàöèßòà àòîìíè êîíôèãóðàöèè (ôèã. 5.135.2) ñà

àíàëèçèðàíè çà:

" ðàäèàëíè ïðîôèëè íà ñúñòàâà (ßäðî3îáâèâêà);

" èíäåêñè íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß;

" ïîêàçàòåëè çà çàðàñòâàíå íà ïîðèòå (ñðåäåí ðàçìåð íà êóõèíà).

Èçñëåäâàíèòå òóê êóõè êîíôèãóðàöèè ïðåäñòàâëßâàò ìåòàñòàáèëíè ëîêàëíè

ìèíèìóìè íà ïîâúðõíèíàòà íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß, à íå ãëîáàëåí ìèíèìóì.

Òàêèâà ìåòàñòàáèëíè ôîðìè ñà ñúùåñòâåíî âàæíè çàðàäè òåõíèòå óíèêàëíè

ñâîéñòâà è åêñïåðèìåíòàëíà îñúùåñòâèìîñò. Â ìíîãî ñèòóàöèè âèñîêèòå

ðåëàêñàöèîííè áàðèåðè ïðåäîòâðàòßâàò êîëàïñà êúì ìîíîëèòíà íàíîSàñòèöà.

5.5.1. Ñòðóêòóðíè îñîáåíîñòè

Íà ôèã. 5.3 ñà ïîêàçàíè êîîðäèíàöèîííèòå Sèñëà íà àòîìèòå â åäíà îò ïîëóSåíèòå

àòîìíè êîíôèãóðàöèè çà âñßêà ðåøåòêà. Íà ôèã. 5.4 å ïîêàçàíà êëàñèôèêàöèßòà íà

àòîìè ïî ñëîåâè ãðóïè.

Îò íàïðåSíèòå ñåSåíèß íà îïòèìèçèðàíèòå êëåòêè (ôèã. 5.135.4) ñå âèæäà,

Så òðèòå fcc íàíîêëåòêè èìàò ïî-òúíêè ñòåíè è ðàäèóñúò íà êóõèíàòà å ïî-ãîëßì.

Îñâåí òîâà, èìà ïîâåSå íèñêîêîîðäèíèðàíè àòîìè (ôèã. 5.3 à) â ñðàâíåíèå ñ

èêîñàåäðèSíèòå êëåòêè. Íàáëþäàâà ñå çíàSèòåëåí áðîé àòîìè ñ êîîðäèíàöèîííè
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à) fcc ðåøåòêà

Au:Ag= 1:1

á) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag= 1:1

Ôèã. 5.3. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà îïòèìèçèðàíèòå íàíîêëåòêè ñ 3000 àòîìà â

ñúñòàâ Au:Ag=1:1, îöâåòåíè ïî êîîðäèíàöèîííî Sèñëî.

Sèñëà 6 è 8 íà ïîâúðõíîñòòà4êàêòî íà âúíøíàòà, òàêà è íà âúòðåøíàòà ïîâúðõíîñò.

Áðîßò àòîìè â ñëîåâàòà ãðóïà íà âúòðåøíîñòòà (ôèã. 5.4 à) å ìíîãî ìàëúê.

Ïðè èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêà, àòîìèòå çàåìàò ïîâåSå ñëîåâå, âêëþSèòåëíî

ïî-êîìïðåñèðàíè ñëîåâå, ðàçïîëîæåíè ïî-áëèçî äî öåíòúðà íà ðåøåòêàòà

(ôèã. 5.3 á). Íà âúòðåøíàòà ïîâúðõíîñò èìà è åäèíèSíè àòîìè ñ êîîðäèíàöèîííî

Sèñëî ïî-ìàëêî îò 7. È äâåòå ïîâúðõíîñòè ñà îáðàçóâàíè îò (111) ôàñåòè è

ñëåäîâàòåëíî ïðåîáëàäàâàùîòî êîîðäèíàöèîííî Sèñëî íà ïîâúðõíîñòòà å 9. Ïðè

èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêà ñëîåâàòà ãðóïà íà âúòðåøíîñòòà (ôèã. 5.4 á) ñúäúðæà

äîñòàòúSíî ãîëßì áðîé àòîìè.
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à) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

á) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

Ôèã. 5.4. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà îïòèìèçèðàíèòå íàíîêëåòêè ñ 3000 àòîìà â

ñúñòàâ Au :Ag=1:1, îöâåòåíè ïî ñëîåâè ãðóïè: Såðâåíî 3 âúíøíà ïîâúðõíîñò;

æúëòî 3 âúíøíà ïîäïîâúðõíîñò; çåëåíî 3 âúòðåøíîñò; ñâåòëîñèíüî 3

âúòðåøíà ïîäïîâúðõíîñò; ñèíüî 3 âúòðåøíà ïîâúðõíîñò.

5.5.2. Ëîêàëíà êîíöåíòðàöèß íà ìåòàëèòå è áëèçúê ïîðßäúê

Íà ôèã. 5.5 ñà èçîáðàçåíè ëîêàëíèòå ñúîòíîøåíèß Au :Ag ïðè ðàçëèSíè ðàäèóñè â

íàíîêëåòêèòå. Âèæäà ñå, Så Au ïðåôåðåíöèàëíî çàåìà ïîäïîâúðõíîñòíè ïîçèöèè,

äîêàòî Ag äîìèíèðà â ïîâúðõíîñòíèòå ñëîåâå. Òîâà å â ñúîòâåòñòâèå ñ ïî-íèñêàòà

ïîâúðõíîñòíà åíåðãèß íà Ag [Vollath è äð., 2018; Alchagirov è äð., 2001]. Íàëèöå å

ßñíî èçðàçåíà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß íà Ag è òúé êàòî ïðè íàíîêëåòêèòå îáùàòà

ïîâúðõíîñò (âúíøíà ïëþñ âúòðåøíà) å ãîëßìà, ïîâåSåòî ñðåáúðíè àòîìè ñå îêàçâàò

Ð. Ìèõîâ: Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

78



Ôèã. 5.5. Ëîêàëíà êîíöåíòðàöèß íà Ag ïðè ðàçëèSíè ðàäèóñè â

íàíîêëåòêèòå. Ñúñ ñâåòëîñèâ ôîí ñà èçîáðàçåíè çîíèòå ñ ãîëßì áðîé

ïîäïîâúðõíîñòíè àòîìè, ñúãëàñíî êëàñèôèêàöèßòà â 5.4.1.

íà ïîâúðõíîñòòà. Ïðè Au-îáîãàòåíèß (3:1) ñúñòàâ ïîSòè íßìà ñðåáúðíè àòîìè âúâ

âúòðåøíèòå ñëîåâå.

Íà ôèã. 5.6 ñà èçîáðàçåíè ñòîéíîñòèòå íà SRO ïðè ðàçëèSíèòå ñëîåâè ãðóïè â

íàíîêëåòêèòå. Âëèßíèåòî íà ñúñòàâà âúðõó SRO å ïî-ßñíî èçðàçåíî ïðè fcc êëåòêèòå
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Ôèã. 5.6. SRO ñòîéíîñòè ïðè ðàçëèSíèòå ñëîåâè ãðóïè â îïòèìèçèðàíèòå

íàíîêëåòêè.

âñëåäñòâèå íà ïî-òúíêèòå èì ñòåíè.

ÈêîñàåäðèSíèòå êëåòêè ïîêàçâàò ïî-ðàâíîìåðíî ñìåñâàíå ïî ôàñåòèòå, íî

ïî-ñèëíî íàòðóïâàíå íà Ag íà ïåòîðíèòå âúðõîâåòå. Au-îáîãàòåíèßò (3 : 1) ñúñòàâ

ñúäúðæà íàé-ãîëßì áðîé ñìåñåíè Au3Ag âðúçêè è íà äâåòå ðåøåòêè, âñëåäñòâèå

íà äîñòàòúSíèß áðîé Ag àòîìè âúâ âúòðåøíèòå ñëîåâå. Au-îáîãàòåíèòå ñèñòåìè
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îáðàçóâàò ïîSòè ïëúòíî îïàêîâàíè îáâèâêè îò Au, êàòî Ag àòîìèòå çàïúëâàò

âúòðåøíèòå êóõèíè4ñèòóàöèß, êîßòî ìîæå äà ïîäîáðè ìåõàíèSíàòà ñòàáèëíîñò.

5.5.3. Åíåðãèéíè åôåêòè

Ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß íà àòîìèòå â íßêîè îò îïòèìèçèðàíèòå íàíîêëåòêè å

ïîêàçàíà íà ôèã. 5.7 è ôèã. 5.8. Ñóìàðíàòà ïîòåíöèàëíà åíåðãèß çà ñèñòåìèòå

å îáîáùåíà íà òàáë. 5.3, êúäåòî Eopt å åíåðãèßòà íà ïîëóSåíàòà îïòèìèçèðàíà

à) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=1:3

á) fcc ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

Ôèã. 5.7. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà îïòèìèçèðàíèòå íàíîêëåòêè ñ 3000 àòîìà

âúðõó fcc ðåøåòêàòà, îöâåòåíè ïî åíåðãèß (eV/àòîì).
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à) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=1:3

á) èêîñàåäðèSíà

ðåøåòêà

Au:Ag=1:1

Ôèã. 5.8. ÍàïðåSíè ñåSåíèß íà îïòèìèçèðàíèòå íàíîêëåòêè ñ 3000 àòîìà

âúðõó èêîñàåäðèSíàòà ðåøåòêàòà, îöâåòåíè ïî åíåðãèß [eV/àòîì].

Òàáë. 5.3. Åíåðãèéíè ðåçóëòàòè.

fcc ðåøåòêà èêîñàåäðèSíà ðåøåòêà
Au:Ag 1:3 1:1 3:1 1:3 1:1 3:1

Eopt

[eV/àòîì] 22.984 23.194 23.392 23.024 23.231 23.426

Erand2Eopt

[eV/àòîì] 0.011 0.015 0.013 0.005 0.006 0.004

êîíôèãóðàöèß, à Erand å åíåðãèßòà íà ñëóSàéíà ñïëàâ ñúñ ñúùàòà ãåîìåòðèß è

ñúñòàâ. Erand å ïîëóSåíà êàòî àòîìèòå â ñúîòâåòíàòà îïòèìèçèðàíà êîíôèãóðàöèß
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ñà ïðîèçâîëíî ðàçáúðêàíè 30 ïúòè è å âçåòà ñðåäíàòà àðèòìåòèSíà ñòîéíîñò íà

åíåðãèßòà.

Ïîòâúðæäàâà ñå, Så ïîäðåäåíèòå êîíôèãóðàöèè ñà ïî-ñòàáèëíè ñ 53

10 meV/àòîì â ñðàâíåíèå ñúñ ñëóSàéíè ñïëàâè. Òåçè åíåðãèéíè ðàçëèêè, ìàêàð

è ñêðîìíè, ìîãàò äà äèêòóâàò òåðìèSíè áàðèåðè çà àêòèâèðàíå ïðè êàòàëèçà èëè

äà âëèßßò íà ïîíèæåíèß íà òîSêàòà íà òîïåíå â íàíîðàçìåðíè ìàòåðèàëè.

Â êîíòåêñòà íà ñúâðåìåííèòå èçñëåäâàíèß å âàæíî äà ñå îòSåòàò îñîáåíîñòèòå

íà íåðàâíîâåñíè òîïëîïðåíîñíè ïðîöåñè (âêëþSèòåëíî óëòðàáúðçà ïðîìßíà íà

òåìïåðàòóðàòà è âúíøíè ôàêòîðè) â íàíîðàçìåðíè ìàùàáè. Ïî-ñïåöèàëíî, [Li è

äð., 2025] ïîêàçâà, Så òîïëîïðîâîäèìîñòòà íà Au/Cr èíòåðôåéñà ïðè íåðàâíîâåñíè

óñëîâèß çíàSèòåëíî ïðåâèøàâà ñòîéíîñòèòå, ïîëóSåíè ïðè ðàâíîâåñíè óñëîâèß,

êîåòî ìîæå äà èìà âàæíè ïîñëåäèöè çà ðàçáèðàíåòî íà òåðìèSíèòå ñâîéñòâà è

ñòàáèëíîñòòà íà íàíîðàçìåðíè ñòðóêòóðè êàòî çëàòíî-ñðåáúðíèòå êëåòêè, êîèòî

ñå èçñëåäâàò òóê.

5.6. ÇíàSåíèå çà ïðèëîæåíèßòà

Ðåçóëòàòèòå ïîêàçâàò, Så Sðåç ïîäõîäßù ïîäáîð íà ñúîòíîøåíèå Au : Ag è íà

ãåîìåòðèß íà ðåøåòêàòà ìîãàò äà ñå ðåãóëèðàò ñâîéñòâàòà íà íàíîêëåòêàòà è äà

ñå ïðèñïîñîáßâàò êúì êîíêðåòíè ïðèëîæåíèß:

2 Êàòàëèçà: áîãàòè íà ñðåáðî åêâèàòîìíè êëåòêè ñ ßñíî èçðàçåíî A3

B ïîäðåæäàíå ìîãàò äà ïðåäîñòàâßò ñèíåðãèSíè àêòèâíè öåíòðîâå çà

ñåëåêòèâíè îêèñëèòåëíè ðåàêöèè.

2 Ïëàçìîíèêà è ñåíçîðíè òåõíîëîãèè: áîãàòè íà çëàòî fcc-áàçèðàíè

íàíîêëåòêè ñ ïîâúðõíîñòíî ñðåáðî ìîãàò äà ïîääúðæàò õèáðèäèçèðàíè

ïëàçìîííè ðåæèìè è ïîäîáðåíè åëåêòðîìàãíèòíè >ãîðåùè òîSêè<.

2 Äîñòàâêà íà ëåêàðñòâà è ôîòîòåðìèSíà òåðàïèß: èêîñàåäðèSíèòå áîãàòè

íà çëàòî êëåòêè ñúSåòàâàò âèñîêà ñòàáèëíîñò ñ ðåãóëèðóåìè ðàçìåðè íà

ïîðèòå çà êàïñóëèðàíå íà ëåêàðñòâåí òîâàð è åôèêàñíî ïðåîáðàçóâàíå

íà ñâåòëèíà â òîïëèíà.
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5.7. ÎãðàíèSåíèß íà èçñëåäâàíåòî è íàñîêè çà áúäåùà ðàáîòà

ÑèñòåìàòèSíî èçñëåäâàíå íà ñèìåòðèßòà íà ðåøåòêàòà, ñúñòàâà è áëèçêèß ïîðßäúê

ïðåäîñòàâß ñâîåîáðàçíà èçSèñëèòåëíà ïúòíà êàðòà çà ïðîåêòèðàíå íà çëàòíî-

ñðåáúðíè íàíîêëåòêè ñúñ ñïåöèôèSíè çà êîíêðåòíîòî ïðèëîæåíèå ñòðóêòóðíè è

åíåðãèéíè õàðàêòåðèñòèêè. Âúïðåêè Så íàñòîßùèßò äâóåòàïåí ðåøåòúSåí Ìîíòå

Êàðëî ïîäõîä óëàâß êëþSîâè ßâëåíèß â ñòðóêòóðíîòî ïîäðåæäàíå è çàðàñòâàíåòî

íà ïîðèòå, òîé íå ìîæå äà îòSåòå âèáðàöèîííàòà åíòðîïèß è äèíàìèSíèòå åôåêòè.

Â áúäåùå áè ìîãëî äà ñå èíòåãðèðà êèíåòèSåí Ìîíòå Êàðëî âúðõó ðåøåòêàòà èëè

MD ñåìïëèðàíå ñ ìàøèííî-îáóSåíè ïîòåíöèàëè, çà äà ñå èçñëåäâàò òåìïåðàòóðíî

çàâèñèìè ïðîöåñè íà äèôóçèß è ìåõàíèçìè íà êîëàïñ íà íàíîêëåòêàòà. Îñâåí òîâà,

èçñëåäâàíåòî íà ìíîãîêîìïîíåíòíè ñïëàâè (íàïð. Au3Ag3Cu) è íåñòåõèîìåòðèSíè

ñúñòàâè áè ìîãëî äîïúëíèòåëíî äà ðàçøèðè õîðèçîíòèòå çà ïðîåêòèðàíå íà

ìíîãîôóíêöèîíàëíè íàíîêëåòêè.

5.8. Èçâîäè

Â òàçè ãëàâà äâóåòàïíèßò ìåòîä å ïðèëîæåí çà èçñëåäâàíå íà àòîìíîòî ïîäðåæäàíå

è ñâúðçàíèòå ñ òîâà ßâëåíèß â çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè. Íßêîè àñïåêòè íà

ìåòîäà ñà àäàïòèðàíè çà ñïåöèôèêàòà íà ðàáîòà ñ íàíîêëåòêè. Ïðåäëîæåí å

íîâ ïîäõîä çà ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêè ñ ïðîìåíëèâè íèâà íà êîìïðåñèðàíå íà

âúçëèòå, êîéòî ïîçâîëßâà ìîäåëèðàíåòî íà êóõèíè â íàíîêëåòêèòå. Äåôèíèðàíà

å ìîäèôèöèðàíà âåðñèß íà ïàðàìåòúðà íà áëèçúê ïîðßäúê íàWarren3Cowley, êîßòî

å ïðèëîæèìà äîðè è çà íàíîSàñòèöè ñ ßñíî èçðàçåíà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß.

Ñ òîçè ïîäõîä ñà èçñëåäâàíè íàíîêëåòêè îò 3000 àòîìà â òðè ñúñòàâà

(Au :Ag = 1 :1, 1 : 3, 3 : 1) âúðõó äâå ðåøåòêè (fcc è èêîñàåäðèSíà). Îò ðåçóëòàòèòå

ìîãàò äà ñå íàïðàâßò ñëåäíèòå èçâîäè çà òîçè êëàñ íàíîêëåòêè:

" Ïðè fcc ñèñòåìèòå ñòåíèòå íà íàíîêëåòêèòå ñà ïî-òúíêè, à ðàäèóñúò íà

êóõèíàòà å ïî-ãîëßì. Íà ïîâúðõíîñòèòå èìà çàáåëåæèìî ïîâåSå àòîìè

ñ íèñêî êîîðäèíàöèîííî Sèñëî (CN = 638). ÈêîñàåäðèSíèòå ñòðóêòóðè

îáðàçóâàò ïî-ïëúòíè àòîìíè ñëîåâå (êàêòî âúòðåøíè, òàêà è âúíøíè),

à íà ïîâúðõíîñòòà ïðåîáëàäàâàò àòîìè ñúñ CN=9.
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" Â ïðîöåñà íà äèôóçèß, Ag àòîìèòå ïðåôåðåíöèàëíî ìèãðèðàò êúì

äâåòå ïîâúðõíîñòè íà íàíîêëåòêà, êîåòî îòðàçßâà ñèëíàòà ïîâúðõíîñòíà

ñåãðåãàöèß íà ñðåáðîòî.

" Ïðè Au-îáîãàòåíèòå ñïëàâè (Au : Ag = 3 : 1) âúòðåøíèòå ñëîåâå ñà

ïðàêòèSåñêè ëèøåíè îò Ag, êàòî ïðåîáëàäàâàò âðúçêèòå Au3Au. Ag-

îáîãàòåíèòå ñïëàâè (Au : Ag = 3 : 1) èìàò ìàêñèìàëåí áðîé ñìåñåíè

âðúçêè Ag3Au è ïî-åäíîðîäåí ëîêàëåí ïîðßäúê è íà äâåòå êðèñòàëíè

ðåøåòêè. Åôåêòúò íà ñúñòàâà âúðõó SRO å íàé-çàáåëåæèì âúâ fcc-

íàíîêëåòêèòå çàðàäè ïî-òúíêèòå èì ñòåíè.

Òåçè åôåêòè ßñíî ïîêàçâàò êàê âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó ñèìåòðèßòà íà

ðåøåòêàòà è ñúîòíîøåíèåòî íà åëåìåíòèòå â ñïëàâòà ïðåäîïðåäåëß ëîêàëíèß

ïîðßäúê è âëèßå íà ìàêðîñêîïèSíèòå ñâîéñòâà íà áèìåòàëíèòå íàíîêëåòêè.

Ïðåäëîæåíèßò äâóåòàïåí Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä å åôèêàñåí çà òàêúâ òèï èçñëåäâàíèß

è ëåñíî ìîæå äà ñå àäàïòèðà çà äðóãè ñïëàâíè ñèñòåìè, ìíîãîêîìïîíåíòíè

êîìáèíàöèè è àëòåðíàòèâíè ïîòåíöèàëè.

Ð. Ìèõîâ: Ìîíòå Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè

85



ÃÃËÀÂÀ 6

ÑÎÔÒÓÅÐÍÀ ÀÐÕÈÒÅÊÒÓÐÀ È ÑÈÑÒÅÌÀ ÇÀ

ÐÅÀËÈÇÈÐÀÍÅÒÎ ÍÀ ÄÂÓÅÒÀÏÍÈß ÌÅÒÎÄ ÇÀ

ÎÏÒÈÌÈÇÀÖÈß ÍÀ ÁÈÌÅÒÀËÍÈ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÈ

Â òàçè ãëàâà ñà îïèñàíè èçèñêâàíèßòà êúì ñîôòóåðíàòà ñèñòåìà çà ðåàëèçèðàíåòî

íà äâóåòàïíèß ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, ïðåäëîæåíà å

ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà, êîßòî å ïîäõîäßùà çà ïîêðèâàíåòî íà òåçè èçèñêâàíèß è ñà

îïèñàíè ðàçëèSíèòå êîìïîíåíòè íà ðåàëíî ðàçðàáîòåíàòà ñèñòåìà.

Ñèñòåìà å îïòèìèçèðàíà êàêòî çà ïðîâåæäàíåòî íà íàóSíè èçñëåäâàíèß ñ

ðàçëèSíè âèäîâå ìåòàëíè íàíîSàñòèöè, òàêà è çà èçñëåäâàíåòî è óñúâúðøåíñòâàíåòî

íà ñàìèß ìåòîä. Òß ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî íà ãúâêàâîñò çà åêñïåðèìåíòèðàíå ñ íîâè

âàðèàíòè íà àëãîðèòìèòå, ðàçëèSíè òåõíè êîìáèíàöèè è âàðèðàíå íà ïàðàìåòðèòå.

6.1. Èçèñêâàíèß êúì ñîôòóåðíàòà ñèñòåìà

Îñíîâíèòå èçèñêâàíèß êúì ñèñòåìàòà ñà:

" äà å îïòèìèçèðàíà çà ïðîöåñîðè ñ x86-64 àðõèòåêòóðà, ïîñòèãàéêè

áúðçîäåéñòâèå, ïîçâîëßâàùî èçïúëíåíèåòî íà ìèëèàðäè Ìîíòå Êàðëî

èòåðàöèè â ðàìêèòå íà ìèíóòè, äàâàéêè âúçìîæíîñò çà íàìèðàíå íà

äîáðè ðåøåíèß ïðè íàíîSàñòèöè ñ ðàçìåð ìåæäó íßêîëêîñòîòèí è

íßêîëêî õèëßäè àòîìà âúðõó ñòàíäàðòåí è øèðîêî äîñòúïåí õàðäóåð;

" äà èçïîëçâà ñòàíäàðòíèß XYZ ôîðìàò çà âõîäíè è èçõîäíè äàííè íà

àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè, êîåòî ïîçâîëßâà ñúâìåñòèìîñò ñ ãîëßì íàáîð
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îò ñúùåñòâóâàùè ñîôòóåðíè ïàêåòè, êàòî íàïðèìåð çà 3D âèçóàëèçàöèß,

çà àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå è äð.;

" äà å ñúâìåñòèìà ñ Linux è Windows îïåðàöèîííè ñèñòåìè;

" äà äàâà âúçìîæíîñò çà ñúñòàâßíå íà ïî-ñëîæíè ïëàíîâå íà Sèñëîâè

åêñïåðèìåíòè, êîèòî êîìáèíèðàò íßêîëêî ñòúïêè íà îáðàáîòêà ñ

ðàçëèSíè ðàçíîâèäíîñòè íà àëãîðèòìèòå, âàðèàöèß íà ïàðàìåòðèòå,

çàïàçâàíå íà ìåæäèííè äàííè çà àíèìèðàíà 3D âèçóàëèçàöèß íà

ïîâåäåíèåòî íà ìåòîäèòå, ñòàòèñòèêà çà áúðçîäåéñòâèåòî è äð.;

" äà ñèíõðîíèçèðà èçïúëíåíèåòî íà ïëàíà íà åêñïåðèìåíòà, èçïîëçâàéêè

åäíîâðåìåííî íßêîëêî ïðîöåñîðíè ßäðà íà åäèí êîìïþòúð èëè

íßêîëêî êîìïþòúðà ñ ðàçëèSíè îïåðàöèîííè ñèñòåìè, êàòî

ñèñòåìàòà å óñòîéSèâà è ìîæå äà ïðîäúëæè íîðìàëíî äîðè ñëåä

íåîSàêâàíè ïðåêúñâàíèß êàòî íàïð. ñïèðàíå íà òîêà, ðåñòàðòèðàíå íà

îïåðàöèîííàòà ñèñòåìà è ò. í.;

" äà ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî íà ãúâêàâîñò, íàïð. ïðîìßíà íà ïëàíà íà

åêñïåðèìåíòà â êðàSêà, êàòî âñèSêè ïîñòèãíàòè äî ìîìåíòà ðåçóëòàòè

íå ñå ãóáßò è ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò çà èçïúëíåíèåòî íà ïðîìåíåíèß ïëàí.

6.2. Ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà

Ñîôòóåðíàòà àðõèòåêòóðà íà ñèñòåìàòà ñå ñúñòîè îò 3 êîìïîíåíòà: èçSèñëèòåëíî

ßäðî; øàáëîí çà ãëàâåí ïëàí íà åêñïåðèìåíòà; ñïîìàãàòåëíè ôóíêöèîíàëíîñòè çà

àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå, òåñòâàíå è âèçóàëèçàöèß.

ÈçSèñëèòåëíîòî ßäðî å êîíöåíòðèðàíî â åäíà èçïúëíèìà êîìàíäà,

ðàçðàáîòåíà íà ïðîãðàìíèß åçèê C. Òóê ñà ðåàëèçèðàíè àëãîðèòìèòå îò Ãëàâà 2,

êàêòî è íßêîè òåõíè âàðèàöèè. Âñßêî èçïúëíåíèå íà òàçè êîìàíäà ïðåäñòàâëßâà

åäèí ïóñê íà åäíà îò ñòúïêèòå íà ïðåäëîæåíèß äâóåòàïåí ìåòîä.

Ãëàâíèßò ïëàí íà åêñïåðèìåíòà îïèñâà êàêâè íàíîSàñòèöè ùå áúäàò

èçñëåäâàíè, êàêâè îïèòè ùå áúäàò ïóñêàíè, êàêâà êîìáèíàöèß îò àëãîðèòìè
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ùå áúäå èçïîëçâàíà, äàëè ùå ñå âàðèðàò ïàðàìåòðè, êàêâè ðåçóëòàòè ùå ñå

ñúáèðàò, êúäå ùå ñå ñúõðàíßâàò è ïî êàêúâ íàSèí ùå ñå êîìáèíèðàò è îáîáùàâàò

çà âèçóàëèçàöèß. Ïî ñúùåñòâî ãëàâíèßò ïëàí íà åêñïåðèìåíòà ïðåäñòàâëßâà

åäèí Makefile ñúñ ñïåöèôèSíà ñòðóêòóðà. Òóê îáàSå èçïîëçâàìå íå ïðîñòî

åäíà ñòàíäàðòíà Make êîìàíäà, à êîìáèíèðàìå íßêîè îò ïî-ìàëêî èçâåñòíèòå

ñúâðåìåííè ôóíêöèîíàëíîñòè íà GNU Make ñ íîâè ðàçøèðåíèß, íàïèñàíè

ñïåöèàëíî çà íàñòîßùàòà ñîôòóåðíà ñèñòåìà, êîåòî ïðåâðúùà Make îò òðîìàâ

íåóäîáåí èíñòðóìåíò â ãúâêàâ è åêñïðåñèâåí äîìåéí-ñïåöèôèSåí åçèê, ïîäõîäßù

çà ðåàëèçèðàíå íà öåëèòå, äåôèíèðàíè â 6.1.

Ñïîìàãàòåëíèòå ôóíêöèîíàëíîñòè ñà áèáëèîòåêà îò GNU Make ôóíêöèè,

ðåàëèçèðàíè ñ ïîìîùòà íà Perl ñêðèïòîâå, êîèòî ïðåäîñòàâßò íåîáõîäèìèòå

èíñòðóìåíòè çà èçðàçßâàíåòî íà ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà. Ñúùî òàêà,

âêëþSåíà å ñèñòåìà çà àâòîìàòèçèðàíî ðåãðåñèîííî òåñòâàíå íà ðåàëèçàöèßòà íà

àëãîðèòìèòå îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî.

Âèçóàëèçàöèßòà íà ãðàôèêè ñå ïðàâè ñ Excel, êàòî äàííèòå â ðåàëíî

âðåìå àâòîìàòèSíî ñå èçâëèSàò è ôîðìàòèðàò â òàáëèSåí âèä ñïîðåä ïëàí íà

òàáëèöèòå, êîéòî å Sàñò îò ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà. 3D âèçóàëèçàöèßòà íà

àòîìíè êîíôèãóðàöèè ñå ïðàâè îòäåëíî â ñòàíäàðòíè øèðîêî äîñòúïíè ñîôòóåðíè

ïðèëîæåíèß, Såòßùè XYZ äàííè.

Òàêà äåôèíèðàíàòà àðõèòåêòóðà îáîñîáßâà îñíîâíèòå ïðîäúëæèòåëíè

èçSèñëåíèß â åäíà êîìàíäà ñ ßñíî äåôèíèðàí èíòåðôåéñ, êîåòî ïîçâîëßâà òß

äà áúäå âíèìàòåëíî îïòèìèçèðàíà çà áúðçîäåéñòâèå. Ñúùåâðåìåííî ïëàíúò íà

åäíî ößëî èçñëåäâàíå å êîíöåíòðèðàí â åäèí Makefile ñ ïîìîùòà íà øèðîêà

áèáëèîòåêà îò ñïåöèàëíè ôóíêöèè, êîåòî ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî íà ãúâêàâîñò

ïðè ïðîâåæäàíåòî ìó è íàãëåäíîñò ïðè äîêóìåíòèðàíåòî ìó. Òàçè àðõèòåêòóðàòà

ìîæå ëåñíî äà áúäå ðàçøèðåíà ïðè ïîßâàòà íà íîâè íóæäè ñ áúäåùåòî ðàçâèòèå

íà ñîôòóåðíàòà ñèñòåìà, êàòî íàïðèìåð äîáàâßíåòî íà ãðàôèSåí èëè óåá-

áàçèðàí ïîòðåáèòåëñêè èíòåðôåéñ, äèðåêòíî ñòúïâàéêè âúðõó âåSå ðàçðàáîòåíèòå

ñúùåñòâóâàùè êîìïîíåíòè.
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6.2.1. ÈçSèñëèòåëíî ßäðî

ÈçSèñëèòåëíîòî ßäðî ïðåäñòàâëßâà åäíà èçïúëíèìà êîìàíäà, ðàçðàáîòåíà íà

ïðîãðàìíèß åçèê C (ïî ñòàíäàðò ISO/IEC 9899:2011). Âñßêî èçïúëíåíèå íà òàçè

êîìàíäà ïðåäñòàâëßâà åäèí ïóñê íà åäíà îò ñòúïêèòå íà äâóåòàïíèß ìåòîä.

ÈçSèñëèòåëíîòî ßäðî ñå ñúñòîè îò 6 ìîäóëà, êàêòî ñëåäâà:

Ìîäóë çà ðàáîòà ñ XYZ ôàéëîâå. Òóê ñà ñúáðàíè âñèSêè íåîáõîäèìè ôóíêöèè

çà Såòåíå è ïèñàíå äà äàííè â äå ôàêòî ñòàíäàðòíèß XYZ ôàéëîâ ôîðìàò çà àòîìíè

êîíôèãóðàöèè. Åäèí ïðèìåðåí XYZ ôàéë å ïîêàçàí íà ôèã. 6.1. Òîâà å òåêñòîâ

3000
#Algo=Diffusion Task=AuAg--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev1500_T1500_seed25

#Energy=-9583.0102125318499 MinEnergy=-9583.0102125318499

Temper=551.57657207140539 IterCnt=50618260 IterMax=80000000 #StopReason=IterMax
JumpMax=80000000 JumpCnt=50618260 PbbtyJumpCnt=25311619 EqlbrIterMax=80000000
EqlbrIterCnt=0 TemperChangeIterMax=10000 TemperChangeIterCnt=8260
SnapshotIterMax=80000000 SnapshotIterCnt=50618260 #Nodes=3004 Num=3000

Composition=AuAg Rneigh=5.26 #Rcut=6.7823411887046792
TemperDelta=-1.8739842480310037e-05 #ZoomX=1.002 #ZoomY=1 #ZoomZ=1 ZoomMin=0.8
ZoomMax=1.2 SaveNodes=0 RandState=2D43C0D10795E7100E4D586B2CFAB6D7
#InitialRandState=5250B2EA33F5F116E134B987F06DA224

Au -5.8165665933600001 -1.9214831400000001 -19.320616619999999
Au -9.8402655085199981 -17.709002340000001 11.800856339999999
Au 1.8900739026000002 -0.00047634000000000001 -17.068808520000001
Au -1.9485816044400002 21.585799979999997 7.8422465399999997
Au 7.9086129746400005 19.785529560000001 -11.86733892
Au 7.9353311443200001 -11.868147779999999 -19.802561520000001
Au 13.2513822648 9.4453336199999995 3.77161422
Au -3.9182254092000002 -15.653129099999999 -15.654801899999999
Au 7.6774152621599994 -17.252285099999998 1.9167279000000002
Au -23.714611814520001 -3.9356801999999997 -0.016672920000000001
[
 ]
Ag 3.7796173664399997 -11.328081239999999 -11.32314648
Ag 1.9835312842800001 13.8258042 19.75329348
Ag 3.99379606884 -23.70382386 -3.9047772599999999
Ag -7.6161807576000005 -11.41884288 11.415396300000001
Ag -9.7092440686800003 -15.49355826 -9.6807108599999996
Ag -5.6966639266800003 -15.166120920000001 5.6890112400000001
Ag -1.9448296956 17.471360700000002 -11.64773598
Ag -3.95490949092 23.849062679999999 7.9369484400000001
Ag 11.535564138120002 0.0028957800000000001 15.35114688
Ag -19.47760804116 3.8984379599999999 -7.7750826000000002

[
 ]

Ôèã. 6.1. Ïðèìåðåí XYZ ôàéë çà åäèí îò ðåçóëòàòèòå, ïîñòèãíàòè â Ãëàâà 5

(ïî-êîíêðåòíî, òîâà å àòîìíàòà êîíôèãóðàöèß, âèçóàëèçèðàíà íà ôèã. 5.1 á).

Òóê ñà èçïîëçâàíè ñëåäíèòå îçíàSåíèß: 3 ïðîäúëæåíèå íà ïðåäèøíèß ðåä;

[
 ] 3 ñúêðàòåíè ðåäîâå.
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ôàéë, îðãàíèçèðàí ïî ñëåäíèß íàSèí:

2 Ïúðâèßò ðåä ñúäúðæà ñàìî åäíî Sèñëî n, êîåòî îïðåäåëß áðîß âúçëè â

ðàçãëåæäàíàòà ðåøåòêà.

2 Âòîðèßò ðåä íßìà ñòàíäàðòèçèðàíî çíàSåíèå è ñå èãíîðèðà ïðè Såòåíå

îò äðóãè ñîôòóåðíè ïðîäóêòè. Çà íàñòîßùàòà ñèñòåìà îáàSå òîçè ðåä

ïðåäñòàâëßâà äúëúã ñïèñúê îò ïðîìåíëèâè ñ òåõíèòå ñòîéíîñòè. Òîçè

ñïèñúê ñå èçïîëçâà çà çàäàâàíå íà âõîäíè ïàðàìåòðè, çà ïîêàçâàíå íà

ðåçóëòàòè îòíîñíî åíåðãèßòà, òåìïåðàòóðàòà è äð. (âñèSêî, ðàçëèSíî îò

(x, y,z) êîîðäèíàòèòå íà àòîìèòå) è çà çàïàçâàíå íà òåêóùîòî ñúñòîßíèå

íà ãåíåðàòîðà íà ñëóSàéíè Sèñëà.

2 Âñåêè îò ñëåäâàùèòå n ðåäà ïðåäñòàâëßâà åäíè âúçåë â ðåøåòêàòà è

ñúäúðæà ñëåäíèòå êîëîíêè, ðàçäåëåíè ñ ðàçñòîßíèß èëè òàáóëàöèè:

õèìèSåí åëåìåíò (èëè áóêâàòà n, êîãàòî âúçåëúò å ïðàçåí), x

êîîðäèíàòà, y êîîðäèíàòà, z êîîðäèíàòà. Â çàâèñèìîñò îò èçñëåäâàíåòî,

ìîæå äà èìà è ïîâåSå êîëîíêè, êîèòî äà îòðàçßâàò åíåðãèßòà íà äàäåíèß

àòîì, êëàñèôèêàöèßòà ïî ñëîåâè ãðóïè è äð.

2 Ôàéëúò ìîæå äà å ïðåäíàçíàSåí çà çàïàçâàíå íà ïîâåSå îò åäíà àòîìíà

êîíôèãóðàöèß (íàïð. ñ öåë ñúçäàâàíå íà àíèìàöèß). Â òàêúâ ñëóSàé,

îïèñàíèòå ïî-ãîðå n +2 ðåäà ñå ïîâòàðßò íåîáõîäèìèß áðîé ïúòè.

Â òîçè ìîäóë å îáúðíàòî ñïåöèàëíî âíèìàíèå äà ñå çàïèñâàò âñèSêè ïàðàìåòðè,

íåîáõîäèìè çà ïúëíîòî âúçñòàíîâßâàíå íà âúòðåøíîòî ñúñòîßíèå íà ñèñòåìàòà,

ñ äîñòàòúSåí áðîé öèôðè ñëåä äåñåòèSíàòà çàïåòàß, òàêà Så ñëåä çàïèñâàíåòî

íà åäèí XYZ ôàéë è ïîñëåäâàùîòî ìó ïðîSèòàíå äà ìîæå äà ñå âúçñòàíîâè

àáñîëþòíî ñúùîòî âúòðåøíî ñúñòîßíèå íà ñèñòåìàòà. Òîâà îñèãóðßâà ïîâòîðßåìîñò

íà ðåçóëòàòèòå è âúçìîæíîñò çà áåçîïàñíî ïðîäúëæåíèå ñëåä ïðåêúñâàíèß.

Ìîäóëúò çà ðàáîòà ñ XYZ ôàéëîâå ñúùî òàêà ñå èçïîëçâà è çà Såòåíå íà

ïàðàìåòðèòå íà ïîòåíöèàëíàòà åíåðãèß r0,ab, Aab, pab, ξab, qab, êîèòî ñå çàäàâàò â

îòäåëåí ôàéë ñ ïî-ðàçëèSåí ôîðìàò.

Ìîäóë çà ðàáîòà ñ ïàðàìåòðè. Òóê ñå ñúäúðæà ñïèñúê íà âñèSêè ïàðàìåòðè,

êîèòî ñèñòåìàòà èçïîëçâà, çàåäíî ñ íàSèíà, ïî êîéòî òå ìîãàò äà áúäàò
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ìàíèïóëèðàíè. Ïàðàìåòðèòå ñå Såòàò êàêòî îò êîìàíäíèß ðåä, òàêà è îò âõîäíèß

XYZ ôàéë è ñå çàïèñâàò â ïðîèçâåäåíèòå XYZ ôàéëîâå. Ïàðàìåòðèòå ìîãàò äà

áúäàò êàêòî âõîäíè, òàêà è èçõîäíè. Âñåêè ïàðàìåòúð èìà îáîçíàSåí òèï (íàïð.

ößëî Sèñëî, Sèñëî ñ ïëàâàùà çàïåòàß, òåêñò è ò. í.), ñòîéíîñò ïî ïîäðàçáèðàíå,

ìîæå äà èìà ìèíèìàëíà è ìàêñèìàëíà äîïóñòèìà ñòîéíîñò, êàêòî è help-òåêñò.

Ïðèìåðè çà âõîäíè ïàðàìåòðè ñà àòîìíèßò ñúñòàâ (âèäîâå õèìèSíè åëåìåíòè

è òßõíàòà ïðîïîðöèß), ìàêñèìàëåí áðîé èòåðàöèè, ðàäèóñ íà ñúñåäñòâî è ò. í.

Ïðèìåðè çà èçõîäíè ïàðàìåòðè ñà ïðèSèíà çà ñïèðàíå, ïîñòèãíàòà åíåðãèß è ò. í.

ÍàSàëíîòî è òåêóùîòî ñúñòîßíèå íà ãåíåðàòîðà íà ñëóSàéíè Sèñëà ñúùî ñå ïàçßò

êàòî ïàðàìåòðè, ñ öåë ïîâòîðßåìîñò íà ðåçóëòàòèòå.

Êàòî ößëî, ìíîæåñòâîòî îò ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà ñà

ïîäáðàíè ïî òàêúâ íàSèí, Så âñåêè XYZ ôàéë, ïðîèçâåäåí îò ñèñòåìàòà, ìîæå

áåçïðîáëåìíî äà ñå èçïîëçâà êàòî âõîäåí ôàéë çà ñëåäâàù ïóñê íà ñúùèß èëè äðóã

àëãîðèòúì, ñàìî ñ åëåìåíòàðíà ïðîìßíà íà êîìàíäíèß ðåä. Òîâà, îñâåí âñèSêî

äðóãî, îñèãóðßâà è âúçìîæíîñò çà áåçîïàñíî ïðîäúëæåíèå íà èçSèñëåíèßòà ñëåä

óìèøëåíè è íåóìèøëåíè ïðåêúñâàíèß.

Îáùî ñèñòåìàòà èçïîëçâà îêîëî 50 ïàðàìåòúðà. Ñïèñúê íà ïàðàìåòðèòå,

êîèòî ñèñòåìàòà ðàçïîçíàâà, çàåäíî ñ ïúëíèß help-òåêñò, êîéòî ñå ãåíåðèðà íà áàçàòà

íà èíôîðìàöèßòà â òîçè ìîäóë, å ïîêàçàí íà ôèã. 6.236.6.

Ìîäóë çà èíòåðôåéñ ñ îïåðàöèîííàòà ñèñòåìà. Òóê ñå ñúäúðæàò ôóíêöèè îò

íèñêî íèâî, Sèßòî ðåàëèçàöèß å ðàçëèSíà â çàâèñèìîñò îò îïåðàöèîííàòà ñèñòåìà

(Linux èëè Windows).

Ìîäóë çà ãåíåðèðàíå íà ñëóSàéíè Sèñëà. Òúé êàòî Ìîíòå Êàðëî ñèìóëàöèèòå

èçïîëçâàò îãðîìíî êîëèSåñòâî ïñåâäîñëóSàéíè Sèñëà, å ðåäíî äà ñå îáúðíå

ñïåöèàëíî âíèìàíèå íà ïîäáîðà íà àëãîðèòúì çà òßõíîòî ãåíåðèðàíå. Òðàäèöèîííî

èçïîëçâàíèòå ãåíåðàòîðè èìàò ðåäèöà íåäîñòàòúöè. Çà íàñòîßùàòà ñîôòóåðíà

ñèñòåìà å èçáðàí åäèí îò ïî-ìîäåðíèòå àëãîðèòìè xoroshiro128+, êîéòî ïðèòåæàâà

ñëåäíèòå êàSåñòâà:

" ãåíåðèðà ñëóSàéíè Sèñëà ñ ìíîãî âèñîêî êàSåñòâî çà íåêðèïòîãðàôñêè
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Usage: tsuyoyama [<options>] [InputFile]

This program is designed for finding optimal clusters of metal atoms realizing
hybrid optimization approach.

Parameter processing works as follows. (For a list of parameters, see below.)
1. Parameter values are read (as strings), in the following order. If a parameter

is encountered multiple times, the last specified value wins (unless it is
found multiple times in the input file, which is an error).

(1) From the built-in defaults.
(2) From the command line, before the last input file name is encountered.
(3) From the input file.
(4) From the command line, the arguments after the last input file name.
An input file name cannot be specified inside the input file.
Parameters whose names begin with a "#" symbol are ignored on input. Their

purpose is only to display information on output.
2. The values are evaluated. For FLOAT parameters, the special values

‘INF‘,‘-INF‘,‘NAN‘ mean positive infinity, negative infinity and
"not-a-number", respectively.

For example, if the command line is
--IterMax=101 --JumpMax=20 file.xyz --EqlbrIterMax=5

and ‘file.xyz‘ contains ‘IterMax=4001 EqlbrIterMax=10‘, the result will be
"IterMax=4001 JumpMax=20 EqlbrIterMax=5".

In the output files, parameters are written in the following order:
(1) Parameters whose names appear in the input file, in that order.
(2) Other parameters, in the order of their listing below.
Notwithstanding the above, a parameter is not written if it represents a file

name, if its listing below explicitly states that it is not written, or if
the parameter has never been read in, touched or otherwise manipulated by the
program beyond its built-in default.

The intent is that output files can be safely reused as input, while keeping
parameter lines as symbolically meaningful as possible.

In the input file, parameters are specified on the second line, with a syntax like
‘--Name1=value2 --Name2 --Name3=value2‘ (separated by one or more space or tab
characters). The hyphens before the names are optional. Parameters without
values are used only for determining the display order when writing to output
files (see above). Values may be enclosed in double-quotes, which allows them
to contain spaces and tab characters. No backslash-escaping or similar is
recognized; a value cannot actually contain a double-quote or a new-line
character.

On the command line, parameters are specified as options. Values should be
specified with ‘=‘, though specifying later as a separate non-option argument
is also possible. See below about non-options. The quoting rules of your shell
and C runtime library apply. These tend to be complicated, especially on
Windows, but usually you can at least quote with double-quotes. It is an error
if after quote processing a value actually contains a double-quote or a
new-line character.

Non-option arguments are equivalent to specifying values to the corresponding
options, at the positions of the values. Non-option arguments may be intermixed
with options, to facilitate use in scripts. The ‘--help‘ option will cooperate
with your script. For example, if your script ‘S‘ contains

tsuyoyama --IterMax=700 --InputFile --MinEnergyFile "$@" --Temper=987
(Note: on Windows, replace ‘"$@"‘ above with ‘%%*‘.)

then running ‘S input.xyz minE.xyz --JumpMax=200‘ will work as expected, and
running ‘S --help‘ will (correctly) claim that IterMax now defaults to 700 and
Temper is forced to 987 (overriding anything else). This gives you flexibility;
putting it to good use or abuse is up to you. A contrived example is ‘--IterMax
--JumpMax 300 --JumpMax=200 100‘, resulting in ‘IterMax=300 JumpMax=100‘. You
don’t have to write it that way.

‘-‘ in place of an option is a non-option argument equivalent to ‘‘ (the empty
string). Options that accept file names usually interpret this as an indication

Ôèã. 6.2. Help-òåêñò íà êîìàíäàòà îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, çàåäíî ñ ïúëíèß

ñïèñúê íà ðàçïîçíàâàíè ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà (Sàñò 1).
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to use a standard stream (STDIN or STDOUT).
‘--‘ in place of an option means to treat any later arguments as non-option

arguments, even if they start with hyphens.

Character encoding: Any 8-bit ASCII-compatible encoding will work, as long as your
other tools (shell etc.) cooperate as approperate (your use might not require
them to cooperate). A UTF-8 BOM is optional on input but is not written to
output.

Line ending: Both Unix-style (LF) and Windows-style (CRLF) line endings are
accepted. Output may be mixed between Unix-style and Windows-style depending on
your platform and the style used in your input. This is considered a bug and
will change in the future.

Errors and warnings are written to STDERR and, if debugging is enabled, also to
DebugFile. STDERR is not used for anything else by default. When an error is
detected, the exit status is one of the following:

1 for OS-generated errors during a file or IO operation.
2 for errors in the syntax of command line arguments.
3 for errors in the file format of the input file.
4 for errors in the file format of PropsFile.
5 for out-of-range values of input parameters.
6 when an architectural limit is exceeded (e.g. ridiculously long string).
7 when the OS refused to allocate virtual memory.

The ‘tsuyoyama_DBG‘ environment variable, if set to a non-empty value, and only if
the program has been compiled for debugging, enables early debugging output to
STDERR (before DebugFile and DebugLevel have been evaluated).

Parameters named "...Cnt" are counters corresponding to parameters named "...Max".
They represent the current state of the system in the range from 0 to "...Max".
Generally a trial should start with all counters set to 0, but it is also
possible to start with an intermediate value (to support reading as input the
snapshot output from a previous run of the program).

Parameters:
--#StopReason=STRING (output-only; ignored on input)

Reason for stopping the Monte Carlo cycle: one of ‘IterMax‘,‘JumpMax‘,
‘EqlbrIterMax‘. In intermediate snapshots, the value is ‘Running‘.

--Task=STRING (default:)
Name of this trial. Not used for anything but saved to output files.

--Temper=FLOAT (default:1234)(MIN:1)(MAX:INF)
Current temperature of the system. See TemperDelta for details.

--#Energy=FLOAT (output-only; ignored on input)(MIN:-INF)(MAX:INF)
Total potential energy of the system. In ZoomFile, this includes zoom.

--MinEnergy=FLOAT (default:INF)(MIN:-INF)(MAX:INF)
Minimum known total potential energy of the system. In the text below, ’MC’
refers to the main Monte Carlo cycle, before applying zoom.

In the input: Does not include zoom. MC will try to find a lower value, but if
it can’t, MinEnergyFile will just contain the initial configuration.

In SnapshotFile: #Energy>=MinEnergy; zoom not applied.
In MinEnergyFile: #Energy>=MinEnergy; zoom not applied.

#Energy>MinEnergy is possible here only if MinEnergy was specified in the
input but MC could never reach it.

In ZoomFile: #Energy>=MinEnergy; includes zoom.
#Energy>MinEnergy is possible here only if MinEnergy was specified in the

input, MC could never reach it (so #Energy>MinEnergy in MinEnergyFile
too), and after zooming the initial configuration (since the MC results
are ignored), the energy still did not decrease enough.

Note: So in the input, this is the minimum energy for MC only. You should not
specify a MinEnergy indented for MC+zoom because it is possible that
neither MC nor zoom will find it, yet still MC+zoom could have found it if
you hadn’t specified it in the input.

Ôèã. 6.3. Help-òåêñò íà êîìàíäàòà îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, çàåäíî ñ ïúëíèß

ñïèñúê íà ðàçïîçíàâàíè ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà (Sàñò 2).
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--IterMax=INT (default:10000)(MIN:0)(MAX:4294967295)
Number of permitted loop iterations of the Monte Carlo cycle.

--IterCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:IterMax)
Iteration counter. See above about counters.

--JumpMax=INT (default:10000)(MIN:0)(MAX:4294967295)
Number of permitted atom jumps in the Monte Carlo cycle.

--JumpCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:JumpMax)
Jump counter. See above about counters.

--PbbtyJumpCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:JumpCnt)
Jump counter for jumps to a higher energy state. Counts a subset of the jumps
counted by JumpCnt.

--EqlbrIterMax=INT (default:10)(MIN:0)(MAX:4294967295)
Number of permitted consecutive iterations without significant decrease of
energy in the Monte Carlo cycle. Used as a judgment of equilibrium. What
energy decrease is significant is controlled by EqlbrEps.

--EqlbrIterCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:EqlbrIterMax)
Counter for the equilibrium judgment. See above about counters.

--TemperChangeIterMax=INT (default:1000)(MIN:1)(MAX:4294967295)
Number of iterations until the temperature changes. See also TemperDelta.

--TemperChangeIterCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:TemperChangeIterMax)
Iteration counter for the temperature change. See above about counters.

--SnapshotIterMax=INT (default:1000)(MIN:0)(MAX:4294967295)
Number of iterations until we output an intermediate snapshot of the system
state.

--SnapshotIterCnt=INT (default:0)(MIN:0)(MAX:SnapshotIterMax)
Iteration counter for snapshots. See above about counters. If set to 0, the
first snapshot will come after SnapshotIterMax iterations. If set to MAX, the
first snapshot will come immediately after atom placement.

--#Nodes=INT (output-only; ignored on input)(MIN:1)(MAX:4294967295)
Number of nodes. This is the number on the first line of the XYZ file. Note
that the given maximum value is dummy; there is a bug that the program may
malfunction even with a smaller number of nodes, if the values of several
other parameters happen to be unreasonably large, especially on 32-bit
machines.

--Num=INT (default:4294967295)(MIN:1)(MAX:#Nodes)
Number of atoms. Atoms may already be placed on the lattice in the input
file. If Num is more than the number of placed ones, then some more will be
added at random. If Num is less than the placed ones, then some will be
deleted at random. Note that the funny default value is actually a special
one that is evaluated to ceil(#Nodes/2).

--Composition=STRING (default:Au)
A string like "Au2Cu3". Spaces and tabs are allowed, e.g. "Ag 2 Cu 3". A
number may be omitted if it is 1, e.g. "AgCu3". One, two, three or more atom
sorts may be specified. If the sum of the numbers does not equal Num, they
are scaled proportionally, and it is an error if this scaling does not
produce integer numbers of atoms. Atoms may already be placed on the lattice
in the input file. If their sorts and counts contradict Composition, then
some will be added, deleted or metamorphed at random to obtain a count
consistent with Composition.

--Rneigh=FLOAT (default:3.3)(MIN:0)(MAX:#Rcut)
Radius within which we assume nodes are immediate neighbors of a node.

--#Rcut=FLOAT (output-only; ignored on input)(MIN:0)(MAX:INF)
Calculated radius beyond which we assume no atoms interact with an atom.

--TemperDelta=FLOAT (default:0)(MIN:-INF)(MAX:INF)
Parameter for the change of temperature. Temper changes by this value
multiplied by TemperChangeIterMax, changing each time TemperChangeIterCnt
reaches TemeprChangeIterMax. The exception is when Temper would go below 1,
in which case it is set to 1. Equivalently, ‘T=max(1,T0+dT*i)‘, where ‘T‘ is
the value of Temper now, ‘T0‘ is the value of Temper on input, ‘dT‘ is
TemperDelta, ‘i‘ is the number of iterations since program startup plus the

Ôèã. 6.4. Help-òåêñò íà êîìàíäàòà îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, çàåäíî ñ ïúëíèß

ñïèñúê íà ðàçïîçíàâàíè ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà (Sàñò 3).
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value of TemperChangeIterCnt at program startup, rounded down to a multiple
of TemperChangeIterMax.

--#ZoomX=FLOAT (output-only; ignored on input)(MIN:ZoomMin)(MAX:ZoomMax)
Expansion/contraction factor for the X axis. Only written to ZoomFile.

--#ZoomY=FLOAT (output-only; ignored on input)(MIN:ZoomMin)(MAX:ZoomMax)
Expansion/contraction factor for the Y axis. Only written to ZoomFile.

--#ZoomZ=FLOAT (output-only; ignored on input)(MIN:ZoomMin)(MAX:ZoomMax)
Expansion/contraction factor for the Z axis. Only written to ZoomFile.

--ZoomMin=FLOAT (default:1)(MIN:0.5)(MAX:1)
Minimum zoom factor. If set to something other than 1, contraction of the
lattice will be attempted to minimize the energy even further after finishing
the Monte Carlo cycle.

--ZoomMax=FLOAT (default:1)(MIN:1)(MAX:2)
Maximum zoom factor. If set to something other than 1, expansion of the
lattice will be attempted to minimize the energy even further after finishing
the Monte Carlo cycle.

--PeriodX=FLOAT (default:INF)(MIN:#Rcut*2)(MAX:INF)
Period along the X axis. In ZoomFile, this includes zoom.

--PeriodY=FLOAT (default:INF)(MIN:#Rcut*2)(MAX:INF)
Period along the Y axis. In ZoomFile, this includes zoom.

--PeriodZ=FLOAT (default:INF)(MIN:#Rcut*2)(MAX:INF)
Period along the Z axis. In ZoomFile, this includes zoom.

--#NeighsMax=INT (output-only; ignored on input)(MIN:0)(MAX:#FriendsMax)
Calculated maximum number of immediate neighbors of a node. Not written to
ZoomFile.

--#FriendsMax=INT (output-only; ignored on input)(MIN:0)(MAX:#Nodes-1)
Calculated maximum number of nodes in the Rcut-vicinity of a node. Not
written to ZoomFile.

--Formula=STRING (default:Gupta)
Formula to use for the potential energy. Possible values are:

Gupta TB-SMA [Cleri and Rosato 1993].
ExtFS Extended Finnis-Sinclair [Dai et al. 2006].

--#Algo=STRING (output-only; ignored on input)
Monte Carlo algorithm used:

None If the output was before the first Monte Carlo iteration.
Diffusion If #Nodes-Num<#Nodes/16 (determined on the first iteration).
Classic If #Nodes-Num>=#Nodes/16 (determined on the first iteration).

--MemoLevel=INT (default:23)(MIN:0)(MAX:25)
Memoization level. Possible values are:

0 Don’t memoize anything beyond the bare minimum.
1 For each node, memoize the list of immediate neighbors.
3 In addition to 1, for each node, memoize the list of Rcut-close nodes.
7 In addition to 3, memoize energy data for Rcut-vicinities. Note: This is

memory-intensive.
8 Memoize only friend queries.
9 The combination of 8 and 1.
n+16 In addition to n, memoize energy data for each atom.

--DebugLevel=INT (default:1)(MIN:0)(MAX:3)
Debug level. Not used unless the program has been compiled for debugging. You
can check this with the ‘--version‘ option; if it contains "dbg", then this
parameter is relevant. Possible values are:

0 No debugging.
1 Output information to DebugFile.
2 In addition to 1, confirm each energy calculation and warn on failure.
3 In addition to 2, be especially verbose in DebugFile.

--SaveNodes=INT (default:1)(MIN:0)(MAX:1)
Whether to save unfilled nodes in MinEnergyFile and in ZoomFile, in addition
to saving the atoms. In SnapshotFile, unfilled nodes are always saved.

--EqlbrEps=FLOAT (default:0.01)(MIN:0)(MAX:INF)
Energy difference, which we regard as insignificant for the purpose of
judging equilibrium.

Ôèã. 6.5. Help-òåêñò íà êîìàíäàòà îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, çàåäíî ñ ïúëíèß

ñïèñúê íà ðàçïîçíàâàíè ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà (Sàñò 4).
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--BoltzmannK=FLOAT (default:8.617330350e-5)(MIN:0)(MAX:INF)
The Boltzmann constant. The default is the well-known value in eV/K units; if
you work in other units, you need to specify the desired value.

--RandState=STRING (default:)
State of the pseudo-random number generator. This should be a string of
exactly 32 hex digits, as random as possible, but not all of them zeros.
Alternatively, it can be the empty string "", in which case a state will be
generated automatically using the entropy-gathering facilities of the
operating system (namely, ‘RtlGenRandom‘ on Windows and ‘/dev/urandom‘ on
Linux and similar systems). If your OS does not provide such interface, or
the request fails, the current time will be used as a low-quality random seed
and a warning will be written to STDERR.

--#InitialRandState=STRING (output-only; ignored on input)
State of the pseudo-random number generator that was provided on input with
the RandState parameter, or, if one was not provided, the value that was
generated at program startup. If you re-run the same or equivalent version of
the program with the same data and the same parameters, and if you specify
this value to the RandState parameter, you should be able to reproduce
identical results. Especially useful for verifying results when a bug is
discovered in the program.

--PropsFile=STRING (default:properties.txt)
The potential parameters file.
An empty string "" as a value means to use STDIN.

--InputFile=STRING (required; no default)
The input file. This parameter cannot be specified inside the input file.
An empty string "" as a value means to use STDIN.

--SnapshotFile=STRING (default:)
The snapshots file. In addition to the snapshots controlled with
SnapshotIterMax, a snapshot is also written after the end of the trial.
An empty string "" as a value means to use STDOUT.

--MinEnergyFile=STRING (default:)
The result file showing the configuration with minimum energy (or the initial
configuration if #Energy never goes below MinEnergy) without
expanding/contracting the lattice.
An empty string "" as a value means to use STDOUT.

--ZoomFile=STRING (default:)
If zooming is requested, the result file showing the configuration of
MinEnergyFile after expanding/contracting the lattice.
An empty string "" as a value means to use STDOUT.

--DebugFile=STRING (default:debug.txt)
File for saving any debug information generated by DebugLevel.
An empty string "" as a value means to use STDOUT.

Other options:
--version

Shows version information and exits (unless overridden by ‘--help‘).
--help

Shows this help and exits (unless overridden by ‘--version‘). When generating
the list of parameters, this option takes into account any parameters
specified before and after it on the command line. Those specified before
will be listed as "overriding" the built-in defaults, and those specified
after will be listed as "forcing" parameters to the given values. The intent
is that you can use this program in a script and the ‘--help‘ option will
cooperate with your script. See above for an example. Note that if both
‘--help‘ and an input file name are given on the same command line, the
program will not read the file; instead, the listing for InputFile will say
whether it "overrides the default" or "forces" the file name to the given
value; therefore the help listing for other parameters can be unhelpful to
users if the input file is supplied by your script with many parameters in a
manner that is opaque to the user.

Ôèã. 6.6. Help-òåêñò íà êîìàíäàòà îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, çàåäíî ñ ïúëíèß

ñïèñúê íà ðàçïîçíàâàíè ïàðàìåòðè è ïðàâèëàòà çà òßõíàòà óïîòðåáà (Sàñò 5).
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ïðèëîæåíèß, óñïåøíî èçäúðæàéêè îãðîìåí íàáîð îò òåñòîâå;

" ñïåöèàëíî å îïòèìèçèðàí çà ìíîãî âèñîêà ïðîèçâîäèòåëíîñò íà x86 è

x86-64 ïðîöåñîðè;

" îñîáåíî å ïîäõîäßù çà ãåíåðèðàíå íà ñëóSàéíè Sèñëà ñ ïëàâàùà çàïåòàß;

" èìà ãîëßì ïåðèîä 21282 1;

" òåêóùîòî ìó ñúñòîßíèå ñå ñúñòîè ñàìî îò 128 áèòà (ò. å. 32

øåñòíàäåñåòèSíè öèôðè â òåêñòîâ ôîðìàò), êîåòî å óäîáíî çà

çàïàçâàíåòî ìó â XYZ ôàéëîâå è çà èçïîëçâàíåòî ìó êàòî ïàðàìåòúð

íà êîìàíäíèß ðåä.

Â íàñòîßùàòà ñèñòåìà òîçè ìîäóë e èçößëî âçàèìñòâàí îò ëèòåðàòóðàòà [Blackman

è Vigna, 2021] êàòî êîä ñ îòâîðåí äîñòúï.

Ìîäóë çà ðàáîòà ñúñ ñòðóêòóðè îò äàííè. Òîçè ìîäóë ñúäúðæà äåôèíèöèèòå

íà íàáîð îò ñòðóêòóðè îò äàííè è îïåðàöèè ñ òßõ, êîèòî ñà íåîáõîäèìè çà

ðåàëèçèðàíåòî íà àëãîðèòìèòå.

Ìîäóë çà ðåàëèçàöèß íà àëãîðèòìèòå. Òóê ñà ðåàëèçèðàíè àëãîðèòìèòå

îò Ãëàâà 2, êàêòî è íßêîè òåõíè âàðèàöèè. Ñïåöèàëíî âíèìàíèå å îáúðíàòî íà

îïòèìèçàöèßòà íà êîäà çà áúðçîäåéñòâèå íà x86-64 ïðîöåñîðè. Çà öåëòà êîäúò å

îðãàíèçèðàí ïî íàSèí, êîéòî äàâà âúçìîæíîñò íà êîìïèëàòîðà äà ãî àíàëèçèðà

äîñòàòúSíî äîáðå, çà äà ïðèëîæè ïîâåSå âãðàäåíè îïòèìèçàöèè. Íàé-êðèòèSíèòå

ôðàãìåíòè îò êîä ñà ðåàëèçèðàíè ïî íßêîëêî íàSèíà, êîèòî ñà òåñòâàíè çà

áúðçîäåéñòâèå âúðõó íàáîð îò ïðåäñòàâèòåëíè òåñòîâå â ðåàëíà ñðåäà, è å èçáðàí

ïîäõîäúò ñ íàé-âèñîêà ïðîèçâîäèòåëíîñò.

6.2.2. Ãëàâåí ïëàí íà åêñïåðèìåíòà

Âñßêî èçñëåäâàíå ñ äâóåòàïíèß ìåòîä îáèêíîâåíî èçèñêâà ñòîòèöè ïóñêîâå íà

ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß. Â ïðåäëîæåíàòà àðõèòåêòóðà,

ãëàâíèßò ïëàí íà åêñïåðèìåíòà ñå îïèñâà â åäèí Makefile. Òàì ñå óêàçâà

êàêâè íàíîSàñòèöè ùå áúäàò èçñëåäâàíè, êàêâè îïèòè ùå áúäàò ïóñêàíè, êàêâà

êîìáèíàöèß îò àëãîðèòìè ùå áúäå èçïîëçâàíà, äàëè ùå ñå âàðèðàò ïàðàìåòðè,

êàêâè äàííè ùå ñå ñúáèðàò, êúäå ùå ñå ñúõðàíßâàò è ïî êàêúâ íàSèí ùå ñå

êîìáèíèðàò è îáîáùàâàò çà âèçóàëèçàöèß.
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ÂñèSêè XYZ ôàéëîâå íà àòîìíè êîíôèãóðàöèè ñå ñúõðàíßâàò â ìàëúê áðîé

äèðåêòîðèè (íàé-Såñòî åäíà) íà ñïîäåëåíà ôàéëîâà ñèñòåìà, êàòî èíôîðìàöèßòà

çà òîâà êàêâî å ñïåöèôèSíîòî â ñúäúðæàíèåòî íà äàäåí XYZ ôàéë ñå ñúäúðæà â

íåãîâîòî èìå. Èìåòî íà ôàéëà ñå ïàðñèðà îò ñèñòåìàòà, äåôèíèðàéêè ñïèñúê îò

ïðîìåíëèâè, êîéòî ïîñëå ñå èçïîëçâà çà îïðåäåëßíå íà ïàðàìåòðèòå íà êîìàíäíèß

ðåä çà êîìàíäàòà íà èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, â ñëóSàé Så íßêîé îò àëãîðèòìèòå ùå

ñå ïóñêà ïî-êúñíî âúðõó ôàéëà. Êîíêðåòíàòà êîìáèíàöèß îò ïàðàìåòðè, êîßòî ùå

áúäå çàäàäåíà, çàâèñè îò íóæäèòå íà èçñëåäâàíåòî è çàòîâà ñå îïèñâà äåòàéëíî â

ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà.

Çà äà ñå óëåñíè èçðàçßâàíåòî íà ïî-ñëîæíè ïëàíîâå çà èçñëåäâàíèß â

ìàêñèìàëíî êîìïàêòåí äåêëàðàòèâåí âèä, ïðîìåíëèâèòå è ïàðàìåòðèòå ìîãàò äà ñå

êîìáèíèðàò ñ ïîìîùòà íà ñïåöèàëíî ðàçðàáîòåí çà öåëòà äîìåéí-ñïåöèôèSåí åçèê

(DSL), êîéòî ïîçâîëßâà èçïîëçâàíåòî íà àðèòìåòèSíè è äðóãè ôóíêöèè, ïðîâåðêà

íà òèïîâåòå, ïðîâåðêà ñ ðåãóëßðíè èçðàçè è äðóãè åêñòðè. Òîçè ïîäõîä äàâà âèñîêî

íèâî íà ãúâêàâîñò çà ïëàíèðàíåòî íà ðàçëèSíè âèäîâå åêñïåðèìåíòè, êàêòî çà

èçñëåäâàíåòî íà íàíîSàñòèöè, òàêà è çà èçñëåäâàíåòî íà ïîâåäåíèåòî íà ñàìèòå

àëãîðèòìè, âàðèðàíå íà ïàðàìåòðè è ò. í.

Ðàçðàáîòåíèßò DSL ñúùî òàêà ñå èçïîëçâà è êàòî åçèê çà çàßâêè (query

language) âúðõó ïîëóSåíèòå ðåçóëòàòè, êàòî ïîçâîëßâà èçâëèSàíå íà êîíêðåòíà

èíôîðìàöèß îò ïîòåíöèàëíî õèëßäèòå XYZ ôàéëîâå, ïðîèçâåäåíè â ðàìêèòå íà

åäíî èçñëåäâàíå, è êîìáèíèðàíå íà äàííèòå â òàáëèSåí âèä çà âèçóàëèçàöèß íà

ãðàôèêè â ðåàëíî âðåìå, ïî ñõåìà íà òàáëèöèòå, çàäàäåíà â ãëàâíèß ïëàí íà

åêñïåðèìåíòà.

Ãëàâíèßò Makefile ñå èçïúëíßâà ñ GNU Make, íî â êîìáèíàöèß ñ ìíîãî íîâè

ðàçøèðåíèß, íàïèñàíè ñïåöèàëíî çà íàñòîßùàòà ñîôòóåðíà ñèñòåìà. Èçïîëçâàíåòî

íà ñòàòèSíè îïèñàòåëíè èìåíà íà ôàéëîâå â åäíà äèðåêòîðèß è Make çà

ãåíåðèðàíåòî íà òåçè ôàéëîâå ïðàâè äîñòúïíè âñèSêè êëàñèSåñêè ïðåäèìñòâà íà

GNU Make, êàòî íàïðèìåð ñèíõðîíèçèðàíå èçïúëíåíèåòî íà ïëàíà, èçïîëçâàéêè

åäíîâðåìåííî íßêîëêî ïðîöåñîðíè ßäðà íà åäèí êîìïþòúð èëè íßêîëêî êîìïþòúðà

ñ ðàçëèSíè îïåðàöèîííè ñèñòåìè. Ñèñòåìàòà å óñòîéSèâà è ìîæå äà ïðîäúëæè

íîðìàëíî ñëåä íåîSàêâàíè ïðåêúñâàíèß êàòî íàïð. ñïèðàíå íà òîêà, ðåñòàðòèðàíå
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íà îïåðàöèîííàòà ñèñòåìà è ò. í. Ñúùî òàêà, òàçè àðõèòåêòóðà ïîçâîëßâà äà ñå

ïðàâè äîðè ïðîìßíà íà ïëàíà íà åêñïåðèìåíòà â êðàSêà, êàòî âñèSêè ïîñòèãíàòè

äî ìîìåíòà ðåçóëòàòè íå ñå ãóáßò è ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò çà èçïúëíåíèåòî

íà ïðîìåíåíèß ïëàí. Ïðåäëîæåíèßò DSL è äðóãèòå ðàçøèðåíèß êîìïåíñèðàò

íåäîñòàòúöèòå íà Makefile åçèêà è çíàSèòåëíî ïîâèøàâàò íåãîâàòà åêñïðåñèâíîñò,

êîíêðåòíî çà èçðàçßâàíå íà ïëàíîâå çà åêñïåðèìåíòè ñ íàíîSàñòèöè.

Íà ôèã. 6.7 å ïîêàçàí ôðàãìåíò îò ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà îò Ãëàâà 5.

Ïî ñúùåñòâî, òîçè êîä èçðàçßâà ñúäúðæàíèåòî íà òàáë. 5.2 è âñèSêè îáßñíåíèß îò

5.3.1 (ñ èçâåñòíè ñúêðàùåíèß).

6.2.3. Ñïîìàãàòåëíè ôóíêöèîíàëíîñòè çà àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå è

òåñòâàíå

Ñïîìàãàòåëíèòå ôóíêöèîíàëíîñòè ïðåäñòàâëßâàò áèáëèîòåêà îò GNU Make

ôóíêöèè, ðåàëèçèðàíè ñ ïîìîùòà íà Perl ñêðèïòîâå. Òå ïðåäîñòàâßò íåîáõîäèìèòå

èíñòðóìåíòè çà èçïîëçâàíåòî íà îïèñàíèß â 6.2.2 DSL, à ñúùî òàêà ïîäïîìàãàò

è äðóãè àñïåêòè íà èçðàçßâàíåòî íà ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà. Îñâåí òîâà,

âêëþSåíè ñà ðàçëèSíè êîìàíäè çà îáðàáîòêà íà XYZ ôàéëîâå, ôóíêöèîíàëíîñòè

çà öâåòíî ïîêàçâàíå íà ñúñòîßíèåòî íà íàïðåäúêà íà èçïúëíåíèåòî íà ïëàíà íà

åêñïåðèìåíòà â ðåàëíî âðåìå, çà çàïàçâàíå íà ëîã ôàéëîâå è çà âîäåíå ñòàòèñòèêà

çà áúðçîäåéñòâèåòî.

ÍàëèSíà å è ñèñòåìà çà àâòîìàòèçèðàíî ðåãðåñèîííî òåñòâàíå íà

ðåàëèçàöèßòà íà àëãîðèòìèòå îò èçSèñëèòåëíîòî ßäðî, êîßòî ñå èçïîëçâà ïðè âñßêî

èçäàâàíå íà íîâà âåðñèß íà ïðîãðàìàòà.

Ñèñòåìàòà íå âêëþSâà ñïåöèàëíè èíñòðóìåíòè çà âèçóàëèçàöèß. Ãðàôèêèòå

ñå ïðàâßò â Excel, íà áàçàòà íà àâòîìàòèSíî èçâëåSåíè îò ðåçóëòàòèòå òàáëèSíè

äàííè. 3D âèçóàëèçàöèßòà íà àòîìíè êîíôèãóðàöèè ñå ïðàâè îòäåëíî â ñòàíäàðòíè

øèðîêî äîñòúïíè ñîôòóåðíè ïðèëîæåíèß, Såòßùè XYZ ôàéëîâå.

Ñèñòåìàòà íå âêëþSâà ãðàôèSåí ïîòðåáèòåëñêè èíòåðôåéñ, çàùîòî òîâà

çíàSèòåëíî áè íàìàëèëî ãúâêàâîñòòà ïðè äåôèíèðàíåòî íà ïëàí íà åêñïåðèìåíòà.

Äîñåãàøíàòà íè ïðàêòèêàòà ïîêàçâà, Så âñßêî íîâî èçñëåäâàíå èìà íßêàêúâ

óíèêàëåí åëåìåíò â ñâîß äèçàéí, êîéòî ïîñòåïåííî åâîëþèðà äîðè â ïðîöåñà íà
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# All lists undergo Bash-like brace expansion.
SEEDS ?= 00..29
STEP1 ?= \

AuAg--3000-4500_fcc_0040M_T{1000,1500,2000,2500}_seed{$(SEEDS)} \
AuAg--3000-4500_ico_0040M_T{2000,2500,3000}_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-4500_fcc_0040M_T{1000,1500,2000}_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-4500_ico_0040M_T{2500,3000,4000}_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-4500_fcc_0040M_T{1500,2000,2500}_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-4500_ico_0040M_T{2000,2500,3000}_seed{$(SEEDS)}

STEP2 ?= \
AuAg--3004-4500_fcc_1000M_T1500_seed{$(SEEDS)} \
AuAg--3004-4500_ico_1000M_T2500_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3004-4500_fcc_1000M_T1500_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3004-4500_ico_1000M_T3000_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3004-4500_fcc_1000M_T2000_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3004-4500_ico_1000M_T2500_seed{$(SEEDS)}

STEP3 ?= \
AuAg--3000-3004_4500~fcc_008M_Tprev1500_T{1000,1500,2000}_seed{$(SEEDS)} \
AuAg--3000-3004_4500~ico_008M_Tprev2500_T{1500,2000,2500,3000}_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-3004_4500~fcc_008M_Tprev1500_T{1000,1500,2000}_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-3004_4500~ico_008M_Tprev3000_T{1000,1500,2000,2500,3000}
_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-3004_4500~fcc_008M_Tprev2000_T{1000,1500,2000}_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-3004_4500~ico_008M_Tprev2500_T{1500,2000,2500}_seed{$(SEEDS)}

STEP4 ?= \
AuAg--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev1500_T1500_seed{$(SEEDS)} \
AuAg--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev2500_T2500_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev1500_T1500_seed{$(SEEDS)} \
Au3Ag--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev3000_T2000_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev2000_T1500_seed{$(SEEDS)} \
AuAg3--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev2500_T2000_seed{$(SEEDS)}

SRO ?= \
AuAg--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev1500_T1500_seed25.ssht \
AuAg--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev2500_T2500_seed11.ssht \
Au3Ag--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev1500_T1500_seed04.ssht \
Au3Ag--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev3000_T2000_seed21.ssht \
AuAg3--3000-3004_4500~fcc_080M_Tprev2000_T1500_seed28.ssht \
AuAg3--3000-3004_4500~ico_080M_Tprev2500_T2000_seed01.ssht

TASKS ?= $(STEP1) $(STEP2) $(STEP3) $(STEP4) $(SRO)

taskPtn = »Composition:SrtNat?Srt?Nat?«--»Num:Nat«-»nodes:Nat«_»ltcNodes:Nat?«
»ltcSep:Ch??«»ltcShp:Nm«_»it:Dbl«M»tprevSep:Ch*?«»tprev:Nat?«_T»Temper:Dbl«
_seed»seed:Nat«»ssht:Ch*«

parmsCode = inputClsc=input_---»nodes«_»ltcShp«.xyz \
inputDfsn=trialsAll/»Composition«--»nodes«-»ltcNodes«_»ltcShp«_1000M_T»tprev«
_seed»seed«.xyz \
InputFile=»ltcSep?inputDfsn|inputClsc« Rneigh=»ltcSep?5.26|3.3« \
IterMax=»rnd(it*1e6)«»:(it<=4000)« JumpMax=»IterMax« EqlbrIterMax=»IterMax« \
TemperChangeIterMax=10000 TemperDelta=»dbl(0-(Temper-1)/(IterMax-10e3))« \
SnapshotIterMax=»ssht?rnd(rnd(0-100/(TemperDelta*TemperChangeIterMax))*
TemperChangeIterMax)|IterMax« \
SnapshotIterCnt=»ssht?rnd(SnapshotIterMax-TemperChangeIterMax)|0« \
MinEnergy=INF \
IterCnt=0 JumpCnt=0 PbbtyJumpCnt=0 EqlbrIterCnt=0 TemperChangeIterCnt=0 \
zoom=»bool(it>=80)« \
ZoomMin=»zoom?it==320?0.99|0.8|1« ZoomMax=»zoom?it==320?1.01|1.2|1« \
tgt=$$$$@ nul=$(NulNativ) SnapshotFile=»ssht?tgt|nul« \
MinEnergyFile=»ssht?nul|zoom?nul|tgt« ZoomFile=»ssht?nul|tgt« SaveNodes=0

Ôèã. 6.7. Ôðàãìåíò îò ãëàâíèß ïëàí íà åêñïåðèìåíòà îò Ãëàâà 5. Òóê

ñèìâîëúò îçíàSàâà ïðîäúëæåíèå íà ïðåäèøíèß ðåä.
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ñàìîòî ïðîâåæäàíå íà èçñëåäâàíåòî. Òîâà å ìíîãî òðóäíî äà ñå >îáëåSå< â íßêàêúâ

ñòàíäàðòåí íàáîð îò ìåíþòà è áóòîíè, êîèòî â êðàéíà ñìåòêà òàêà èëè èíàSå ùå

îñòàíàò íåèçïîëçâàíè ñëåä ïðèêëþSâàíåòî íà êîíêðåòíîòî èçñëåäâàíå. Çà ñìåòêà

íà òîâà, ñèñòåìàòà ïðåäëàãà óäîáåí ïîäõîä çà ïóñêàíå íà îïèòè â >ïàêåòåí ðåæèì<.

Àêî íà îïðåäåëåí åòàï ñèñòåìàòà ñòàíå ïîïóëßðíà ñðåä íå-òåõíèSåñêè

îðèåíòèðàíè ïîòðåáèòåëè è âúçíèêíå íóæäà çà ãðàôèSåí èëè óåá-áàçèðàí

èíòåðôåéñ, ïðåäëîæåíàòà àðõèòåêòóðà äàâà âúçìîæíîñò òîé äà ñå äîáàâè, äèðåêòíî

ñòúïâàéêè âúðõó âåSå ðàçðàáîòåíèòå ñúùåñòâóâàùè êîìïîíåíòè.

6.3. Èçâîäè

Ïðåäëîæåíà å ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà è å ðàçðàáîòåíà ñîôòóåðíà ñèñòåìà,

ðåàëèçèðàùà äâóåòàïíèß ìåòîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè è

âñèSêè íåãîâè âàðèàöèè. Àðõèòåêòóðàòà ñå ñúñòîè îò èçSèñëèòåëíî ßäðî, øàáëîí

çà ãëàâåí ïëàí íà åêñïåðèìåíòà è ñïîìàãàòåëíè ôóíêöèîíàëíîñòè çà àíàëèç íà

ðåçóëòàòèòå, òåñòâàíå è âèçóàëèçàöèß.

ÈçSèñëèòåëíîòî ßäðî ñå ñúñòîè îò 6 ìîäóëà è å îïòèìèçèðàíî çà

áúðçîäåéñòâèå íà èçSèñëåíèßòà. Ãëàâíèßò ïëàí íà åêñïåðèìåíòà ïîçâîëßâà ãúâêàâî

ïàðàëåëíî ïóñêàíå ñúñ ñúSåòàâàíå íà ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß.

Ñèñòåìàòà èìà äîáðà ñúâìåñòèìîñò ñ âúíøíè ïðèëîæåíèß çà àíàëèç è âèçóàëèçàöèß

íà ðåçóëòàòèòå. Ðàçðàáîòåíèßò ñîôòóåð ðàáîòè ñ Linux è Windows îïåðàöèîííè

ñèñòåìè è èçïîëçâà ñòàíäàðòíèß XYZ ôîðìàò çà âõîäíè è èçõîäíè äàííè íà

àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè.
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ÃÇÀÊËÞSÅÍÈÅ 3 ÐÅÇÞÌÅ ÍÀ ÏÎËÓSÅÍÈÒÅ

ÐÅÇÓËÒÀÒÈ

Çà ïî-äîáðîòî ðàçáèðàíå íà ñâîéñòâàòà íà ìåòàëíèòå íàíîSàñòèöè è óñïåøíîòî

èì ïðèëîæåíèå â èíäóñòðèßòà å íåîáõîäèìî åäíîâðåìåííîòî ðàçâèòèå â ìíîãî

íàóSíè è òåõíîëîãèSíè íàïðàâëåíèß. Åäíî îò òßõ å êîìïþòúðíàòà ñèìóëàöèß è

òúðñåíåòî íà ñòàáèëíè àòîìíè êîíôèãóðàöèè ñ Sèñëîâè ìåòîäè. Çà ïîâèøàâàíå

íà åôåêòèâíîñòòà, ïðèëîæèìîñòòà è äîñòîâåðíîñòòà íà êîìïþòúðíèòå ñèìóëàöèè

å íåîáõîäèìî åäíîâðåìåííîòî ðàçâèòèå íà ìíîãî èçSèñëèòåëíè ïîäõîäè, áàçèðàíè

íà ðàçëèSíà òåîðåòèSíà îñíîâà. Åäèí îò òßõ å Ìîíòå Êàðëî îïòèìèçàöèßòà ñ TB-

ïîòåíöèàëà. Çà óñïåøíîòî ðåøàâàíå íà òîçè ïðîáëåì çà ãëîáàëíà îïòèìèçàöèß ïðè

ðàçíîîáðàçíè óñëîâèß å íåîáõîäèìî åäíîâðåìåííîòî ðàçâèòèå è âçàèìíî äîïúëâàíå

íà ìíîãî ðàçëèSíè åâðèñòèSíè èäåè. Åäíà îò òßõ å ñèìóëèðàíîòî çàêàëßâàíå.

Íàñòîßùèßò äèñåðòàöèîíåí òðóä ñå ôîêóñèðà âúðõó åäèí âèä òàêèâà àëãîðèòìè

ñúñ ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå è ïðåäëàãà åäíî êîíêðåòíî àëãîðèòìèSíî ïîäîáðåíèå.

Âñå ïàê, íàäåæäàòà å, Så òî ùå ïîçâîëè äà ñå åêñïåðèìåíòèðà Sèñëîâî ñ ìàëêî

ïî-òðóäíè çà îïòèìèçàöèß íàíîSàñòèöè, ïðè ìàëêî ïî-íåáëàãîïðèßòíè óñëîâèß, íà

ìàëêî ïî-íåñúâúðøåíà òåõíèêà. Ïðåèìóùåñòâîòî íà èçáðàíèß ïîäõîä å, Så çà íåãî

íå å íåîáõîäèì ñóïåðêîìïþòúð, è ïîçâîëßâà ñâîáîäíî äà ñå >ñîíäèðà ïîSâàòà<4çà

ïðîñëåäßâàíå íà âúçìîæíè òåíäåíöèè ïðè îïðåäåëåíè ìåòàëíè êîìáèíàöèè, çà

òúðñåíå íà çàêîíîìåðíîñòè, çà ïëàíèðàíå íà ïî-òåæêè è ñêúïè åêñïåðèìåíòè.

Ïðåäëîæåíèßò â íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä äâóåòàïåí ðåøåòúSåí Ìîíòå

Êàðëî ïîäõîä çà îïòèìèçàöèß íà áèìåòàëíè íàíîñïëàâè êîìáèíèðà äâà îñíîâíè

àëãîðèòúìà: ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå íà øèðîêà ðåøåòêà è ñèìóëèðàíà äèôóçèß.

ÌàòåìàòèSåñêèßò ìîäåë íà íàíîñòðóêòóðàòà ß ïðåäñòàâß êàòî ñúâêóïíîñò îò àòîìè

âúðõó äàäåíà ðåøåòêà, âçàèìîäåéñòâàùè Sðåç TB-ïîòåíöèàë. Çà ðàáîòà ñ íàíîæèöè

è íàíîôèëìè ñà äåôèíèðàíè ïåðèîäèSíè ãðàíèSíè óñëîâèß. Íàíîñòðóêòóðèòå ñå

îïòèìèçèðàò âúðõó ðåøåòêàòà ñ êîìáèíèðàíèß ìåòîä îò 2 åòàïà è 5 ñòúïêè, êàòî
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ðàçëèSíèòå ñòúïêè ñà àðàíæèðàíè òàêà, Så ìåòîäúò ñàì íàñòðîéâà ïîäõîäßùî íàé-

âàæíèòå ñè ïàðàìåòðè. Áúðçîäåéñòâèåòî íà Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòìèòå ñå îñèãóðßâà

ïîñðåäñòâîì èçïîëçâàíåòî íà ñòðóêòóðè îò äàííè è ñòðàòåãèß çà ïðåäâàðèòåëíà

îáðàáîòêà, êîßòî çíàSèòåëíî ïîâèøàâà åôèêàñíîñòòà èì. Îñâåí äâàòà îñíîâíè

àëãîðèòúìà, ìåòîäúò âêëþSâà ñúùî òàêà è äîïúëíèòåëíà ñòúïêà çà ðåëàêñàöèß

ñ ìåòîä íà ìîëåêóëßðíàòà äèíàìèêà.

Ïðîâåäåíèòå Sèñëîâè åêñïåðèìåíòè óáåäèòåëíî ïîêàçâàò, Så ïðåäëîæåíèßò

äâóåòàïåí ìåòîä äàâà ïî-äîáðè ðåçóëòàòè ñïðßìî èçïîëçâàíåòî íà åäíîåòàïåí

ïîäõîä. Åêñïåðèìåíòàëíî å óñòàíîâåíî, Så êîíêðåòíàòà ôîðìóëèðîâêà íà ìåòîäà â 5

ñòúïêè å óìåñòíà è âîäè äî óñïåøíî ðåãóëèðàíå íà ïàðàìåòðèòå, à íàé-ïîäõîäßùàòà

ïðîïîðöèß çà ðàçïðåäåëßíå íà èçSèñëèòåëíèòå ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà å 30%

çà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì è 70% çà äèôóçèîííèß àëãîðèòúì.

Ïî-çàäúëáîSåíî å èçñëåäâàíî âëèßíèåòî íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó

ðàáîòàòà íà øèðîêîðåøåòúSíèß àëãîðèòúì çà ñèìóëèðàíîòî çàêàëßâàíå. Òåñòâàíè

ñà ãîëßì áðîé íàíîSàñòèöè îò ñðåáðî è êîáàëò âúðõó ðåøåòêè ñ ðàçëèSíè ôîðìè è

ãîëåìèíè, ïðè îáùî 810 ðàçëèSíè êîìáèíàöèè îò óñëîâèß. Ðåçóëòàòèòå ïîêàçâàò,

Så íàé-âàæíèßò ôàêòîð çà îïðåäåëßíå íà ïîäõîäßùàòà íàSàëíà òåìïåðàòóðà å

ðàçìåðúò íà ðåøåòêàòà, êàòî òåìïåðàòóðàòà òðßáâà äà áúäå îñîáåíî âèñîêà êîãàòî

ñå ïîñòàâß ìàëêà Sàñòèöà âúðõó ãîëßìà ðåøåòêà. Âèäúò íà õèìèSíèß åëåìåíò ñúùî

èìà èçâåñòíî çíàSåíèå, à âèäúò íà ðåøåòêàòà íå îêàçâà ñúùåñòâåíî âëèßíèå.

Çà äà ñå äåìîíñòðèðà ïðèëîæèìîñòòà íà ïðåäëîæåíèß äâóåòàïåí ïîäõîä,

ìåòîäúò å àäàïòèðàí çà ðàáîòà ñ íàíîêëåòêè è å èçïîëçâàí çà èçñëåäâàíå íà

àòîìíîòî ïîäðåæäàíå è ïðîöåñèòå íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß â çëàòíî-ñðåáúðíè

íàíîêëåòêè îò 3000 àòîìà. Ïðåäëîæåí å íîâ ïîäõîä çà ãåíåðèðàíå íà ðåøåòêè ñ

ïðîìåíëèâè íèâà íà êîìïðåñèðàíå íà âúçëèòå, êîéòî ïîçâîëßâà ìîäåëèðàíåòî íà

êóõèíè â íàíîêëåòêèòå. Äåôèíèðàíà å ìîäèôèöèðàíà âåðñèß íà ïàðàìåòúðà íà

áëèçúê ïîðßäúê íà Warren3Cowley, êîßòî å ïðèëîæèìà äîðè è çà íàíîSàñòèöè

ñ ßñíî èçðàçåíà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß. Íàïðàâåí å ñðàâíèòåëåí àíàëèç íà

ðåçóëòàòèòå çà òðè ñúñòàâà (Au : Ag = 1 : 1, 1 : 3, 3 : 1) è äâå ðåøåòêè (fcc è

èêîñàåäðèSíà), êîéòî ïîêàçâà, Så fcc íàíîêëåòêèòå èìàò ïî-òúíêè ñòåíè, êóõèíà

ñ ïî-ãîëßì ðàäèóñ è ïîâåSå íèñêîêîîðäèíèðàíè àòîìè íà ïîâúðõíîñòòà â ñðàâíåíèå
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ñ èêîñàåäðèSíèòå. Â ïðîöåñà íà äèôóçèß, Ag àòîìèòå ïîêàçâàò òåíäåíöèß äà

ìèãðèðàò êúì äâåòå ïîâúðõíîñòè íà íàíîêëåòêàòà, ïîðàäè êîåòî âúòðåøíèòå ñëîåâå

íà Au-îáîãàòåíèòå ñïëàâè ñà ïðàêòèSåñêè ëèøåíè îò Ag è ïðåîáëàäàâàò Au3Au

âðúçêèòå. Ag-îáîãàòåíèòå ñïëàâè èìàò ìàêñèìàëåí áðîé ñìåñåíè Ag3Au âðúçêè

è ïî-åäíîðîäåí ëîêàëåí ïîðßäúê è íà äâåòå êðèñòàëíè ðåøåòêè.

Äâóåòàïíèßò ìåòîä è íåãîâèòå âàðèàöèè ñà ðåàëèçèðàíè â ñîôòóåðíà

ñèñòåìà, êàòî å ïðåäëîæåíà ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà, êîßòî ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî

íà îïòèìèçèðàíå åôèêàñíîñòòà íà èçSèñëåíèßòà, ãúâêàâî ïàðàëåëíî ïóñêàíå ñúñ

ñúSåòàâàíå íà ñúñòàâíèòå àëãîðèòìè ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß è äîáðà ñúâìåñòèìîñò

ñ âúíøíè ïðèëîæåíèß çà àíàëèç è âèçóàëèçàöèß íà ðåçóëòàòèòå. Ðàçðàáîòåíèßò

ñîôòóåð ðàáîòè ñ Linux è Windows îïåðàöèîííè ñèñòåìè è èçïîëçâà ñòàíäàðòíèß

XYZ ôîðìàò çà âõîäíè è èçõîäíè äàííè íà àòîìíèòå êîíôèãóðàöèè.

ÈçSèñëåíèßòà çà öåëèòå íà íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä ñà ïðîâåäåíè

íà ïåðñîíàëíè êîìïþòðè, êàòî ñà íàïðàâåíè íàä 30 000 ïóñêà íà ðàçëèSíèòå

àëãîðèòìè, êîåòî ñóìàðíî ïðåäñòàâëßâà Sèñòî èçSèñëèòåëíî âðåìå îò íàä 100 ßäðî-

äåíîíîùèß.

Êàòî áúäåùî ðàçâèòèå íà èçñëåäâàíåòî ñå ïëàíèðà ðåêàëèáðèðàíåòî íà

êîíñòàíòèòå íà ôóíêöèßòà â TB-ïîòåíöèàëà ïî íîâîïóáëèêóâàíè â ëèòåðàòóðàòà

ðåçóëòàòè îò DFT èçSèñëåíèß íà êîíêðåòíè Sàñòèöè, òàêà Så äâóåòàïíèßò ìåòîä

äà âúçïðîèçâåæäà âàæíè àñïåêòè íà òåõíèòå êîíôèãóðàöèè è äà ïîçâîëßâà

åêñïåðèìåíòèðàíå ñúñ ñõîäíè Sàñòèöè ñ èçðèSíè äàííè çà íèâî íà äîñòîâåðíîñò.
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ÃÏÐÈÍÎÑÈ

Îñíîâíèòå ðåçóëòàòè, ïðåäñòàâåíè â íàñòîßùèß äèñåðòàöèîíåí òðóä, ìîãàò äà ñå

îáîáùßò êàêòî ñëåäâà:

1. Ïðåäëîæåí å äâóåòàïåí ðåøåòúSåí Ìîíòå Êàðëî ìåòîä çà îïòèìèçàöèß

íà áèìåòàëíè íàíîñòðóêòóðè, âêëþSèòåëíî íàíîSàñòèöè, íàíîæèöè è

íàíîôèëìè, ñ ïúðâè åòàï ñèìóëèðàíî çàêàëßâàíå âúðõó øèðîêà ðåøåòêà

è âòîðè åòàï ñèìóëèðàíà äèôóçèß. Ìåòîäúò ñå ðåàëèçèðà ñ ïîìîùòà

íà ñòðóêòóðè îò äàííè è ñòðàòåãèß çà ïðåäâàðèòåëíà îáðàáîòêà,

êîèòî çíàSèòåëíî ïîâèøàâàò åôèêàñíîñòòà ìó, è ïîçâîëßâàò äà ñå

îïòèìèçèðàò íàíîñòðóêòóðè îò íßêîëêî ñòîòèöè äî íßêîëêî õèëßäè

àòîìà íà ñòàíäàðòåí ïåðñîíàëåí êîìïþòúð.

2. Åêñïåðèìåíòàëíî å óñòàíîâåíî, Så çà ðàçïðåäåëßíåòî íà èçSèñëèòåëíèòå

ðåñóðñè ìåæäó äâàòà åòàïà íà ìåòîäà åôåêòèâíà ñòðàòåãèß

ïðåäñòàâëßâà äà ñå èçïîëçâà 30% îò âðåìåòî çà ïúðâèß åòàï è 70% îò

âðåìåòî çà âòîðèß åòàï.

3. Åêñïåðèìåíòàëíî å óñòàíîâåíî, Så êîíêðåòíèßò íàSèí, ïî êîéòî ìåòîäúò

å ôîðìóëèðàí â 5 ñòúïêè, å óìåñòåí è âîäè äî óñïåøíî ðåãóëèðàíå íà

ïàðàìåòðèòå.

4. Èçñëåäâàíî å âëèßíèåòî íà íàSàëíàòà òåìïåðàòóðà âúðõó ðàáîòàòà íà

øèðîêîðåøåòúSíèß Ìîíòå Êàðëî àëãîðèòúì ïðè ðàçëèSíè ðåøåòêè è

õèìèSíè åëåìåíòè. Åêñïåðèìåíòàëíî å óñòàíîâåíî, Så çà èçáèðàíåòî

íà ïîäõîäßùà íàSàëíà òåìïåðàòóðà, íàé-âàæåí ôàêòîð å ðàçìåðúò íà

ðåøåòêàòà, êàòî íàé-âèñîêè òåìïåðàòóðè ñå èçèñêâàò ïðè ïîñòàâßíåòî íà

ìàëêà Sàñòèöà âúðõó ãîëßìà ðåøåòêà. Âèäúò õèìèSåí åëåìåíò ñúùî èìà

èçâåñòíî çíàSåíèå, à âèäúò íà ðåøåòêàòà íå îêàçâà ñúùåñòâåíî âëèßíèå.
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5. Íàïðàâåíà å àäàïòàöèß íà ïðåäëîæåíèß äâóåòàïåí ìåòîä çà ðàáîòà ñ

íàíîêëåòêè. Ñ íåãî ñà èçñëåäâàíè àòîìíîòî ïîäðåæäàíå è ïðîöåñèòå

íà ïîâúðõíîñòíà ñåãðåãàöèß â çëàòíî-ñðåáúðíè íàíîêëåòêè îò 3000

àòîìà. Ñðàâíèòåëåí àíàëèç íà ðåçóëòàòèòå çà òðè ñúñòàâà (Au :Ag =

1 : 1, 1 : 3, 3 : 1) è äâå ðåøåòêè (fcc è èêîñàåäðèSíà) ïîêàçâà, Så

fcc íàíîêëåòêèòå èìàò ïî-òúíêè ñòåíè, êóõèíà ñ ïî-ãîëßì ðàäèóñ

è ïîâåSå íèñêîêîîðäèíèðàíè àòîìè íà ïîâúðõíîñòòà â ñðàâíåíèå ñ

èêîñàåäðèSíèòå. Ag àòîìèòå ïîêàçâàò òåíäåíöèß äà ìèãðèðàò êúì äâåòå

ïîâúðõíîñòè íà íàíîêëåòêàòà, ïîðàäè êîåòî âúòðåøíèòå ñëîåâå íà Au-

îáîãàòåíèòå ñïëàâè ñà ïðàêòèSåñêè ëèøåíè îòAg è ïðåîáëàäàâàòAu3Au

âðúçêèòå. Ag-îáîãàòåíèòå ñïëàâè èìàò ìàêñèìàëåí áðîé ñìåñåíè Ag3Au

âðúçêè è ïî-åäíîðîäåí ëîêàëåí ïîðßäúê è íà äâåòå êðèñòàëíè ðåøåòêè.

6. Ïðåäëîæåíà å ñîôòóåðíà àðõèòåêòóðà çà ðåàëèçèðàíå íà äâóåòàïíèß

ìåòîä, êîßòî ïîçâîëßâà âèñîêî íèâî íà îïòèìèçèðàíå åôèêàñíîñòòà íà

èçSèñëåíèßòà, ãúâêàâî ïàðàëåëíî ïóñêàíå ñúñ ñúSåòàâàíå íà ñúñòàâíèòå

àëãîðèòìè ïðè ðàçëèSíè óñëîâèß è äîáðà ñúâìåñòèìîñò ñ âúíøíè

ïðèëîæåíèß çà àíàëèç è âèçóàëèçàöèß íà ðåçóëòàòèòå.
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