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Лабораторная работа 1  
Дизайн и проектирование самосборки  

и самоорганизации неравновесных наносистем 

I. Цель работы. В ходе выполнения компьютерных экспе-
риментов планируется: 

- найти характерные формы стационарных неравновесных 
нанокластеров с ГЦК-типом атомной упаковки в различных тем-
пературных режимах самоорганизации (на примере нанокластера 
Ni172); 

- выполнить по аналогии расчет и анализ результатов 
для систем с ОЦК упаковкой (на примере нанокластера Fe189); 

- осуществить моделирование процессов структурной реоргани-
зации нанокластеров с полной перестройкой типа атомной «уклад-
ки» в системе (на примере ГЦК → ГПУ превращений никеля). 

II. Порядок выполнения работы 

1. Запустите программу NanoEvolver. При необходимости 
расположите окно программы на экране так, чтобы обеспечить 
себе удобство выполнения инструкций в окне NanoEvolver. 

 

2. Обратите вни-
мание на команду 
Index меню Help 
(см. рис. 1.1). Эта ко-
манда (а также назна-
ченная ей «горячая» 
клавиша F1) открыва-
ет общее стандартное 
руководство по работе 
с программами семей-
ства NanoEvolver.  

При необходимо-
сти попытайтесь обра-
титься к стандартному 
руководству по работе 
с программой и найти 
интересующую вас ин-
формацию. 

Рис. 1.1. Начальный вид главного окна  
программы NanoEvolver. Выделена  

команда Index из пункта Help  
главного меню 
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3. Загрузите из внешнего файла модель структуры кубиче-
ского кластера никеля. Загрузка осуществляется посредством ко-
манды Load structure… из меню File. В диалоговом окне откры-
тия файла найдите директорию Structures и в ней — 
файл Ni172_cube.hin (см. рис. 1.2). Нажмите в диалоге кнопку 
«Открыть». 

 

 

Рис. 1.2. Выбор структуры для загрузки  
в диалоговом окне открытия файла 

Внимание! По умолчанию NanoEvolver использует графовое 
представление структур, отрисовывая только ребра графа (меж-
атомные связи), на пересечении или концах которых находятся 
вершины графа — ядра атомов. Для компактности хранения 
на диске HIN-файлы металлических структур (типа кластеров ни-
келя) и некоторых других содержат информацию только о коор-
динатах ядер атомов частицы. В связи с этим обстоятельством 
после загрузки структуры кластера никеля внешний вид ок-
на программы не изменяется. Для всех иных случаев граф свя-
зей отрисовывается линиями в трехмерном виртуальном рабочем 
пространстве. 

4. Вызовите команду Graph… из меню View. Задайте радиус 
обрезки, заведомо превышающий расстояние между наиболее 
удаленными атомами в структуре, например, 1000000 a0. Для это-
го в поле Maximum введите 1000000, затем введите 1000000 в по-
ле Exact value и обязательно нажмите Enter для применения из-
менений (см. рис. 1.3). При этом в главном окне должен отрисо-
ваться полный граф наноструктуры. Закройте окно Graph нажати-
ем кнопки OK. 

 



 
5 

 

Рис. 1.3. Окно «Graph» и задание радиусов обрезки 

5. Для фиксирования графа вызовите команду Lock graph 
из меню Edit и в ответ на запрос о подтверждении нажмите Yes. 

6. Смените способ представления структуры с графового 
на шаровое. Для этого из меню View вызовите команду 
Performance… и в появившемся одноименном окне выставьте 
настройки, как показано на рис. 1.4. Ползунком Sphere 
radius задайте желаемый радиус атомов-сфер. 

 

 

Рис. 1.4. Окно «Performance»  
и установка шарового представления модели 

7. Расположите модель на экране так, чтобы обеспечить 
удобство ее обзора. Используйте клавиши: 

←↑↓→ для вращения модели в пространстве  
Insert/Delete — для приближения/отдаления; 
Page Up/Page Down — для перемещения по вертикали;  
Home/End — для перемещения по горизонтали.  
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Рис. 1.5. Вид модели нанокластера никеля Ni172 в окне NanoEvolver 

8. Указание параметров потенциалов, а также некоторых важ-
ных опций и параметров, влияющих на ход расчетной процедуры, 
производится в диалоговом окне Settings (см. рис. 1.6), вызвать ко-
торое можно с помощью команды Set parameters… меню Edit. 

 

 

Рис. 1.6. Диалоговое окно выставления опций  
и параметров потенциалов 

Установите параметры, как показано на рис. 1.6. Параметры 
межатомных потенциалов введите либо вручную, либо нажав 
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на кнопку Load parameters…, загрузите эти данные из внешнего 
файла параметров Potential_params.txt, который расположен в той 
же папке, что и загруженная структура. Нажатием кноп-
ки OK закройте окно Settings с применением всех изменений. 

9. Сохраните отчет во внешнем файле. Для этого вызовите 
команду Save report as… из меню File. Укажите путь и разумное 
имя файла (например, Ni172Init.htm), нажмите «Сохранить». 
NanoEvolver сохраняет отчеты в удобном формате гипертекста, 
можете сейчас просмотреть сохраненный на диске отчет, исполь-
зуя любой установленный на компьютере браузер. Анализируя 
отчет, обратите внимание на единицы измерения и порядок вели-
чин. Не закрывайте пока открытый отчет. 

10. Вернитесь к окну NanoEvolver. Выполните оценку ближ-
него порядка в начальной идеальной структуре нанокластера. 
Начальные характеристики (например, радиус первой координа-
ционной сферы) кластера соответствуют таковым для макроско-
пического объемного кристалла Ni. Оценить ближний порядок 
позволяет парная корреляционная функция, или радиальная 
функция распределения g(R). Средства расчета и построения 
функции g(R) доступны при вызове команды Radial distribution 
function… из меню Analysis (см. рис. 1.7). 

 

 

Рис. 1.7. Радиальная функция  
распределения «идеального» нанокластера никеля Ni172 
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Изначальные настройки окна Radial distribution function тре-
буют корректировки в конкретном рассматриваемом случае. Все 
опции доступны для изменения на панели справа от графика. 

А. Установите переключатель System dimension в положе-
ние 3D, если он находится в другом положении. Расчет функ-
ции g(R) отличен для объемных и, скажем, поверхностных струк-
тур в силу вхождения в выражение для g(R) макроскопической 
плотности: измеряется соответственно плотность в объеме (ρ) 
или в слое (σ). 

Б. Установите в поле Max R желаемое расстояние, т. е. диапа-
зон, в котором будет построен график радиальной функции рас-
пределения. От этого будет зависеть, сколько координационных 
сфер будет захвачено при построении. 

В. Задайте в поле ввода dR шаг между точками при расчете 
функции. Учитывая равновесную длину связи Ni—Ni в нанокла-
стере (5.23 a0), интервал в 0.2 a0 является вполне достаточным, 
как показано на рис. 1.7. 

Г. Нажмите кнопку Apply для применения измененных 
настроек и пересчета графика. При необходимости можете по-
экспериментировать с настройками для получения максимально 
отчетливого представления графика. Оцените остроту пиков, 
сделайте вывод о степени разброса длин связей и степени регу-
лярности идеальной начальной структуры. 

Нажатием на кнопку Save image… сохраните графическое 
изображение для последующего сравнительного анализа. Закрой-
те окно Radial distribution function. 

11. Раскройте меню Edit главного окна программы NanoEvolver 
и выберите пункт Evolve. Данная команда запускает вычислитель-
ную процедуру моделирования самоорганизации исследуемой 
наносистемы. Результатом процедуры самоорганизации является 
не обязательно наинизшее по энергии состояние нанокластера, 
а напротив — неравновесное, но стационарное состояние, само-
поддерживающееся на протяжении бóльшей части эволюции. 

По завершении первой процедуры расчетов оцените визу-
ально изменения, произошедшие в геометрии нанокластера. От-
метьте (запомните или запишите) текущие значения полной энер-
гии связи и градиента энергии. Информацию об этих параметрах 
можно видеть в окошке Report (рис. 1.8).  
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Рис. 1.8. Окно с кратким отчетом при завершении  
расчетной процедуры 

Некоторые дополнительные данные доступны при вызове 
«быстрого» отчета Edit → Total energy and total bonds 
и Edit → Calculate contributions. В окне Settings установите мень-
шее число итераций (например, 1000) и прогоните дополнитель-
ный расчет. Сравните новое полученное значение энергии связи 
с предыдущим. Продолжайте до тех пор, пока динамические па-
раметры кластера не начнут совершать мелкомасштабные флук-
туации около стационарного значения (обычно трех — пяти ты-
сяч итераций оказывается достаточно). Если в результате повтор-
ных расчетов значения энергии и градиента меняются мало, мож-
но переходить к следующему шагу. 

12. Итак, вами получен продукт низкотемпературной самоор-
ганизации металлического нанокластера Ni172. Исследуйте форму 
кластера. Что вы можете сказать по поводу нетипичности 
или, напротив, тривиальности такой формы организации класте-
ров? Как изменился характер упаковки атомов на поверхности 
наночастицы по сравнению с первоначальным неравновесным 
нестационарным состоянием? Сохраните отчет (File → Save 
report as…), назвав файл, например, Ni172_100K.htm. Исследуйте 
отчет и проведите сравнение с данными первоначального отчета. 
Могли бы вы определить по результатам своих наблюдений, 
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сравнительного анализа и каким-то иным формальным призна-
кам, что происходило в целом с кластером по мере эволюции? 

13. Постройте парную корреляционную функцию 
(Analysis → Radial distribution function…) для «финальной» 
структуры нанокластера, используя те же настройки, что и преж-
де. Что вы можете сказать о регулярности упаковки атомов 
в структуре стационарно-неравновесного аттрактора? Для срав-
нения можете открыть ранее сохраненное изображение графика 
функции для начального состояния. Если отвлечься от наноско-
пических размеров образца, можно ли говорить о присутствии 
в пределах доступных координационных сфер порядка, подобно-
го таковому в кристалле? Или это структура «квазикристалла»? 

14. Сохраните на диск результат своих расчетов — саму мо-
дель нанокластера. Для этого из меню File вызовите инструк-
цию Save structure…. В появившемся диалоговом окне сохране-
ния файла укажите понятное имя, например, как и для отче-
та, Ni172_100K.hin, а из выпадающего списка типа файла выбе-
рите HC files (*.hin) [empty graph] (см. рис. 1.9).  

 

 

Рис. 1.9. Сохранение модели нанокластера никеля Ni172  
с пустым графом связей 

15. Следующей задачей возьмите повторить расчет по анало-
гии с предыдущим, но в высокотемпературных условиях эволю-
ции. Повторите в точности шаги 3–7 выше, после чего вызови-
те окно установки параметров Edit → Set parameters…. Для эко-
номии лабораторного времени вначале быстро расплавим полно-
стью нанокластер в жестких условиях, т. к. последовательный 
расчет при «умеренно высоких» температурах потребует больше-
го времени для получения практически того же результата. Итак, 
в окне Settings задайте всё те же параметры, что и прежде, за ис-
ключением температуры. Конкретно — задайте установки, как 
показано на рис. 1.10. 
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Рис. 1.10. Диалоговое окно выставления опций  
и параметров потенциалов. Выставлены параметры  

для быстрого плавления нанокластера 

16. Вызовите команду Evolve. По завершении одного прогона 
расчетной процедуры с указанными параметрами вновь откройте 
окно Settings и уберите флажок напротив опции Stochastization 
(для этого достаточно щелкнуть по нему указателем мыши), пе-
реключив тем самым значение этой опции на Off.  

 

Последовательно вызывай-
те команду Evolve из меню 
Edit до тех пор, пока кла-
стер не потеряет форму 
и полностью не оплавится. 
Доведите систему до состо-
яния, похожего на показан-
ное на рис. 1.11. 

 Рис. 1.11. Оплавленный  
в жестких условиях нанокластер Ni172 
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17. После того как вам 
удастся расстроить атомный 
порядок кластера Ni172, вер-
нитесь к окну Set parameters 
и задайте рабочие параметры, 
как показано на рис. 1.12. 
 Рис. 1.12. Восстановление  

параметров и режима эволюции 

18. Выполните с установленными параметрами несколько 
циклов расчета (Edit → Evolve). Добейтесь стационарности пара-
метров нанокластера в данном температурном режиме.  

19. Продолжите расчеты, понизив рабочую температуру 
до 100 K, т. е. приведя условия эволюции к эквивалентным тем, 
что использовались при моделировании низкотемпературного 
процесса самоорганизации. С понижением температуры, очевид-
но, понизится полная энергия связи нанокластера. Добейтесь ста-
ционарности режима эволюции при этой температуре. 

20. Таким образом, вами получен второй тип стационарного 
аттрактора фазовых траекторий в пространстве конфигураций ис-
следуемой системы. Как вы считаете, достаточно ли оснований 
назвать его альтернативной топологически неэквивалентной 
формой существования нанокластера Ni172?  

Сравните полные энергии связи в кластере для случая низко-
температурной самоорганизации и имеющегося теперь случая 
охлаждения после эволюции в высокотемпературном режиме. 
Как по-вашему, в какой степени различимы эти два топологиче-
ски неэквивалентных состояния, если исходить только из данных 
об их динамических параметрах, таких как энергия связи?  

 21. Сохраните по очереди отчет (File → Save report as…) 
и саму структуру (File → Save structure…). Имена файлов можете 
придумать сами или по аналогии с предыдущими назвать их, 
к примеру, Ni172_1000K.htm и Ni172_1000K.hin. 

22. Постройте график радиальной функции распределения 
(Analysis → Radial distribution function…). Насколько в вашем 
случае вид функции соответствует структуре метгласа (аморфно-
го металла)? 

23. Закрепите полученные навыки работы с программой, са-
мостоятельно по аналогии проведя расчет для системы 
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с ОЦК-типом упаковки. Для этого из той же папки 
structures загрузите файл Fe189.hin. Используйте следующие па-
раметры аппроксимирующих потенциалов Fe—Fe: 
D0 = 0.5276 эВ; R0 = 5.4161 a0; ω = 160.2397 см−1. 

В данном случае в целях экономии времени достаточно ис-
следовать лишь процесс самоорганизации в условиях низких 
температур. 

24. После того как закончите работу с нанокластером железа, 
можете приступить к последнему по плану пункту лабораторного 
эксперимента — моделированию ГЦК → ГПУ превращений нике-
левых квантово-размерных частиц. Загрузите из файла 
Ni363_angle.hin модель нанокластера, оформленного в виде уголка 
∟. Как вы заметите сразу после загрузки, данная структура, в от-
личие от предыдущих случаев, сохранена вместе с графом связей, 
который является первичным (prime) графом. Задания extra-графа 
для этой модели не требуется, поэтому сразу зафиксируйте граф, 
вызвав, как обычно, команду Lock graph из меню Edit. 

25. Переключите способ отображения на шаровую модель 
(View → Performance… → Spheres) и подберите желаемый диа-
метр «атомов». 

 

 

Рис. 1.13. Начальная геометрия «уголка» Ni363.  
Упаковка атомов — типа ГЦК.  



 
14 

26. Выставьте параметры в окне Settings по примеру 
на рис. 1.14. 

 

 

Рис. 1.14. Диалоговое окно опций и параметров потенциалов 
для «уголка» Ni363 

27. Сохраните отчет на диск и откройте его в браузере. Вы 
сможете работать с ним, пока выполняются продолжительные 
компьютерные расчеты. Пока же оставьте отчет открытым и воз-
вращайтесь к главному окну програмы NanoEvolver. 

28. Запустите расчетную процедуру (Edit → Evolve) и запаси-
тесь терпением: нуклеарность системы является критическим па-
раметром по отношению к скорости расчетов. Используйте время 
ожидания для анализа открытого ранее файла с отчетом.  

29. По завершении первого продолжительного цикла расче-
тов оцените изменения, затронувшие геометрию нанокластера. 
Наблюдаете ли вы эффект реорганизации структуры с изменени-
ем типа атомной укладки? Откройте окно Settings, уменьшите 
температуру до 200 K, а количество итераций — до 1000. Прове-
дите с этими параметрами дополнительный расчет, имеющий це-
лью достижение лучшей локализации в окрестности стационар-
ной точки аттрактора. После этого еще уменьшите температуру 
до 100 K и с помощью завершающего контрольного цикла удо-
стоверьтесь, что кластер эволюционирует в стационарном режи-
ме (оцените масштаб флуктуаций энергии от цикла к циклу). 
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30. Сохраните отчет и структуру. Проверьте, как отразился 
структурный переход ГЦК → ГПУ на расположении максимумов 
радиальной функции распределения. По сумме всех выполнен-
ных в лабораторной работе экспериментов сделайте обобщаю-
щий вывод о способах пространственной организации стацио-
нарных неравновесных металлических наносистем и их возмож-
ных взаимных превращениях. 

III. Контрольные вопросы к лабораторной работе 1 

1. Назовите основные, на ваш взгляд, признаки мультича-
стиц-трансформеров и их отличия от «обычных» наночастиц. 

2. Какие фундаментальные процессы наномира «вершат» 
эволюцию мультичастиц, их динамику и кинематику? 

3. Какие, по-вашему, предпосылки существуют для феномена 
самоорганизации на наноуровне? 

4. В пространстве каких переменных дается наиболее после-
довательное описание процессов самосборки и самоорганизации 
неравновесных наночастиц? 

5. Какие вы предъявляли бы требования к программному 
обеспечению, призванному моделировать свойства и поведение 
мультичастиц? 

 

Лабораторная работа 2  
Дизайн и проектирование самосборки  

и самоорганизации нанокластеров с использованием 
программного модуля Nano Monte-Carlo 

I. Цель работы. Знакомство с методами решения задач 
по проектированию самосборки и самоорганизации нанокласте-
ров. Приобретение навыков работы с программным модулем 
Nano Monte-Carlo. 

II. Порядок выполнения работы 

1. Запустите программу Nano Monte-Carlo. Перед началом 
моделирования необходимо внести в программу стартовые пара-
метры. Для этого открываем меню Preferences, см. рис. 2.1. 
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Рис. 2.1. Меню настроек стартовых параметров моделирования 

2. На вкладке «Calculate» в разделе «Cube Parameters» зада-
ются параметры, ограничивающие объем пространства модели-
рования: 

Length — задает длину «пространства моделирования» 
по координате X;  

Width — задает длину «пространства моделирования» по ко-
ординате Y;  

Height — задает высоту «пространства моделирования» 
по координате Z.  

Заносим в эти ячейки значения «100». Ниже вносим парамет-
ры CainLength = 30000, Dimension = 1E – 11 и Temperаture = 298. 

Для применения необходимых изменений необходимо 
нажать кнопку Set. Введенные параметры можно сохранить 
в файл нажатием кнопки Save и в дальнейшем загружать нажати-
ем кнопки Load. 

3. В разделе Potential Parameters задается система моделируе-
мых атомов и потенциалы парных взаимодействий. 
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В поле Sort Of Atoms из списка всех элементов Периодиче-
ской таблицы Д. И. Менделеева по очереди выбираются элемен-
ты Fe, Co, Ni, в поле Quantity задается их количество в системе 
и нажимается кнопка Add Atoms. 

При этом выбранные атомы появляются в двух нижних полях 
Sort Of Atoms (см. рис. 2.2). В этих полях по очереди выбираются 
комбинации существующих в системе потенциалов парного взаи-
модействия и нажимается кнопка Add Potential. При этом выбор 
значений FeNi и NiFe соответствуют одному и тому же потенциалу. 

 

 

Рис. 2.2. Выбор типа атомов и добавление параметров потенциалов 

В поле Potential Type выбирается потенциал парного взаимо-
действия и задаются его параметры: 

• Frequency — частота колебаний связи (см–1) (после измене-
ния значения для его активации в памяти программы требуется 
нажатие клавиши Set); 

• Eq. Energy — энергия связи для равновесного расстояния 
между атомами (Дж) (после изменения значения для его актива-
ции в памяти программы требуется нажатие клавиши Set); 

• Eq. Distance — равновесное расстояние между атомами (по-
сле изменения значениядля его активации в памяти программы 
требуется нажатие клавиши Set). 

Параметры потенциала Морзе, рассчитанные методом ООПФ 
для некоторых видов связей, представлены в табл. 1. 

 

Таблица 1 

Параметры потенциала Морзе 

Связь ε0,Дж х1019
 r0, нм w,см–1 Связь ε0,Дж х1019

 r0, нм w,см–1 
Fe–Fe 1,089 0,268 1933 Fe-Co 1,121 0,266 1224 
Co–Co 1,154 0,257 1025 Co-Ni 1,170 0,261 973 
Ni–Ni 1,186 0,264 1477 Fe-Ni 1,138 0263 1391 
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4. На вкладке Visualization можно задать параметры отобра-
жения элементов (подробное описание настроек описано в файле 
справки). 

5. После окончания конфигурирования программы создается 
пробная, случайная конфигурация нажатием Run/Randomize, см. 
рис. 2.3. 

 

 

Рис. 2.3. Случайная конфигурация нанокластера из трёх типов атомов 

Если созданная конфигурация не соответствует требуемым 
параметрам, то создается следующая конфигурация повторным 
нажатием Run/Randomize либо переименованием файла log.txt 
в файл Load.txt и последующим редактированием координат ато-
мов при помощи текстового редактора (открыть каталог про-
граммы можно выбрав из меню команду Analysis/Open; для за-
пуска текстового редактора воспользуйтесь пунктом меню 
Analysis/Editor или перейдите в каталог Notepad++ каталога про-
граммы Nano Monte-Carlo и запустите notepad++.exe).  

Конфигурацию, удовлетворяющую всем требованиям, необ-
ходимо сохранить в файле с именем Load.txt (если конфигурация 
создана нажатием Run/Randomize, то для сохранения конфигура-
ции переименовывается файл log.txt в Load.txt). 

6. Далее запускается процесс моделирования нажатием 
Run/Start (для выхода из расчета необходимо нажать Run/Stop). 
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Ход расчета сохраняется в файле log.txt. После окончания расчета 
лог-файл (log.txt) требуется переименовать или скопировать 
в другой каталог, т. к. при повторном запуске расчета он будет 
перезаписан. 

7. После окончания расчета из лог-файла можно извлечь ход 
изменения энергии в процессе эволюции. Для этого необходимо 
выполнить команду File/EnExtract и указать сформированный 
программой в ходе моделирования лог-файл. При этом сформи-
руется текстовый файл (см. рис. 2.4): 

 

 

Рис. 2.4. Значение энергии системы на каждом шаге моделирования 

Полученный результат работы программы нужно скопиро-
вать в OpenOffice Calc (или другую программу, позволяющую 
строить графики) для построения графической зависимости. 

III. Проведение тестового расчета 

Загрузите конфигурационный файл calc.txt нажатием 
Run/LoadMultiple. Дождитесь окончания процесса моделирования 
(имейте в виду, что отключение графического отображения про-
цесса моделирования при помощи переключателя Enable on Timer 
Visualization в разделе Preferences/Visualization существенно уве-
личивает скорость процесса). 

Переведите программу в другой режим работы установкой пе-
реключателя Correlation Mode в разделе Preferences/Calculation 
во включенное состояние. Повторно проведите моделирование за-
грузкой конфигурационного файла calc.txt. 

По окончании моделирования запустите текстовый редак-
тор, используя пункт меню Analysis/Editor, в окне текстового ре-
дактора нажмите комбинацию клавиш ctrl+O (открыть) и выбере-
те файл Log_FelOCol0.txt, находящийся в каталоге Logs папки 
с программой Nano Monte-Carlo. Повторите операцию с файлом 
Log_FelOColO_l.txt. 
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Откройте пункт меню File/EnExtract. В отрывшемся окне выбе-
рите файлы Log_FelOCol0.txt и Log_FelOColO_l.txt. Откройте 
в текстовом редакторе сформированные файлы 
En_Log_FelOCol0.txt и En_Log_FelOColO_l.txt.  

Перейдите на закладку файла En_Log_FelOCol0.txt в текстовом 
редакторе, нажмите комбинации клавиш ctrl+A («Выделить все») 
иctrl+C («Скопировать»). Запустите OpenOffice Calc, поставьте 
курсор в ячейку А1, нажмите комбинацию клавиш ctrl+V («Вста-
вить»). В открывшемся окне импорта данных нажмите «ОК». Вы-
делите первые 2 столбца и запустите «Мастер диаграмм», нажати-
ем кнопки «Тип диаграммы» выберите «Диаграмма XY», нажмите 
«Далее». На открывшемся экране исправьте диапазон данных, если 
необходимо, и затем нажмите «Готово».  

Правой кнопкой мышки нажмите на появившейся диаграм-
ме и выберите из меню пункт «Правка». Затем правой кнопкой 
мыши нажмите на оси Y диаграммы, в выпадающем списке вы-
берите «Формат оси» и перейдите на закладку «Масштабирова-
ние». Предварительно сняв галочки с пунктов «Автоматиче-
ски», откорректируйте поля «Минимум», «Максимум» и «Ос-
новной интервал», для того чтобы диаграмма имела представи-
тельный вид. Правой кнопкой мышки нажмите на точках диа-
граммы и выберите «Формат рядов данных». На вкладке «Ли-
ния» раскройте выпадающий список «Выбор» поля «Значок» 
и выберите подходящий маркер. Аналогично постройте диа-
грамму для файла En_Log_FelOColO_l.txt. Постройте парные 
корреляционные функции изучаемых систем. Проведите об-
суждение полученных результатов. 

IV. Контрольные вопросы к лабораторной работе 2 

1. В чем заключается суть метода «Монте-Карло» по алго-
ритму Метрополиса? 

2. Какие преимущества и недостатки имеет метод «Мон-
те-Карло» по сравнению с методами молекулярной динамики? 

3. Для решения каких задач предназначен программный мо-
дуль Nano Monte-Carlo? 

4. Какие параметры наносистем позволяет исследовать про-
граммный модуль Nano Monte-Carlo? 
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Лабораторная работа 3  
Компьютерное моделирование  
процессов плавления наночастиц 

I. Цель работы. Выполнение компьютерного эксперимента 
по моделированию динамики плавления наночастиц при помощи 
программы Fusion. 

II. Порядок выполнения работы 

Температура плавления — температура, при которой кри-
сталлическая структура твёрдой фазы исчезает и заменяется 
неупорядоченным состоянием — жидкой фазой. Для расчёта 
температуры плавления наночастиц различных форм и размеров 
используется модуль Fusion. 

1. Запустить программный модуль Fusion. Указать в полях 
программы необходимые данные для расчета: 

1.1. Выбирать форму наночастицы, температуру плавления 
которой необходимо расчитать. 

1.2. Указать высоту монослоя атомов в структуре, в нанометрах. 
1.3. Указать температуру плавления массивного образца, 

в градусах Кельвина. 
1.4. Указать параметр α для наночастицы заданного типа. 
1.5. Указать линейные параметры формы наночастицы. 
Пример указания параметров для расчёта температуры плав-

ления сферической наночастицы представлен на рис. 3.1. 
 

 

Рис. 3.1. Параметры расчёта температуры плавления  
сферической наночастицы 
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2. Нажать кнопку «ОК» и записать результат. Если необхо-
дим расчет с выводом графика или таблицы значений, нужно от-
метить опцию «Построение графика» и в появившемся окне ука-
зать шаг расчёта и начальную точку (соответствующую исходно-
му радиусу наночастицы, см. рис. 3.2). 

 

 

Рис. 3.2. Настройка параметров построения графика 

 Нажать кнопку «Построить». При выборе опций «Таблица 
значений» и «Показать график» в соответствующих окнах отоб-
разится таблица зависимости температуры плавления наночасти-
цы от её размера, а также график этой зависимости. Пример гра-
фика для сферической наночастицы с заданными параметрами 
представлен на рис. 3.3. 

 

 

Рис. 3.3. График зависимости температуры плавления наночастицы 
от её размера 
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3. Рассчитать температуру плавления для наночастиц, имею-
щих другую геометрическую форму (куб, параллелепипед, ци-
линдр, конус). Пример указания параметров для цилиндрической 
наночастицы представлен на рис. 3.4. 

 

 

Рис. 3.4. Параметры расчёта температуры плавления  
цилиндрической наночастицы 

4. Проанализировать полученные результаты. Как меняется 
температура плавления наночастиц в зависимости от начальной 
формы частицы и её размеров? Сделать выводы по проделанной 
работе. 

III. Контрольные вопросы к лабораторной работе 3 

1. Дайте определение температуры плавления. 
2. От каких факторов зависит температура плавления нано-

частиц? 
3. В чем заключается сложность использования фононной 

модели? 
4. Чем объясняется увеличение температуры плавления на-

ночастиц с уменьшением их размера? 
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Лабораторная работа 4  
Дизайн и проектирование самосборки  
и самоорганизации нанокластеров  
с помощью модуля «Нанофракталы» 

I. Цель работы. Выполнение компьютерного эксперимента 
по дизайну и проектированию самосборки и самоорганизации 
нанокластеров переходных металлов группы железа и углерода. 

II. Порядок выполнения работы 

Для моделирования самосборки и самоорганизации нанокла-
стеров создан программный модуль «Нанофракталы». Для прове-
дения компьютерного эксперимента необходимо открыть файл 
«Нанофракталы» в табличном редакторе MS Excel, при этом необ-
ходимо разрешить макросы в настройках программы. Файл содер-
жит несколько рабочих листов, описание которых приведено ниже. 

1. Описание листа «DLA & Relaxation» 

 
Лист состоит 
из трёх блоков. 
Первый блок листа 
имеет название 
«Синтез кластера 
по алгоритму 
ОДА». Иллюстра-
ция настроек дан-
ного блока пред-
ставлена 
на рис. 4.1.  

Рис. 4.1. Блок «Синтез кластера  
по алгоритму ОДА» 
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Кнопка «Случайное распределение атомов» необходима 
для установления начального центра агрегации атомов и задания 
размера области для агрегации. Сохранение случайного распре-
деления атомов происходит при выставлении флажка «Сохранить 
в файл случайное распределение частиц». 

Кнопка «Начать процесс агрегации» необходима для запуска 
процесса ограниченной диффузией агрегации (ОДА) до момента 
формирования кластера с заданным в текстовом поле «Число аг-
регированных атомов в кластере» числа атомов. Стоит заметить, 
что кластер может содержать и большее число атомов, 
т. к. на одном шаге моделирования может произойти агрегация 
сразу нескольких атомов. 

При выставлении флажка «Сохранять в файл систему агреги-
рованных и блуждающих атомов на каждом временном шаге» 
на каждом временном шаге происходит запись в файл системы 
атомов. По окончании процесса агрегации сформированную си-
стему атомов можно сохранить при нажатии кнопки «Сохранить 
в файл». Уже сформированные системы атомов извлекаются 
из памяти при нажатии кнопки «Извлечь из файла».  

Второй блок носит название «Расчёт радиуса обрезания». 
Иллюстрация настроек данного блока представлена на рис. 4.2.  

 

 

Рис. 4.2. Блок «Расчёт радиуса обрезания» 
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В текстовых полях «Подгоночная константа», «Равновесное 
расстояние», «Глубина ямы» выставляются параметры потенциа-
ла Морзе для взаимодействия между атомами никеля. Темпера-
тура, при которой моделируется процесс, выставляется в тексто-
вом поле «Температура процесса, К». 

При нажатии на кнопку «Радиус обрезания» происходит вы-
числение значения радиуса обрезания при заданной температуре. 
Нажатие кнопки «Перевод массива в пространственные координа-
ты» приводит в действие подпрограмму, рассчитывающую коор-
динаты атомов, основываясь на уже вычисленном массиве данных. 

Сохранение рассчитанных координат происходит при нажатии 
на кнопке «Сохранить в файл пространственные координаты». 

Нажатием кнопки «Создать и сохранить матрицу смежности» 
активизируется подпрограмма, рассчитывающая на основании 
значения радиуса обрезания и значений пространственных коор-
динат матрицу смежности. 

Нажатием кнопки «Число межатомных связей» вычисляется 
число связей, существующих между агрегированными атомами при 
заданной температуре. При нажатии на кнопку «Внутренняя энергия 
кластера» происходит вычисление энергии связей внутри кластера. 

Кнопка «Расчёт размеров и границ области кластера» служит 
для выполнения расчёта минимального и максимального значений 
границ оптимальной области и размера оптимальной области.  

Третий блок — «Энергетическая релаксация при заданной 
температуре». Иллюстрация настроек данного блока представле-
на на рис. 4.3.  

 

 

Рис. 4.3. Блок «Энергетическая релаксация  
при заданной температуре» 
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В текстовом поле «Шаг трансляции, нм» выставляется значе-
ние шага трансляции в нм, при котором будет происходить про-
цесс моделирования. В текстовом поле «Градиент энергии» вы-
ставляется абсолютное значение разности между потенциальны-
ми энергиями кластеров на соседних временных шагах в форми-
руемых системах атомов в процессе релаксации, при достижении 
которого процесс релаксации завершится. 

Выставление флажка «Сохранять на каждом временном шаге 
релаксации» обеспечивает сохранение на каждом шаге модели-
рования пространственных координат, матрицы смежности, чис-
ла связей и внутренней энергии. 

В текстовом поле «Время начала процесса» отображается 
время начала моделирования. В текстовом поле «Время текущего 
процесса» отображается время текущего шага моделирования. 
В текстовом поле «Номер атома» отображается номер атома, 
для которого производится расчёт. В текстовом поле «Число ато-
мов в кластере» отображается число атомов в системе. 

Кнопка «Извлечь пространственные координаты из файла» 
служит для извлечения координат атомов системы для процесса 
релаксации. Кнопка «Извлечь матрицу смежности» предназначе-
на для извлечения из файла созданной матрицы смежности. 
При нажатии кнопки «Начать процесс релаксации» начинается 
расчёт релаксации. 

2. Описание листов для расчёта свойств  
моделируемой системы атомов 

На листе «D & t» нажатием кнопки «Фрактальная размер-
ность на каждом временном шаге» осуществляется расчёт 
на каждом временном шаге самосборки и выводится график за-
висимости. 

На листе «S & t» при нажатии кнопки «Энтропия на каждом 
временном шаге» происходит вычисление значений энтропии 
на каждом временном шаге самосборки и отображается график, 
причём при активизации переключателя «Ввод числа ячеек в сет-
ке» происходит расчёт энтропии с числом ячеек, указанных 
в текстовом поле, а при активизации переключателя «Автомати-
ческий выбор числа ячеек» вычисление энтропии происходит 
при числе ячеек в сетке, вычисленном автоматически. 
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На листе «E & t» нажатие кнопки «Внутренняя энергия 
на каждом временном шаге» активизирует процесс расчёта энер-
гии связей в системе атомов. После завершения расчётов отобра-
жается график зависимости. 

На листе «F & t» значения свободной энергии системы атомов 
вычисляются при нажатии кнопки «Свободная энергия на каждом 
временном шаге». При активизации переключателя «Ввод числа 
ячеек в сетке» происходит расчёт энтропии с числом ячеек, указан-
ных в текстовом поле, а при активизации переключателя «Автома-
тический выбор числа ячеек» вычисление энтропии происходит 
при числе ячеек в сетке, вычисленном автоматически. После за-
вершения расчётов отображается график зависимости. 

На листе «N & t» значения числа связей рассчитываются 
при нажатии кнопки «Число связей на каждом временном шаге». 
После завершения расчётов отображается график зависимости. 

На листе «D & tr» расчёт фрактальной размерности для системы 
атомов на шагах моделирования релаксации начинается при нажа-
тии кнопки «фрактальная размерность на каждом шаге релаксации». 
После завершения расчётов отображается график зависимости. 

Энтропия системы атомов на стадии релаксации рассчитывает-
ся на листе «S & tr» при нажатии кнопки «Энтропия на каждом 
временном шаге релаксации». При активизации переключателя 
«Ввод числа ячеек в сетке» происходит расчёт энтропии с числом 
ячеек, указанных в текстовом поле, а при активизации переключа-
теля «Автоматический выбор числа ячеек» вычисление энтропии 
происходит при числе ячеек в сетке, вычисленном автоматически. 
После завершения расчётов отображается график зависимости. 

Энергия связей системы атомов в процессе релаксации рас-
считывается на листе «E & tr» при нажатии кнопки «Внутренняя 
энергия на каждом временном шаге релаксации». После заверше-
ния расчётов отображается график зависимости. 

Свободная энергия вычисляется на листе «F & tr» при нажа-
тии кнопки «Свободная энергия на каждом шаге релаксации». 
После завершения расчётов отображается график зависимости. 

На листе «N & tr» при нажатии кнопки «Число связей 
на каждом временном шаге релаксации» осуществляется расчёт 
числа связей на каждом шаге моделирования. После завершения 
расчётов отображается график зависимости. 
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3. Описание листа «2D DLA» 

Лист «2D DLA» выполнен в виде отдельного приложения, 
служащего для визуализации процесса агрегации атомов. Его вид 
представлен на рис. 4.4. 

  

 

Рис. 4.4. Визуализация агрегации атомов на листе «2D DLA» 

Кнопка «Система атомов» служит для начала отображения 
структур самосборки, сформированных по алгоритму ограничен-
ной диффузией агрегации. 

Текстовое поле «Размер пространства» отображает число 
клеток соответствующих длине квадратной области. 

Текстовое поле «Начальный шаг» служит для задания 
начального значения шага моделирования, с которого необходи-
мо начинать визуализировать процесс. 

Текстовое поле «Конечный шаг» необходимо для внесения 
значения, соответствующего конечному шагу моделирования. 
Справа в скобках выводится общее число шагов моделирования. 

Текстовое поле «Имя файла» предназначено для внесения 
в него названия файла, который необходимо извлекать при визуали-
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зации. Текстовое поле «Путь и имя каталога» необходимо для вве-
дения в него адреса каталога, из которого будут извлечены файлы. 

Строка «Шаг моделирования» выполняет функцию отображе-
ния номера шага моделирования для текущего извлекаемого файла. 

Флажок «Прозрачность» необходим для переключения отоб-
ражения атомов в режим прозрачного восприятия поверхностей 
сфер, а соответствующая полоса прокрутки необходима для ва-
рьирования параметра прозрачности от 1 до 0. 

Две полосы прокрутки «Масштаб» предназначены для изме-
нения масштаба отображаемой системы. Полосы прокрутки 
«Цвет фона» предназначены для изменения окраски фона по трём 
основным цветам: красный («R»), зелёный («G»), синий («B»). 

Полосы прокрутки «Цвет блуждающих атомов» предназна-
чены для изменения окраски блуждающих атомов по трём основ-
ным цветам: красный («R»), зелёный («G»), синий («B»). Полосы 
прокрутки «Цвет агрегированных атомов» предназначены 
для изменения окраски агрегированных атомов по трём основ-
ным цветам: красный («R»), зелёный («G»), синий («B»). 

Флажок «Границы пространства» необходим при визуализа-
ции внешних границ отображения. Флажок «Границы области» 
предназначен для отображения границ области, в которой моде-
лировался процесс. 

Полосы прокрутки «Трансляции по осям» выполняют функ-
цию смещения системы по трём основным координатным осям. 

Флажки «x», «y» и «z» служат для визуализации системы 
при вращении её вокруг осей x, y, z с временным интервалом 
смещения на 1 градус угла, заданным в соответствующем тексто-
вом поле. 

Полосы прокрутки «Параметры проекции» необходимы 
для варьирования параметров перспективной проекции отобра-
жаемой системы. 

4. Описание листа «2D Relaxation» 

Лист «2D Relaxation» выполнен в виде отдельного приложе-
ния, служащего для визуализации процесса релаксации фрак-
тального кластера. Его вид представлен на рис. 4.5. 
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Рис. 4.5. Визуализация релаксации кластера на листе «2D DLA» 

Кнопка «Система атомов» служит для начала отображения 
структур, сформированных в процессе релаксации. 

Текстовое поле «Число атомов» отображает число атомов 
в системе и заполняется автоматически. Текстовое поле «Началь-
ный шаг» предназначено для введения значения шага моделиро-
вания, с которого начнётся процесс отображения системы атомов. 
Текстовое поле «Конечный шаг» служит для внесения значения 
конечного шага моделирования. Справа в скобках указано общее 
число шагов. Текстовое поле «Имя файла» заполняется автомати-
чески и отображает имя файла, который был записан в память 
при моделировании процесса релаксации. Текстовое поле «Путь 
и имя каталога» предназначено для внесения адреса каталога, 
в котором сохранены структуры. 

Строка «Текущий временной шаг» отображает шаг модели-
рования. 

Флажок «Прозрачность» необходим для переключения отоб-
ражения атомов в режим прозрачного восприятия поверхностей 
сфер, а соответствующая полоса прокрутки необходима для ва-
рьирования параметра прозрачности от 1 до 0. 

Кнопка «Матрица смежности» необходима для выполнения 
отображения связевого графа на каждом из указанных шагов моде-
лирования. Текстовое поле «Начальный шаг» предназначено 
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для введения значения шага моделирования, с которого начнётся 
процесс отображения связевого графа системы атомов. Текстовое 
поле «Конечный шаг» служит для внесения значения конечного ша-
га моделирования. Справа в скобках указано число общее шагов. 
Текстовое поле «Имя файла» заполняется автоматически и ото-
бражает имя файла, соответствующего матрице смежности, который 
был записан в память при моделировании процесса релаксации.  

Флажок «Связевой граф» предназначен для переключения 
внутренних вычислений на отображение связевого графа и вы-
ставляется автоматически. 

Полоса прокрутки lines предназначена для варьирования 
толщины линий в связевом графе. Полоса прокрутки points пред-
назначена для варьирования размеров точек в связевом графе, со-
ответствующих атомам. Полосы прокрутки «Масштаб» служат 
для изменения масштаба системы. Полосы прокрутки «Цвет фо-
на» необходимы для изменения цвета фоновой области по трём 
основным цветам. Полосы прокрутки «Цвет атомов» предназна-
чены для изменения окраски атомов системы или линий, точек 
в связевом графе по трём основным цветам. 

Флажок «Границы пространства» необходим при визуализа-
ции внешних границ отображения. Флажок «Границы области» 
предназначен для отображения границ области, в которой моде-
лировался процесс. 

Текстовое поле xmin отображает минимальную координату 
по оси x и отображается автоматически. Текстовое поле ymin отоб-
ражает минимальную координату по оси y и отображается автома-
тически. Текстовое поле «Размер области» показывает размер ми-
нимальной области, в которой протекает изохорно-изотермический 
процесс релаксации, и заполняется автоматически. 

Полосы прокрутки «Трансляции по осям» выполняют функ-
цию смещения системы по трём основным координатным осям.  

Флажки «x», «y» и «z» служат для визуализации системы 
при вращении её вокруг осей x, y, z с временным интервалом 
смещения на 1 градус угла, заданным в соответствующем тексто-
вом поле. 

Полосы прокрутки «Параметры проекции» необходимы 
для варьирования параметров перспективной проекции отобра-
жаемой системы. 
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III. Выполнение компьютерного эксперимента  
по проектированию самосборки и самоорганизации  
нанокластеров переходных металлов 

Осуществим необходимые расчёты на следующем примере. 
1. Выполнить синтез ОДА виртуального кластера и дальней-

шее компьютерное моделирование процесса релаксации системы 
атомов, задав концентрацию атомов равную 10 % при размере 
области 100х100 клеток с начальными координатами (50, 50). 

Релаксацию провести для кластера, состоящего из 210 атомов, 
выставив число агрегированных атомов в кластере равным 210. 

Выставить флажки «Сохранять в файл систему агрегирован-
ных и блуждающих частиц на каждом временном шаге» и «Со-
хранить в файл случайное распределение частиц». Задать случай-
ное распределение атомов и запустить процесс агрегации. 

После достижения либо превышения числа агрегированных 
атомов, равного выставленному числу агрегированных атомов, 
процесс агрегации прекратится. 

Произвести визуализацию полученной системы атомов 
на любом из шагов процесса ОДА либо в течение выбранного ин-
тервала временных шагов с помощью файла «2D DLA». 

2. Рассчитать параметры уже синтезированных систем атомов. 
На листе «D & t» произвести расчёт значений фрактальной 

размерности. На листе «S & t» необходимо произвести вычисление 
значения энтропии на каждом шаге. На листе «E & t» произвести 
вычисление энергии связей. На листе «F & t» осуществить нахож-
дение свободной энергии. На листе «N & t» провести расчёт числа 
связей в кластере. Проанализировать графики зависимости. 

3. Перейти на лист «DLA & Relaxation». 
Для подготовки системы агрегированных атомов к последу-

ющему процессу релаксации необходимо выполнить последова-
тельность следующих действий. 

Произвести расчёт радиуса обрезания при температуре 273 К, 
выставив соответствующие значения параметров потенциала. 

Извлечь файл конечной структуры процесса агрегации с по-
мощью кнопки «Извлечь из файла», задав в соответствующем 
текстовом поле имя файла системы на конечном шаге процесса 
ОДА, например «DLA 251». 
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Перевести массив, соответствующий системе блуждающих 
и агрегированных атомов на конечном шаге моделирования, 
в координаты и запомнить в файл. Провести расчет матрицы 
смежности и записать в файл. 

Рассчитать число межатомных связей, внутреннюю энергию, 
вычислить размеры и границы области кластера, нажав на соот-
ветствующие кнопки. 

4. Промоделировать процесс энергетической релаксации 
при заданной температуре следующим образом. На первом этапе 
осуществить извлечение координат и матрицы смежности 
из файлов. Выставить флажок «Сохранять на каждом временном 
шаге релаксации». Установив шаг трансляции равным 0.1 нм 
и градиент энергии сходимости результата равным 0.01 нм, пе-
рейти к моделированию процесса релаксации. 

На каждом временном шаге отображается временной шаг, 
номер атома и его координаты, внутренняя энергия, время начала 
процесса и текущее время шага моделирования. На каждом вре-
менном шаге происходит сохранение координат, матрицы смеж-
ности, числа межатомных связей и внутренней энергии. 

Процесс релаксации будет продолжаться до тех пор, пока 
разность между двумя значениями энергии кластера не станет 
меньшей указанного значения градиента энергии. 

Произвести визуализацию полученной системы атомов и свя-
зевого графа на любом из шагов процесса релаксации либо в диа-
пазоне шагов моделирования. Рассчитать параметры уже синте-
зированных систем атомов. 

5. На листе «D & tr» рассчитать значения фрактальной раз-
мерности и проанализировать график зависимости. На листе 
«S & tr» рассчитать значения энтропии и проанализировать гра-
фик зависимости. На листе «E & tr» рассчитать значения энергии 
связей и проанализировать график зависимости. На листе 
«F & tr» рассчитать значения свободной энергии и проанализиро-
вать график зависимости. На листе «N & tr» рассчитать значения 
числа связей и проанализировать график зависимости. 

6. Выполнить моделирование релаксации при температуре 
500 К. 

Перейти на лист «DLA & Relaxation». Осуществить извлечение 
координат и матрицы смежности из файлов и произвести модели-
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рование процесса релаксации при температуре 500 К, задав данное 
значение температуры в текстовом поле «Температура процесса, 
К» и произведя расчёт радиуса обрезания. Произвести визуализа-
цию полученной системы атомов и связевого графа в диапазоне 
шагов моделирования, произвести вычисления параметров. 

7. Выполнить моделирование релаксации при температуре 
1000 К. 

Перейти на лист «DLA & Relaxation». Осуществить извлечение 
координат и матрицы смежности из файлов и произвести модели-
рование процесса релаксации при температуре 1000 К, задав дан-
ное значение температуры в текстовом поле «Температура процес-
са, К» и произведя расчёт радиуса обрезания. Произвести визуали-
зацию полученной системы атомов и связевого графа в диапазоне 
шагов моделирования. Произвести вычисления параметров. 

8. Выполнить моделирование релаксации при температуре 
1500 К. 

Перейти на лист «DLA & Relaxation». Осуществить извлече-
ние координат и матрицы смежности из файлов и произвести мо-
делирование процесса релаксации при температуре 1500 К, задав 
данное значение температуры в текстовом поле «Температура 
процесса, К» и произведя расчёт радиуса обрезания. Произвести 
визуализацию полученной системы атомов и связевого графа 
в диапазоне шагов моделирования. 

Произвести вычисления параметров, сделать вывод о влия-
нии температуры на ход процесса релаксации. 

IV. Анализ результатов компьютерного эксперимента 

В ходе анализа результатов работы необходимо убедиться 
в следующем. 

1. Процессы релаксации системы атомов никеля идут само-
произвольно, что следует из значений свободной энергии. 

2. Процессы самосборки и релаксации сопровождаются сниже-
нием энтропии, что указывает на процессы упорядочения в системе. 

3. В процессах самосборки и релаксации система атомов пе-
реходит в более неравномерное и компактное состояние в про-
странстве, при этом значение фрактальной размерности снижает-
ся, что позволяет связать отрицательный градиент значений 
с процессами самоорганизации в системе. 
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V. Контрольные вопросы к лабораторной работе 4 

1. На каких основаниях подтверждается самопроизвольность 
моделируемых процессов? 

2. Как зависят значения свободной энергии от температуры? 
3. Чем подтверждается наличие процессов упорядочения 

в системе атомов? 
4. Чем вызвано изменение значений фрактальной размерно-

сти на последовательных шагах моделирования? 
5. С какой величиной можно связать различные зависимости 

числа связей от шагов моделирования при различных температурах? 
 

Лабораторная работа 5  
Самосборка и самоорганизация неравновесных гелей 
наночастиц с помощью модуля «Нанофракталы» 

I. Цель работы. Выполнение компьютерного эксперимента 
самосборки и самоорганизации неравновесных гелей наночастиц 
с помощью модуля «Нанофракталы». 

II. Порядок выполнения работы 

Для моделирования самосборки и самоорганизации неравно-
весных гелей наночастиц создан программный модуль «Нано-
фракталы». Алгоритм формирования агрегатов представлен раз-
новидностью модели кластер-кластерной агрегации (ККА): мо-
дель диффузионно-контролируемой кластер-кластерной агрега-
ции (DLCA).  

Для проведения компьютерного эксперимента необходимо 
открыть файл «Нанофракталы» в табличном редакторе MS Excel, 
при этом необходимо разрешить макросы в настройках програм-
мы. Файл содержит несколько рабочих листов, описание которых 
приведено ниже. 

1. Описание листа «CCA 3D» 

Данный лист содержит основные параметры, устанавливае-
мые при моделировании процесса самосборки. Вид листа пред-
ставлен на рис. 5.1. 
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Рис. 5.1. Задание параметров самоорганизации кластера  
на листе «CCA 3D» 

Текстовое поле «Концентрация частиц, %» необходимо 
для внесения в него значения первоначальной объёмной концен-
трации частиц. Нажатием кнопки «Случайное распределение ча-
стиц» запускается процесс распределения частиц в объёме про-
странства в хаотическом порядке. При нажатии кнопки «Пере-
мещение кластеров» начинается процесс хаотического переме-
щения как отдельных частиц, так и кластеров, формируемых 
в ходе процесса. 
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В текстовом поле «Временной шаг» происходит отображение 
шага моделирования. Текстовое поле «Число мономеров» пока-
зывает количество первоначально заданных частиц и их количе-
ство в ходе проведения эксперимента. Текстовое поле «Число 
кластеров» показывает общее число кластеров на каждом вре-
менном шаге процесса. Текстовое поле «Конечное значение» 
отображает присвоенное значение сформированного агломерата 
и связано со спецификой алгоритмов моделирования. Стадии 
процесса отображаются в текстовом поле «Стадии процесса». 

Сохранение в текстовый файл и извлечение из текстового фай-
ла координат частиц конечной структуры осуществляется 
при нажатии кнопок «Сохранить в файл» и «Извлечь из файла». 
Поле «Путь и название папки» определяет адрес сохранения файла. 

Автоматическое сохранение в файл на каждом временном шаге 
осуществляется при выставлении флажка «Сохранять на каждом 
временном шаге». Сохранение в файл конечной структуры осу-
ществляется при выставлении флажка «Сохранить по окончании 
процесса». Расчёт значения фрактальной размерности осуществля-
ется при нажатии кнопки «Фрактальная размерность». Информация 
Шеннона для конечного агломерата частиц рассчитывается при 
нажатии на кнопке «Информация Шеннона». При этом на листе 
«Pi & C, D & C, I & C» отображается значение информации Шен-
нона и частотности вершины того или иного типа. 

При нажатии кнопки «Построить графики зависимости» 
на листе «Pi & C, D & C, I & C» отображаются значения частот-
ностей, фрактальной размерности и информации Шеннона 
для каждой концентрации частиц (при нажатии кнопки «Найти 
максимальное значение информации» происходит вычисление 
и выделение максимального значения информации Шеннона). 

2. Описание листов для расчёта свойств  
моделируемой системы атомов 

На листе «D & t» в соответствующих текстовых полях зада-
ются имена файла, каталога и значение числа временных шагов. 
При нажатии кнопки «Фрактальная размерность на каждом вре-
менном шаге» происходит расчёт значений фрактальной размер-
ности системы частиц на каждом временном шаге моделирова-
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ния. После отображения рассчитанных значений происходит по-
строение графика зависимости. 

На листе «I & t» в соответствующих текстовых полях зада-
ются имена файла, каталога и значение числа временных шагов. 
При нажатии кнопки «Информация Шеннона на каждом времен-
ном шаге» происходит расчёт значений информации Шеннона 
системы частиц на каждом временном шаге моделирования. По-
сле отображения рассчитанных значений происходит построение 
графика зависимости. 

На листе «Pi & t» в соответствующих текстовых полях зада-
ются имена файла, каталога и значение числа временных шагов. 
При нажатии кнопки «Частота появления вершин на каждом вре-
менном шаге» происходит расчёт значений частот появления 
вершин для системы частиц на каждом временном шаге модели-
рования. При этом максимальные значения выделяются рамкой, 
а в левом столбце отображается число максимумов. 

На листе «Pi & C» в соответствующем текстовом поле зада-
ется имя и адрес каталога. При нажатии кнопки «Частота появле-
ния вершин при каждом значении концентрации частиц» проис-
ходит расчёт значений частот появления вершин для системы ча-
стиц для каждой концентрации частиц от 1 % до 100 % с шагом 
в 1 %. При этом максимальные и минимальные значения выде-
ляются рамками. В левых крайних столбцах отображается коли-
чество максимумов и минимумов. Ниже отображаются значения 
массивов максимумов и минимумов: 0 обозначает отсутствие 
экстремумов, 1 — максимум, 2 — минимум. 

3. Описание листа «3D CCA» 

Лист «3D CCA» выполнен как отдельное приложение, слу-
жащее для трехмерной визуализации процесса самосборки фрак-
тального кластера. Его вид представлен на рис. 5.2. 

Кнопка «Визуализация структур» предназначена для извле-
чения файлов с последующей визуализацией структур, синтези-
рованных по алгоритму диффузионно-ограниченной кластер-
кластерной агрегации. Текстовое поле «Начальный шаг» необхо-
димо для внесения номера шага моделирования, с которого начи-
нается процесс визуализации системы. Текстовое поле «Конеч-
ный шаг» предназначено для указания шага моделирования, 
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на котором необходимо остановить процесс. Текстовое поле 
«Имя файла» служит для внесения в него имени вызываемого 
файла. Текстовое поле «Путь и имя каталога» служит для указа-
ния имени диска и каталога, где расположены файлы. 

 

 

Рис. 5.2. Трехмерная визуализация самосборки кластера  
на листе «3D CCA» 

Строка «Шаг моделирования» выполняет функцию отображе-
ния номера шага моделирования визуализируемой системы. 
При выставлении флажка «Прозрачность» система частиц отобра-
жается в долях прозрачности от 1 до 0 и варьируется соответству-
ющей полосой прокрутки. При выставлении флажка «Топологиче-
ский граф» система визуализируется в виде топологического графа. 

Полоса прокрутки lines предназначена для варьирования 
толщины линий в топологическом графе. Полоса прокрутки 
points предназначена для варьирования размеров точек в тополо-
гическом графе, соответствующих частицам. Полосы прокрутки 
«Масштаб» служат для изменения масштаба системы. 

Флажок «Границы пространства» необходим при визуализа-
ции внешних границ отображения. Флажок «Границы области» 
предназначен для отображения границ области, в которой моде-
лировался процесс. 
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Полосы прокрутки «Цвет фона» необходимы для изменения 
цвета фоновой области по трём основным цветам. Полосы про-
крутки «Цвет частиц» предназначены для изменения окраски ча-
стиц структуры или линий, точек в топологическом графе 
по трём основным цветам. Полосы прокрутки «Трансляции 
по осям» выполняют функцию смещения системы по трём основ-
ным координатным осям. 

Флажки «x», «y» и «z» служат для визуализации системы 
при вращении её вокруг осей x, y, z с временным интервалом 
смещения на 1 градус угла, заданным в соответствующем тек-
стовом поле. 

Полосы прокрутки «Параметры проекции» необходимы 
для варьирования параметров перспективной проекции отобра-
жаемой системы. 

III. Выполнение компьютерного эксперимента  
по самосборке и самоорганизации  
неравновесных гелей наночастиц 

1. Провести компьютерный синтез для структуры при кон-
центрации частиц 2 %. Для этого в соответствующем текстовом 
поле ввести значении концентрации. Выставить флажки для со-
хранения системы частиц на каждом временном шаге и по окон-
чании процесса. 

2. На листе «D & t» провести расчёт значений фрактальной 
размерности на каждом шаге моделирования и проанализировать 
график. 

3. Рассчитать информацию Шеннона на каждом шаге моде-
лирования, использовав возможности листа «I & t». Проанализи-
ровать график зависимости. 

4. Вычислить значения частот вершин на каждом шаге моде-
лирования на листе «Pi & t». Проследить изменение величины 
максимума и его принадлежность тому или иному типу вершин. 

5. Перейдя на лист «Pi & C», рассчитать значения частот 
вершин для структур на конечных шагах моделирования при раз-
личных концентрациях от 1 % до 100 % с интервалом 1 %. 

6. Перейти на лист «CCA 3D» и, нажав на кнопку «Построить 
графики зависимости», на листе «Pi & C, D & C, I & C» проана-
лизировать вычисляемые данные и соответствующие графики за-
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висимости. Найти максимальное значение информации и соот-
ветствующую ей концентрацию. 

7. Визуализировать процесс самосборки в файле «3D CCA». 

IV. Анализ результатов компьютерного эксперимента 

В ходе анализа результатов работы необходимо убедиться 
в следующем. 

1. Выявлены четыре типа наноструктур на основании прин-
ципа сигнатуры и частоты распределения вершин. 

2. Снижение значений фрактальной размерности в процессе 
самосборки указывает на переход системы частиц в более плот-
ное расположение в пространстве. 

3. Повышение значений информации Шеннона в процессе са-
мосборки указывает на образование более стабильных структур. 

4. Структуры, синтезированные при заданных концентрациях 
частиц, обладают максимальными либо минимальными значени-
ями информации Шеннона, что связано с высотой пика графика 
распределения частот. 

5. Увеличение фрактальной размерности при увеличении 
концентрации частиц связывается с более плотным расположени-
ем частиц в пространстве. 

V. Контрольные вопросы к лабораторной работе 5 

1. Каково количество типов вершин, различающихся числом 
соседей, в рассматриваемых моделируемых системах? 

2. Сколько типов структур выделено на основании числа пи-
ков на графике распределения частот? 

3. Определите, как изменяется состояние системы частиц 
в течение процесса самосборки, исходя из значений информации 
Шеннона и фрактальной размерности. 

4. Каковы зависимости информации Шеннона и фрактальной 
размерности от начальной концентрации частиц? 
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