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РЕФЕРАТ

Отчет 56 с., 6 рис., 8 табл., 14 источников,   4 прил.
ЗАДАЧИ ОПТИМИЗАЦИИ, ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС, МОДЕЛИРОВАНИЕ, НАНОТЕХНОЛОГИИ, ВЫСОКОПРОИЗВОДИТЕЛЬНЫЕ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ СИСТЕМЫ
[bookmark: z65]Основная идея проекта состоит в развитии существующих и создании новых методов оптимизации, ориентированных на решение задач моделирования свойств наноматериалов. 
Основными целями проекта являются:
– создание новых методов решения оптимизационных задач, возникающих в структурном материаловедении;
– реализация на основе разработанных методов программного комплекса для решения актуальных проблем нанотехнологий, ориентированного на высокопроизводительные вычислительные системы;
[bookmark: z70]– проведение вычислительного эксперимента, направленного на моделирование характеристик наноматериалов.
Научно-технический уровень (новизна): разработка​ ​новых​ ​универсальных​ ​гибридных​ ​оптимизационных​ ​алгоритмов, основанных​ ​на​ ​сочетании​ ​методов​ ​локальной​ ​и​ ​глобальной​ ​оптимизации​ ​с возможностью​ ​подстройки​ ​параметров​ ​алгоритма​ ​под​ ​решаемую​ ​задачу.
Ожидаемый научный и социально-экономический эффект: по результатам проекта будут разработаны и реализованы в рамках программного комплекса методы решения широкого класса задач материаловедения. Внедрение разработанных подходов и программного обеспечения позволит существенно повысить эффективность процесса создания и исследования новых материалов.
Область применения: методические рекомендации по результатам исследования можно применять при создании новых материалов. Потребителями результатов проекта могут быть предприятия, занимающиеся разработкой и производством новых материалов.
В рамках предлагаемого проекта планируется дальнейшее совершенствование оригинальной модели плоского кристалла, расширение списка моделируемых кристаллов, в том числе рассмотрение неоднородных кристаллических структур.  На основе полученных результатов будет достигнут существенный прогресс в направлении идентификации параметров механики сплошных сред с привлечением моделей градиентной теории упругости.  
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[bookmark: _Toc527322316]ВВЕДЕНИЕ

Одним из приоритетных направлений развития современной науки является создание новых материалов. Благодаря развитию наук о материалах и, в частности, нанотехнологий, удалось добиться существенного технологического прорыва во многих отраслях. Современные наноматериалы применяются в медицине, космической и военной промышленности, производстве различных видов продукции, строительстве и многих других областях. Методы математического моделирования, применяемые в науках о материалах, дают возможность исследовать свойства различных материалов численно без проведения реального физического эксперимента. Подобный подход позволяет добиться существенного снижения затрат и ускорить процесс создания новых материалов. 
	При создании новых наукоемких изделий в промышленности, особенно при работе с объектами микро- и наноразмеров необходимо детально знать характеристики, свойства и строение материалов.  Известно, что свойства материалов определяются не только химическим составом, но и их структурой. Применение оптимизационных методов для численного моделирования структур и свойств новых материалов, исходя из детального понимания их строения на атомистическом уровне, является в настоящее время весьма актуальным и перспективным. В данном проекте предлагается развитие существующих и разработка новых методов оптимизации, ориентированных на широкий класс задач нанотехнологий.
Сложность оптимизационных задач, возникающих в материаловедении обуславливает необходимость разработки новых высокопроизводительных методов для их решения. Широкий спектр решаемых задач приводит к необходимости разработки универсальных подходов. Применение параллельных вычислительных методов становится необходимым также в связи с высокой вычислительной сложностью решаемых задач для того, чтобы сделать процесс оптимизации приемлемым с точки зрения используемых ресурсов. 
В проекте планируется развитие параллельных методов оптимизации для решения широкого класса задач нанотехнологий с использованием современных высокопроизводительных вычислительных систем и программного обеспечения. В настоящем проекте ставится новая задача определения параметров жесткости плоских задач деформирования гетерогенных слоистых структур. Для этого потребуется проводить значительный объем вычислений методами молекулярного моделирования и оптимизации при вычислении равновесных структур в рамках дискретного представления о строении материалов.  Научная новизна поставленной задачи заключается в том, что предполагается разработка новых универсальных гибридных оптимизационных алгоритмов, основанных на сочетании методов локальной и глобальной оптимизации с возможностью подстройки параметров алгоритма под решаемую задачу.  
Материалы с плоской кристаллической структурой находят широкое применение в современной промышленности. Ярким примером такого материала является графен – одномерный кристалл углерода. В последнее время появились синтезированы и другие плоские кристаллы, например, фосфорен, силицен и др. Исследованию подобных структур, изучению их механических свойств посвящено много работ. В данном проекте предлагается плоская модель кристаллической структуры, которая может применяться как для моделирования плоских кристаллов, так и служить основой для грубого моделирования слоистых гетерогенных структур. 
Исследование проводится согласно утвержденному календарному плану  (Приложение А). За 2018 год опубликованы 5 статей (Приложения Б,В).























[bookmark: _Toc527322317]1 ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА ПОДХОДА

Рассматривается плоская модель многослойного кусочно-однородного материала.  Материал представляется в виде периодической кусочно-однородной многослойной структуры, в рамках которой могут отличаться типы атомов в различных слоях. Модель накладывает ряд ограничений на структуру слоев:
1. Каждый слой состоит из одинаковых атомов, в разных слоях могут находиться различные атомы.
2. Расстояния между соседними атомами в одном слое одинаковы, но в разных слоях они могут отличаться.

3. В рассматриваемой системе выделяется группа из параллельных слоев, которая периодически повторяется в направлении  оси у.
4. Число атомов в каждом слое и общее число слоев считается потенциально неограниченным.
На рисунке 1 представлен пример модели, в которой повторяется группа из трех слоев. Каждый слой состоит из атомов своего вида. 
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Рисунок 1- Двумерная модель материала

В рамках данной модели положение атомов определяется следующими параметрами:
– расстояние между слоем с номером i и предыдущим слоем;
 – смещение первого атома в слое i с положительной абсциссой относительно нулевой отметки;
 – расстояние между атомами в слое i.



Совокупность значений перечисленных параметров будем называть конфигурацией. Ниже рассматривается ситуация, когда материал находится в ненагруженном состоянии. Требуется определить конфигурацию, соответствующую минимальной энергии взаимодействия атомов, входящих в моделируемый фрагмент материала. 

1.1 [bookmark: _Toc527322318]Постановка задач оптимизации

Как следует из предыдущего пункта, структура материала полностью определяется вектором типов атомов длины k и вектором геометрических характеристик  длины 3k. Без ограничения общности положим .
Группой назовем совокупность атомов в разных слоях, атомов в слое i. При этом абсцисса крайнего левого атома группы i вычисляется по формуле , а крайнего правого – по формуле .
Группу назовем периодической, если выполнено условие для всех . Условие периодичности может быть записано в следующем виде для всех .  Это условие эквивалентно следующему: .
Расчет геометрической структуры плоского кристалла предлагается проводить в два этапа. На первом рассматривается фрагмент материала с k слоями, ограниченный по оси x интервалом . Далее происходит минимизация энергии атомов этого фрагмента материала, получается вектор параметров . Затем производится определение периодической группы атомов. Для этого решается задача оптимизации:

                         ,                         (1)

где  –достаточно малое число, определяющее точность определения периодичности. Используя полученное из (1) значение ,  величины  вычисляются  по формуле (2)

                                                       (2)                                                          

На втором этапе минимизируется энергия периодической группы, идентифицированной на первом этапе. Энергия периодической группы рассчитывается с использованием потенциалов, описываемых в следующем разделе.

[bookmark: _Toc527322319]1.2 Потенциалы для вычисления энергии фрагмента кристаллической решетки

Для описания структуры и различных свойств кристаллов применяются два основных подхода. Первый подход основан на решении кванто-механических уравнений связи. Такой подход позволяет моделировать системы с высокой точностью, но крайней требователен к вычислительным ресурсам. Другой подход основан на идеях «силового поля»: энергия группы атомов аппроксимируется потенциалом взаимодействия. Этот подход незаменим для моделирования больших совокупностей атомов.
Идеи многочастичных потенциалов взаимодействия впервые появляются в работах Абеля [1], в которых получено общее выражение для энергии связи, являющееся суммой парных взаимодействий ближайших соседей. Дальнейшее развитие теория Абеля получила в работах Терсоффа [2], Бреннера [3] и их последователей [4]. 
Потенциал Терсоффа
Потенциал Терсоффа [2] позволяет вычислить энергию взаимодействия группы атомов по формуле (3):

,
,
,

,
,
,
,
 ,

Переменные означают расстояния между атомами с номерами і и j соответственно, через обозначен угол, образованный векторами, соединяющими атом і с атомами j и k соответственно. Потенциал Терсоффа включает 12 параметров, специфичных для моделируемого вещества: . При этом, параметры R и определяются исходя из полученных экспериментально геометрических характеристик вещества и не нуждаются в подборе. 
Потенциал Бреннера
Потенциал Бреннера имеет вид

,                                                          (4)

где  ).

Выражение  представляет собой часть энергии, связанную с силами отталкивания атомов, находящихся на расстоянии . Она вычисляется по следующей формуле (5):

 ,                                        (5) 

 где  

Выражение  отражает энергию притяжения и вычисляется по формуле (6):

 

где 

Функция   используется для ограничения учета энергии только для атомов, находящихся на расстоянии меньше заданного радиуса отсечения и имеет следующий вид (7):


Коэффициент представляет собой усреднение величин по соседним атомам в сумме с некоторым корректирующим слагаемым (8):



Коэффициенты  вычисляются по формулам (9):



где 
Функция   угла  между связями  и  различная для разных типов атомов. В частности, для углерода данная функция имеет следующий вид (10):



Величины  и  выражают число атомов углерода и водорода, соседствующих с атомом  и вычисляются по формулам (11). Величина  – общее число соседних с -м атомов. Для обеспечения непрерывности функции величины  и  вычисляются с помощью функции :



Величина  зависит от того, является ли связь  частью сопряженной системы или нет. Формально данная величина может быть вычислена следующим образом (12):



где 

Число  определяется по формуле (13):



Определенная таким образом величина    для несопряженных связей и   для связей, входящих в сопряженную систему. 
Функции  и  задаются в точках целочисленных решетки и интерполируются с помощью кубических сплайнов размерностей 3 и 2, соответственно. Параметры потенциала для конкретных материалов представлены, в частности, в работе [3].
Потенциал AIREBO
В потенциале AIREBO [4] в выражении для полной энергии системы дополнительно вводятся два терма. Первый описывает энергию торсионного взаимодействия на связи i-j, которая определяется величиной угла между двумя гранями, общим ребром которых является связь i-j. Таким образом, этот терм рассчитывается с учетом атомов первой и второй групп по отношению к i-му. 
Общая энергия системы атомов записывается следующим образом (14):

.                            (14)

Слагаемое  основано на идеях потенциала Терсоффа и имеет вид (15):

.                                                       (15)

Слагаемое, отвечающее за отталкивание, вычисляется по формуле (16):

.                                        (16)

Функция  – взвешенный вклад связи , вычисляемые по формуле (17):



где функция переключения определяется так (18):



При этом   – функция масштаба.
Слагаемое, соответствующее притягивающему взаимодействию, вычисляется по формуле (19):



Коэффициент  выражает силу связи  и вычисляется исходя из окружения взаимодействующих атомов и имеет следующий вид (20):

, 
,                   (20)

Определим также величины (21) 

,


и их сумму  .
Здесь 
Функция  устанавливает «штраф» за близко расположенные связи и представляет собой комбинацию сплайнов пятого порядка:



Значения для построения сплайнов приводятся в таблице 1.
Таблица 1- Точки интерполяции для функции  
	
	cos
	
	
	

	
[Eq.(A12)]
	  -1
	-0.010 000
	0.104 000
	0.000 000

	
	
	0.028 207
	0.131 443
	0.140 229

	
	
	0.052 804
	0.170 000
	0.370 000

	
	
	0.097 321
	0.400 000
	1.98 000

	
	  1
	1.00 000
	2.834 57
	10.2647

	
[Eq.(A12)]
	  -1
	-0.010 000
	0.104 000
	0.000 000

	
	
	0.028 207
	0.131 443
	0.140 229

	
	
	0.052 804
	0.170 000
	0.370 000

	
	
	0.097 321
	0.400 000
	1.980 000

	
	  1
	8.000 00
	20.2436
	43.9336

	
[Eq.(A9)]
	-1
	11.2357
	0.000 000
	115.115

	
	
	12.5953
	13.8543
	32.3618

	
	
	16.8111
	8.641 23
	-25.0617

	
	  1
	19.9918
	0.333 013
	-0.474 189



Функция масштабирования  задается следующей формулой (23):



Определим поправочный коэффициент по формуле (24) 

.           (24)
Функция   определяется как кубический трехмерный сплайн, интерполяционные точки для которого даны в таблице 2. Значения, не отраженные в таблице, полагаются равными нулю, все производные считаются равными нулю
Таблица 2 - Точки интерполяции для двумерного кубического сплайна . 
	
	
	
	

	
	0
	2
	-0.000 500

	
	0
	3
	0.016 125

	
	1
	1
	-0.010 960

	
	1
	2
	0.006 326

	
	
	0
	-0.027 603

	
	2
	1
	0.003 180

	
	0
	1
	0.209 337

	
	0
	2
	-0.064 450

	
	0
	3
	-0.303 928

	
	1
	0
	0.010 000

	
	1
	1
	-0.125 123

	
	1
	2
	-0.298 905

	
	2
	0
	-0.122 042

	
	2
	1
	-0.300 529

	
	3
	0
	-0.307 585



Определим также меру сопряженности  связи :

 (25)

где   интервал, в котором связь является частью сопряженной системы (26):

.                                                           (26)

Слагаемое    определяется как трехмерный кубический сплайн. Данные для интерполяции приведены в таблице 3. Функция симметрична   , поэтому приведено только одно из равных значений. Значения, не представленные в таблице, считаются равными нулю.

Таблица 3 - Точки интерполяции для трехмерного кубического сплайна . 
	

	
	
	
	
	
	
	



	

	0
	0
	3
	    0.004 959
	 0
	0
	0

	
	1
	0
	1
	    0.021 694
	0
	0
	0

	
	1
	0
	2
	    0.004 959
	0
	0
	0

	
	1
	1
	1
	    0.052 500
	0
	0
	0

	
	
	1
	2
	—0.002 089
	0
	0
	0

	
	1
	1
	3
	—0.008 043
	0
	0
	0

	
	2
	0
	1
	    0.024 699
	0
	0
	0

	
	2
	0
	2
	—0.005 971
	0
	0
	0

	
	2
	0
	3
	    0.004 959
	0
	0
	0

	
	2
	1
	1
	    0.004 825
	—0.026 250
	0
	0

	
	2
	1
	2
	    0.015 000
	0
	0
	0

	
	2
	1
	3
	—0.010 000
	0
	0
	0

	
	2
	1
	4
	—0.011 689
	0
	0
	—0.010 022

	
	2
	1
	5
	—0.013 378
	—0.027 188
	0
	—0.010 022

	
	2
	1
	6
	—0.015 067
	—0.027 188
	0
	0

	
	2
	1
	7
	—0.015 067
	—0.027 188
	0
	0

	
	2
	2
	1
	    0.047 225
	0
	0
	0

	
	2
	2
	2
	    0.011 000
	0
	0
	0

	
	2
	2
	3
	    0.019 853
	0
	0
	0

	
	2
	2
	4
	    0.016 544
	0
	0
	—0.003 309

	
	2
	2
	5
	    0.013 235
	0
	0
	—0.003 309

	
	2
	2
	6
	    0.009 926
	0
	0
	—0.003 309

	
	2
	2
	7
	    0.006 618
	0
	0
	—0.003 309

	
	2
	2
	8
	    0.003 309
	0
	0
	—0.003 309

	
	3
	0
	1
	—0.099 899
	0
	0
	0

	
	3
	0
	2
	—0.099 899
	0
	0
	0

	
	3
	0
	3
	   0.004 959
	0
	0
	0

	
	3
	1
	2
	—0.062 418
	0
	0.037 545
	0

	
	3
	1
	3
	—0.062 418
	0
	0
	0

	
	3
	2
	1
	—0.022 355
	0
	0
	0

	
	3
	2
	2
	—0.022 355
	0
	0.062 418
	0

	
	1
	1
	1
	—0.050 000
	0
	0
	0

	
	1
	1
	2
	—0.050 000
	0
	0
	0
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	1
	1
	3
	—0.300 000
	0
	0
	0

	
	1
	1
	4
	—0.050 000
	0
	0
	0

	
	2
	0
	5
	—0.004 524
	0
	0
	0

	
	2
	1
	2
	—0.250 000
	0
	0
	0

	
	2
	1
	3
	—0.250 000
	0
	0
	0

	
	3
	1
	1
	—0.100 000
	0
	0
	0

	
	3
	1
	2
	—0.125 000
	0
	0
	0

	
	3
	1
	3
	—0.125 000
	0
	0
	0

	
	3
	1
	4
	—0.100 000
	0
	0
	0

	
	1
	1
	1
	   0.124 916
	0
	0
	0


Продолжение таблицы 3
	
	
	
	
	
	
	
	



Ротационный штраф  определяется следующим образом (27):



Здесь  также является трехмерным кубическим сплайном, точки интерполяции которого приведены в таблице 4. Значения, не представленные в таблице и производные в узлах целочисленной решетки, полагаются равными нулю
Таблица 4 - Точки интерполяции для трехмерного кубического сплайна . 
	
	
	
	

	2
	2
	1
	-0.035 140

	
	2
	
	-0.004 048



Торсионный угол  определяется стандартным образом как угол между плоскостью, определяемой векторами  и  и плоскостью, задаваемой векторами  и  (28):



Используется новая функция сглаживания  , .
Перейдем теперь к рассмотрению слагаемого , определяемого формулой (29):



где  – традиционный потенциал парного взаимодействия Леннарда-Джонса, определяемый формулой (30):
(30)

В данном случае переключающая функция имеет вид (31):

.                           (31)

Масштабные функции  и  задается соотношениями (32) :

 ,
                                                          (32)

Коэффициент  вычисляется по формуле (33):

(33)

Для завершения описания потенциала необходимо определить торсионную составляющую (34):

,                          (34)

где 

.

[bookmark: _Toc527322320]2 ОБЗОР НЕДЕТЕРМИНИРОВАННЫХ МЕТОДОВ ГЛОБАЛЬНОЙ ОПТИМИЗАЦИИ

а) Метод Монте-Карло:
Самым простым недетерминированным методом глобального поиска является метод Монте-Карло [5]. Идея метода достаточно проста, случайным образом выбираются точки, принадлежащие допустимому множеству, в этих точках производится вычисление значения функции. Процесс прекращается, как только будет найдено достаточно хорошее решение или когда нам надоест ждать его получения (что более вероятно). В качестве конечного решения выбирается самое лучшее решение изо всех исследованных в процессе расчетов. В нашей работе мы используем многомерное равномерное распределение [6]. Возможно более эффективным было бы использование заполняющих последовательностей Соболя [7]. 
б) Метод мультистарта:
Естественной модификацией метода Монте-Карло, является метод мультистарта [8]. Если рассуждать в терминах гибридизации алгоритмов, то метод является классическим примером высокоуровневой гибридизации вложением. Суть метода - из каждой точки, выбранной случайным образом (Монте-Карло), запускается метод поиска локального минимума. Из полученных точек локальных минимумов выбирается точка с наименьшим значением, которая принимается за точку глобального минимума.
в) Метод имитации отжига (Simulated Annealing):



Основная идея метода имитации отжига основана на принципах статистической механики и отражает поведение расплавленного материала при отвердевании с применением процедуры управляемого охлаждения при температуре, последовательно понижаемой до нуля [9,10].  Параметрами метода являются закон изменения температуры T(k), где k – номер шага, закон выбора новой точки и функция вероятности перехода в новую точку , где текущий найденный глобальный минимум. Алгоритм описывается следующей схемой:
1. 

Выбрать начальную точку , .  
2. 
Сгенерировать новую точку 
3. 


Если , то обновить текущий глобальный минимум , текущую точку , перейти к шагу 2
4. 

С вероятностью обновить текущую точку 
5. Перейти к шагу 2
В качестве параметров метода обычно выбираются (35):

,                                   (35)






 и многомерное нормальное распределение с математическим ожиданием x и дисперсией T – схема Больцмановского отжига; или   и - распределение Коши с плотностью  многомерное нормальное распределение с математическим ожиданием x и дисперсией T – схема отжига Коши.
	В ряде случаев, после метода имитации отжига запускается поиск локального минимума.
	На ряду с вышеперечисленными стохастическими методами существует множество генетических и роевых методов [11], таких как алгоритм гравитационного поиска, алгоритм роя частиц, алгоритм колонии муравьев, электромагнитный поиск, гармонический поиск и т.д, но мы не будем подробно на них останавливаться. Каждый из этих алгоритмов имеет большое количество модификаций.
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В работе в качестве метода поиска локального минимума применяется модификация известного метода координатного спуска (ACD).  Суть метода состоит в том, что на каждом шаге выполняется сдвиг в одном из направлений вдоль координатных осей. Если в полученной точке значение целевой функции меньше, чем в исходной, то далее она выбирается в качестве исходной и величина шага по этому направлению увеличивается путем умножения на коэффициент . В противном случае сдвиг выполняется в противоположном направлении. Если последовательные сдвиги в направлении координатного вектора и в противоположном не дали уменьшения целевой функции, что величина шага по этому направлению уменьшается путем умножения на коэффициент .
Сравним схему метода ACD со схемой метода Больцмановского отжига. Закон выбора новой точки присутствует у обоих методов. В случае с методом ACD это некоторая функция от номера шага, а для Больцмановского отжига это случайная величина. Функция вероятности перехода в новую точку у метода ACD (36):


                                      (36)


	Проведем низкоуровневую гибридизацию методов следующим образом – закон выбора новой точки берем от метода ACD, закон изменения температуры от Больцмановского отжига, а функцию вероятности перехода в новую точку выбираем как (37):


       (37)

В итоге получается следующая схема:
1. 

Выбрать начальную точку , .  
2. 
Сгенерировать новую точку 
3. 

Если , то обновить текущий глобальный минимум 
4. 

С вероятностью  обновить текущую точку 
5. 
В зависимости от k и значения изменить шаг по направлению
6. Перейти к шагу 2
Приведем крупноблочные схемы (и краткие словесные описания) используемых в сравнении методов.
Метод 1 (метод мультистарта):
1. Метод Монте-Карло
a. ACD
Случайным образом выбираются начальные точки, из каждой начальной точки запускается поиск локального минимума (ACD).
Метод 2 (мультистарт и высокоуровневая гибридизация Больцмановского отжига и ACD):
1. Метод Монте-Карло
a. Больцмановский отжиг
b. ACD
Случайным образом выбираются начальные точки, из каждой начальной точки запускается Больцмановский отжиг, результат работы Больцмановского отжига подается на вход ACD.
Метод 3 (мультистарт + низкоуровневая гибридизация Больцмановского отжига и ACD):
1. Метод Монте-Карло
a. Больцмановский отжиг+ACD
Случайным образом выбираются начальные точки, из каждой начальной точки запускается низкоуровневая гибридизация Больцмановского отжига и ACD.
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Эксперименты проводились на персональном компьютере с процессором Intel Core i7-4770, 3.4 GHz, 8Gb оперативной памяти.


Для всех трех методов cлучайным образом в допустимом параллелепипеде генерировалась одинаковая совокупность начальных приближений. Использовался параллелепипед со следующими границами Координаты точек генерировались с использованием равномерного случайного распределения в заданных границах. Начальная температура для второго и третьего метода 000. Помимо этого, было установлено ограничение на время счета каждого метода - 600 секундам. Результаты работы методов приведены в таблице 5. 
Таблица 5- Результаты работы метода Монте-Карло
	Метод
	Количество итераций Монте-Карло
	Значение найденного минимума
	% попаданий в

 - окрестность

	Метод 1
	125
	-453.81
	0.8%

	Метод 2
	88
	-453.81
	6.82%

	Метод 3
	88
	-453.80
	6.82%





Из таблицы видно, что хотя методы 2 и 3 выполняют меньшее количество итераций Монте-Карло, процент попадания в  - окрестность глобального минимума () существенно выше. Более подробно работу методов можно оценить по графикам зависимости найденных значений локальных и глобального минимума от времени (Рисунки 2,3,4). Ось абцисс – это время в секундах. Красная линия - значения найденного минимума. Синяя линия – значение глобального минимума, найденное на текущий момент времени.
[image: ]
Рисунок 2 – Метод 1, найденные локальные и глобальный минимумы
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Рисунок 3 – Метод 2, найденные локальные и глобальный минимумы

[image: ]
Рисунок 4 – Метод 3, найденные локальные и глобальный минимумы
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Предполагается разработка двух базовых модулей. Первый модуль генерирует фрагмент кристаллической решетки в виде совокупности координат входящих в нее атомов. При этом выделяются две группы атомов:
1) атомы, энергия которых входит в сумму;
2) атомы, энергия которых не входит в сумму, но при этом взаимодействие с ними учитывается при расчете энергии первой группы атомов.
Второй модуль вычисляет энергию взаимодействия атомов.
Для расчета энергии планируется использовать как самостоятельные разработки, так и существующие пакеты. Одним из таких пакетов является LAMMPS. 
LAMMPS [12] – крупномасштабный атомно-молекулярный многопараметрический симулятор, разработанный для эффективной работы на параллельных компьютерах. Он был разработан в Sandia National Laboratories США. Это открытый код, распространяемый свободно в соответствии с публичной лицензией GNU (GPL). В симуляторе реализованы методы классической молекулярной динамики, для моделирования ансамбля частиц в жидком, твердом или газообразном состоянии. Он может моделировать атомные, полимерные, биологические, металлические, гранулированные и крупнозернистые системы, используя различные силовые поля и граничные условия. Поддерживаются вычисления на GPU (CUDA и OpenCL), сопроцессорах Intel (R) Xeon Phi (TM) и системах с общей памятью, с поддержкой OpenMP.
В симуляторе реализовано вычисление большинства известных энергетических потенциалов, в частности:
pairwise potentials: Lennard-Jones, Buckingham, Morse, Born-Mayer-Huggins, Yukawa, soft, class 2 (COMPASS), hydrogen bond, tabulated
charged pairwise potentials: Coulombic, point-dipole
manybody potentials: EAM, Finnis/Sinclair EAM, modified EAM (MEAM), embedded ion method (EIM), EDIP, ADP, Stillinger-Weber, Tersoff, REBO, AIREBO, ReaxFF, COMB, SNAP, Streitz-Mintmire, 3-body polymorphic. 
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При численном решении задач оптимизации часто используются градиентные методы минимизации функций и их комбинации с методами глобальной оптимизации, которые требуют умения вычислять не только значения оптимизируемых функций, но и их градиентов.  При этом крайне важно вычислять точные значения градиентов за минимально возможное время.
Вычисление градиентов методом конечных разностей иногда связано с большими трудностями, и занимает достаточно много времени в случае задач большой размерности. Более перспективным представляется использование методологии быстрого автоматического дифференцирования. Идеи быстрого автоматического дифференцирования заключаются в следующем:
Пусть  и  - векторы. Дифференцируемые функции W(z, u) и 𝛷(z, u) определяют отображения . Векторы z и u удовлетворяют следующей системе из n нелинейных скалярных уравнений 𝛷(z, u) = 0. Если матрица  невырождена, то сложная функция Ω(u) = W(z(u), u) дифференцируема и ее градиент относительно переменных u вычисляется по формулам для прямого метода дифференцирования (38):



где прямоугольная r×m матрица N(u) находится из решения линейной алгебраической системы (39):



и для обратного метода дифференцирования (40):



где вектор  находится из решения линейной алгебраической системы (41):



Здесь и далее индекс T обозначает транспонирование, нижние индексы z, u обозначают частные производные функций по векторам z и u: . Так же будем обозначать i-е, j-е компоненты векторов z и u как .
Прямой метод позволяет вычислить градиент функции за время не превышающее (42):

,                                        (42)

а обратный метод за время (43): 

,                                               (43)

где T(f) - время вычисления функции и  - некоторые константы. Теоретические оценки данных констант (без учета времени доступа к оперативной памяти и возможности параллельных вычислений) приведены в работе [13]: = 3, . Практически достижимые оценки для  приведены в работе [14]: 2-4 для ручного способа кодирования производных и 2.7-4 для пакета Adept. Для прямого метода дифференцирования практически достижимые оценки , как правило, не превышают теоретических.
При ручном дифференцировании для того, чтобы воспользоваться указанными выше способами вычисления производных, необходимо представить вычисление функции как многошаговый процесс (следует заметить, что пакеты быстрого автоматического дифференцирования делают то же самое).
	Для большей ясности приведем пример дифференцирования обоими методами функции двух переменных (44):



 	Представим вычисление функции как многошаговый процесс:









Вычисление функции и градиента в точке прямым методом будет выглядеть следующим образом (Таблица 6):
Таблица 6 - Вычисление функции и градиента
	
	
	

	
	
	

	
	
	

	
	
	

	
	
	

	
	
	

	
	
	



Как мы можем увидеть из этого примера, количество операций зависит от размерности задачи.
Вычисление функции и градиента в точке обратным методом будет выглядеть следующим образом (Таблица 7):
Таблица 7 - Вычисление функции и градиента в точке обратным методом
	

	

	

	

	

	

	

	

	
	




Продолжение таблицы 7	
	
	

	
	

	
	

	
	

	
	

	
	



Как видно из этого примера, количество арифметических операций для вычисления градиента не зависит от размерности задачи, а от количества шагов многошагового процесса. Необходимо упомянуть, что реализация прямого метода быстрого автоматического дифференцирования требует меньших накладных расходов по хранению значений внутренних переменных в оперативной памяти. Так же при написании универсального пакета БАД, для обратного метода приходится реализовывать сохранение дерева вычисления функций, что сказывается на производительности. Исключение составляют пакеты БАД использующие метод source-to-source компиляцию, например, Tapenade. Но для одномерных функций прямой метод всегда будет эффективней в реализации. 
В некоторых случаях, можно комбинировать прямой и обратный методы. Покажем этот прием, на нашей функции (Таблица 8):
Таблица 8 - Прямой и обратный метод
	

	

	

	

	
	

	
	

	
	

	


Продолжение таблицы 8	
	
	

	
	

	
	

	
	



Подобный прием реализован для вычисления градиента потенциала REBO в пакете LAMMPS.
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Для подключения пакета LAMMPS к программе, содержащей модель плоского кристалла и методы оптимизации, потребовалось:
1. Сконфигурировать пакет для использования optional package “MANYBODY” – make yes-manybody.
2. Скомпилировать пакет как библиотеку – make machine mode=lib.
3. В программе, перед началом расчетов, инициализировать пакет с помощью библиотечной функции - lammps_open_no_mpi().
4. С помощью команд пакета LAMMPS, создать, перед началом расчетов, необходимые объекты и считать параметры потенциала – запуск команд - lammps_command().
5. В подпрограмме расчета значения функции и градиента, с помощью библиотечной функции create_atoms(), создать набор атомов с координатами соответствующими конфигурации плоского кристалла. функции расчета 
6. Запустить расчет потенциала REBO - lammps_command(lammps, "run 0")
7. Получить значение потенциала и его производные по координатам атомов.
8. Удалить атомы -  lammps_command(lammps, "delete_atoms region en").
В пакете LAMMPS реализовано вычисление частных производных по координатам для каждого атома. Алгоритм вычисления выглядит следующим образом:
Сначала, с помощью прямого метода, для каждой пары атомов вычисляется производная . Затем, вычисляются производные  и , . Далее, для каждого атома вычисленные производные суммируются - ,.
Для рассматриваемой в работе задачи, координаты атомов не требуются. Поэтому вычисление и сохранение производных   и  заменяется на непосредственное вычисление производных (45):

,
                                                       (45)
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Опытные образцы кремниевых нанонитей были получены методом метал-стимулированного химического травления поверхности кремниевых монокристаллических пластин р-типа проводимости, с кристаллографической ориентацией поверхности (100) и удельным сопротивлением 1-10 Ом*см. Перед началом процесса травления кремниевые подложки очищались в ультразвуковой ванне в растворах ацетона и изопропилового спирта в течение 2 минут. Затем слой естественного оксида  удалялся путем выдерживания в 2% водном растворе плавиковой кислоты в течение 2 минут. Далее следовал сам процесс формирования нанонитей. 
В качестве металла-катализатора использовалось серебро. На первом этапе процесса на поверхность кремниевых подложек осаждались наночастицы серебра из раствора 5M HF:0.02M AgNO3 в соотношении (1:1) в течение 30 секунд. На втором этапе метал-стимулированного химического травления для роста нанонитей использовался  раствор 5M HF:30% H2O2 взятый в трех разных соотношениях, а именно (10:1), (20:1) и (30:1). Серии образцов, полученных  при этих концентрациях HF, были обозначены как образцы серии А, серии В и серии С соответственно. Время травления изменялось от 1 до 60 минут. На заключительном этапе процесса наночастицы серебра удалялись путем выдерживания в концентрированной азотной кислоте в течение 5 минут. Готовые образцы промывались в деионизованной воде и высушивались в струе азота. 
Морфология и структурные свойства полученных методом МСХТ структур КНН были исследованы с помощью сканирующего электронного микроскопа Carl Zeiss Ultra 55 FE-SEM, спектры комбинационного рассеяния образцов измерялись на установке NTegra Spectra. Все эксперименты и измерения проводились на воздухе при комнатной температуре.
На рисунке 5 приведены СЭМ снимки поверхностей и бокового скола нанонитей серий А, В и С, полученных при фиксированном времени травления - 15 минут, а также СЭМ изображение поверхности кремниевой пластины, покрытой частицами серебра - катализатора реакции растворения. 
б)
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   в) Боковой скол КНН 2	                                     г) Боковой скол КНН 3
Рисунок 5 - СЭМ снимки поверхности кремниевой пластины, покрытой частицами серебра (а) и бокового скола КНН (б, в, г), полученных при времени травления 15 минут и различной концентрации (10:1) (20:1) (30:1) раствора плавиковой кислоты с перекисью водорода

Из рисунка 5а видно, что наночастицы серебра однородной, плотной пленкой покрывают поверхность подложки монокристаллического кремния. Морфология и размеры формирующихся наночастиц серебра зависят от времени их осаждения на первом этапе МСХТ. Наночастицы серебра играют важную роль в осуществлении процесса МСХТ, поскольку участвуют в катализе катодной реакции, тем самым снижая электрохимический барьер реакции. Вертикальное расположение КНН обуславливается продольным продвижением серебряных частиц с поверхности в глубину кремниевой подложки «сверху-вниз», при одновременном растворении кремния вблизи серебряных частиц. Размеры наночастиц серебра, осажденных на поверхность кремниевой подложки при комнатной температуре в течение 30 секунд варьируются от 10 нм до 100 нм, что позволяют судить о размерах будущих пор между КНН. Таким образом, исследуемые структуры КНН также можно отнести к микропористой структуре.
По рисункам 5 б), в), г) можно проследить изменение длины КНН в зависимости от концентрации плавиковой кислоты в травящем растворе. Например, при фиксированном времени травления длина образцов КНН серий А, В и С составила 5,239 мкм, 6,9 и 6,1 мкм соответственно, что указывает на то, что с ростом доли HF в травящем электролите приводит сначала к медленному увеличению, а потом насыщению скорости реакции.


Рисунок 6-Зависимость длины КНН от времени травления при различных концентрациях HF в травящем растворе

На рисунке 6 показаны графики зависимости длины КНН от времени травления при различных концентрациях HF. Видно, что длина нанонитей линейно растет с увеличением концентрации раствора плавиковой кислоты для всех серий образцов. Также были рассчитаны значения скорости роста КНН. Скорость роста нанонитей для серии А – 0,07-0,4 мкм/мин, для серий В и С соответственно 0,3-0,5 мкм/мин и 0,4-0,8 мкм/мин. Из данных значений можно отметить, что скорость роста КНН возрастает с ростом концентрации раствора плавиковой кислоты. 
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В проекте были решены все основные задачи, отраженные в календарном плане за 2018 год. Разработана двумерная модель плоского кристалла. Получено теоретическое обоснование и разработана программная реализация модели плоской кристаллической решетки. Модель применена для случая двумерного кристалла. Сформулированы оптимизационные задачи для расчета геометрической структуры плоского кристалла.
Была разработана модель плоской кристаллической решетки. Разработаны методы локализации плоского фрагмента решетки. Были разработаны алгоритмы вычисления энергии фрагмента решетки в силовом поле. 
Была получена программная реализация модели плоской кристаллической решетки. Получены программные модули, входящие в состав плоской модели материала, вычисляющие положения атомов по параметрам решетки. Получены программные компоненты определения и вычисления энергии периодического фрагмента решетки. Получена программная реализация на языке С++ модели плоской кристаллической решетки, в составе программной реализации получены модули, вычисляющие положения атомов по параметрам решетки. Реализованы потенциалы Леннарда-Джонса, Морзе, Терсоффа. Произведена интеграция модели плоской кристаллической решетки со свободным пакетом для классической молекулярной динамики LAMMPS (англ. Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) для вычисления потенциала REBO/AIREBO. 
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2.4 TlaTeHTOCIOCOOHOCTE: HE MTPEANOAracTCs.
2.5 Hay4yHO-TeXHHYECKHH YpOBEHb (HOBH3HA): pa3paboTKa HOBBIX YHHBEPCAJIbHBIX
THOPUIHBIX ONTHMH3AIHOHHBIX aJITOPUTMOB, OCHOBaHHBIX Ha COYETaHHH METOOB JIOKAJbHOH U
rnobanbHOH ONTHUMH3AMUKH € BO3MOXHOCTBIO MOACTPOMKH NapaMeTpPOB aJrOpHTIMa IOA
pelmaeMyo 3aaady.
2.6 Ucnonp3oBaHHE HaydYHO-TEXHHUUECKOH MPOAYKIMH ocyliecTsigercs: UcnonuuTtenem.
2.7 Bun ucnionb30BaHMs pe3ysibTaTa HayuyHoHR U (WiK) Hay4YHO-TeXHHYECKOH e TeIbHOCTH:

3. HaumeHoBaHHe paboT, CPOKH HX peaJH3alHU H pe3y/bTaThbl
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Anoamna. byn maxanada xen xabammol 66nikmi-Gipmexmec MamepuaiObly JCasbik
Modeni dicane onmaiinandwipy ecebi Kapacmepinadvi. Mamepuan nepuoomovl 6onikmi-
Gipmexmec ken Kabammul KypbliblM mypinde yculnbliadbl, COblly AicLHOA apmypii
Kabammapoagel amom mypnepi epexuienenyi mymxin. JKasvlx, kpucmandwl Kypeinsimsl bap
Mamepuanoap xKasipei 3amanzvl emepkacinme Keninen Koadaweic mabadsl. Mynoaii
Mamepuanobliy JCapKbIn MblCalibl peminde epaghen yculnbliadbl - Komipmeziniy 6ip onuemoi
kpucmansl. Conevl  yakeimma gocgopen, cunuyen owcone m.c.c. b6acka 0a Jicasvik
Kpucmanoap cunme30enoi.

Tyuin ce30ep: mamepuan, dicasvik Kpucmani, amom, b6enikmi-6ipmexmec mamepuar,
exi onuemoi mooens.

Kipicne. 3amanayn rbUIBIMABI JaMBITY[bIH 0acklM OarbITTapbIHBIH Oipi kaHa
MaTepuangapael Kypy Oonbmm Tabeutajel. Martepuangap Typaibl FhUIBIM JKOHE, aTam
aliTKaHJa, HAaHOTCXHOJOTHSHBIH [aMybl apKachbIH[d, KOITereH cajagapia MaHbI3bI
TEXHOJIOTMAIBIK CEpIiHALTIKKe KO XeTKi3inai. 3amanayu HaHoMarepuaigap MeIUIMHALA,
FapBIITHIK XKOHE 9CKEPU OHEPKACINITe, SPTYPIIi OHIM TYPJIepiH OHAIpyZe, KYPhUIBICTA JKIHE
1.0 KenTereH cajamapga KojjadpUiagsl [1].  Marepuangap Typaisl - FRUIBIMZIA
Tai1alanbUIaTEIH MaTEMaTUKATIBIK MOZEIIIEY 9IiCTepi, 9pTYpIli MaTeprualaapAblH KaCUETiH,
HaKThl (U3MKAIBIK YKCIEPUMEHTCI3 CaH/IBIK 3epTTeyre MyMKiHAiK Oepeni. Mynpail Tocin
IIBIFBIHIAPBIH aWTapIBIKTal TeMeHJeyiHe KOJ JKETKi3yre KoHE jXaHa MaTepuasiap/ibl
’Kacay IIPOLECiH XXenenneTyre MyMKinaik 6epemi.

7Ka3bIK KpHCTAIBIH eKieImem/Ii Moe/TiHe cHIIaTTamMa

byn Mmakanaja KapacTBIPBUIATBIH Kell KabaTThl GeuikTi-GipTekTec MarephaijiblH
XKa3bIK MoZIeli [2] YChIHBUIFaH MOJIEIIb/I aHbIKTaii/fsl. MaTepuan HIepruoaThl Typae GOmiKTi-
GipTexTec kem KabaTTel KYpeUIBIM Typinze Gepineni. Mopenas kabGarTap KypbUIBIMBIHA
6ipkaTap LIeKTeynep eHrisesi:

1. op xabar 6ipaeit aTomMIapaan Typajbl, 9pTYpIli aToMaap opTypii KabaTtapaa 60Irysl
MYMKIiH;

2. 6ip kabaTTars! ipresec aTomM/ap apachIH/arsl KAlIBIKTHIKTAp Oipieit, 6ipak op Typii
KabaTTapza oJlap epeKIneIeHyi MyMKiH;

3. KapanbIn ;xaTKaH xyiene K mapaniensai kabarrapaan TypathiH Ton 6estiHend, y eci
6arbIThl OOMBIHIIA TEPHOATE! KaliTa/laHbIIl OThIPaIbL;

4. op xabaTTarsl aTOMIap/bIH CaHBI XoHE KabaTTapIblH JXKallbl CaHbl OTEHIAAIIBI
LIEKTeyCi3 Jen CaHalabl.
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AHHOTALHS

B paGote npeactasieHsl pesynbTaThi SKCICPHMEHTANBHBIX HCCICAOBAHIIT BIHAHIS KOHLCHTPALHH
MaBHKOBOI KHCIOTbL B TPABAIIEM DACTBOPE HPH MCTaI-CTHMYTHPOBAHHOM XHMHYCCKOM TPaBICHHH
MOBCPXHOCTH  [IACTHHLL  MOHOKPHCTAJIINYCCKOrO  KPEMHHSL Ha  CTPYKTYPHBIC CBOHCTBA TOJIYUaeMbIX
KPEMHHEBBIX HAHOHHTEIT. CTPYKTYPHBIC CBOHCTBA KPEMHHCBBIX HAHOHUTCH HCC/IC10BaHbBl MeToa0M COM §
PAMaHOBCKOI crieKTpockomni. [TokasaHo, cKopocTb pocTa HAHOHHTCIT JHHCHHO 3aBHCHT OT KOHIICHTpALHH
[UIABHKOBOIT KHCJIOTBI B TpapslieM pacteope. M3 mecnenoanmii CoekTpoB KOMOHHALMOHHONO paccesHus
CJIC/yeT, 4TO HHTCHCHBHOCTL cBeTa aumsi obpasuos KHI cepuit A, B, C Bospacraer ¢ ysemmdcHiem
KOHLICHTPALHH TPaBSIIEro PacTBopa.

Beenenne

OZHUM 3 NIEPCTICKTHBHBIX, HOBBIX M0JYTIPOBOHHKOBBIX HAHOMATCPHANOB  ABJISIOTCS KPEMHHUEBBIC
nanonntn (KHH). Hlupoknii nnanazon ontmueckoit ajicopGumi, BHICOKAs HHTCHCHBHOCTL MOTTOMCHILS,
BbICOKAA MOMBHAKHOCTL HIEKTPOHOB neiact KHH HesaMeHIMBIM MaTepHanoM uisi co3zanis GHoceHcopos
[1, 2], nonesbix Tpamsncropos [3, 4], HHTCTPHPOBAHHBIX CXCM [5]. B Hacrosiuwmii MOMEHT MeTO/bI
nonyaernst KHH otHoCHTeNbHO HCHONB3yeMOro m0/1X0/1a MOKHO Pa3ic/inTh HA ABA: MCTOIbI «CBEpXY-
BHH3» H «CHH3Y-BBEPX». METO/IBI ¢ MOAXOTOM «CBEPXY-BHH3» 3apCKOMCHI0BATH ccOsl Kak Gosee HpOCTHIC B
HCTIOMHCHHMI I HC 10POrHE, HAMPHMCP, TaKHCe KaK, JascpHas abmamus [6, 7], XHMUYecKoe TpaBicHHe [8,9]u
MCTOJIBI poCTa 3 pacTBOpoBs [10], Mo cpasHEHMIO ¢ MCTOZAMH € MOJAXOIOM «CHU3Y-BBCPX», KOTOpbIe
TpelyioT GONMBIIMX 3aTPaT, HANPUMEP, XUMUUCCKOE OCAKACHHE U3 naposoii paspl [11-13], monexynspro-
Jlydesas snuTakcus [ 14, 15], tepmudeckoe nenapenne [16-18].

Meton  Merai-CTHMYIHPOBAHHOTO  XHMHUCCKOTO tpasinchus (MCXT) otHOocHTCs K MeTomam
PCAIH3AUMN U3 PACTBOPOB «CBCPXY-BHH3» I ABISCTCS OAHUM M3 HaHOOIEC IMMPOKO HCMOJb3yeMBIX,
MOCKOMLKY OH JI0CTATOMHO POCT B HCTIONHEHHH U HE TPeGyeT MPUMEHCHHS 10POTOCTOSLICIO BAKYYMHOTO
obopynosanns [19]. O6erano poct KHH meromom MCXT srinonusiercs B tpu sTana. Ha nepsom srane
MPOLECCa pocTa HAHOYACTHIIBL OIArOPOJAHOTO METalia (YaCTO HCHONb3YIOTCs Cepedpo. 3010T0 H Meib)
OCANAIOTCA  HA TMOBCPXHOCTH  MONYTMPOBOIHMKOBOI TOMUIOKKH M3 pactsopa. YacTupsl Gnaropoanoro
MCTajlla  BBITOTHAIOT — po/ib  KATATN3ATOPA  OKHCIMTE/NbHO-BOCCTAHOBHTCTBHBIX  peakumii U pocra
HaHOCTPYKTYp. B psne paGor [20, 21] Gbulo nokasawo. 4To HAHOONCE ONTHMATBHBIM BAPHAHTOM
Katannsatopa st pocta KHH ssastores cepeGpo. Ha Bropom srane npomecca ocyuectsiasercs poct KHH
CBCPXY-BHU3 B paCTBOpC, COJACPIKAIICM MCPCKHCH BOJOPOJA M IABHKOBOI Kkucnotsl. [Jnnna KHH
PCIyHPYCTCST B 3aBHCMMOCTH OT BPCMCHH TpasjieHus. Ha 3akiiiounteabHOM HTane MeToqa OCTaBIIMecs Ha
MOBCPXHOCTH  MOJIyYCHHOH — HAHOCTPYKTYPbl  MCTA/LTHUCCKME  HAHOYACTHIB  YIAISIOTCS My TeM
BBUICP/KHBAHIIS B KOHLICHTPHPOBAHHOI a30THOI Kkucaote. XoTs ueee10Banmio usuucckux cpoifcrs KHH
H HX TMPAKTHYCCKOMY IPUMEHCHHIO MOCBAMICHO 0CTATOYHO GOIBILOE KOJIHYCCTBO CTATCil [22-24], ocraetcs
MHOTO  OTKPBITBIX  BOINPOCOB, TPEOYIOMMX JACTAILHOTO MCCACAOBAHMS BIHSAHHS TEXHOJOIMHYECKHX
M1apaMETPOB MOMYICHHs HAHOCTPYKTYP HA MX (u3uucckie cBOHCTBA. B 4acTHOCTH, He /10 KOHIA H3ydcHo
BIHsiHIC KoHuenTpauni HyOs B tpassiuiem pactsope Ha MOpGOIOriIo NOBEPXHOCTH 1 H3HUECKHE CBOHCTBa
HaHOHuTell. B HacTosuIeil craThe HCenen0BaHo BMSHIE cocTaBa TPABAIICIO PAcTBOpa Ha MOP(OIOTHIO ¥
onTHyeckue cpoticrea KHH.

IKCNepHMEHTANIBLHAS YACTh

Onbitubie  o6pasusl  KHH  6butn nonyucnsr  metoiom MCXT [OBCPXHOCTH  KPEMHHCBBIX
MOHOKPHCTAITHICCKUX  TUTACTHH  P-THNA  MPOBOMMOCTH, ¢ KPHCTAmToOrpaduyeckoil  opueHTawcii
nosepxHoctn (100) m yaeasHeiM conporusiennem 1-10 Om*em. [lepes Hauamom npouecca TpasicHms
KPCMHHCBBIC MOMLIOKKH OYHINATNCH B yIBbTPAa3BYKOBOI BAaHHE B PACTBOPAX AlCTOHA M H30IIPOITHIIOBOrO
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NPUMEHEHUE METOJIA TOUHBIX LITPA®HBIX ®YHKIIHIA
K 3AJAYE MUHUMU3ALUH SHEPT WU MJIOCKOT'O
KPUCTAJLITA

Amupxanosa I'.A. ', Topuakos A.10.? Jlyiicendaesa A.JK. ',
Mocbinkun M.A.?

'Hnemumym ungpopmayuonnvix u evivuciumensuvix mexnonoeuti KH MOH PK,
’Buvuciumensioiii Lenmp um. A.A. Jopoonuywina PAH, ®HL] HY PAH

Annomauua. B pabome paccmampusaemes nouck 2106a1bHO20 MUHUMYMA SHEPIUL
COBOKYNHOCIU — amoMO6  (hpacMenma  NIOCKOU — KpUCALIUYECKOU — pewemsy ¢
oepanuvenusmu muna wepasencms. [obanuzayus noucka NpouzBOOUMCs ¢ NOMOUHIO
wemoda Monme-Kapao. [Ina noucka 10KkaibHbIX MUHUMYMOB RPUMEHACTNCA MEMOO MOYHbIX
WmpagpHbIX GYHKYUIL 6 COueManuu ¢ MemoooM d0anMUEHO20 KOOPOUHAmMHo20 cnvexa. 1ia
VCKOPEHUA pacyuemos ucnoab3yemcs OUPeKmueHoe MHO2ONOMOUHOE NPOZPAMMUPOBAHUE ¢
SunaMudeckum pacnpeoeneHueMr uIUcIeHuUll Meicoy NOMoKAML.

Kniouesvie cnoea: osymepnvie Kpucmaiivl, Memoobl ONMUMUAYUL,  MOYHBIE
wmpagmvle gyuryu, epadenonodobHvie CmpyKmypol.

Beeaenne

[110ckne KpUCTaIbl MPUBIEKAIOT GONBIIOE BHUMAHHE Hecie10BaTeleli nocieinee
BpeMsl, T.K. MHOTHe nojo0Hble cTpyKTypbi [1], Hampumep, rpaden, GochopeH, chinieH,
001a1a10T PAZIOM YHHKAIbHBIX CBOICTB. B paGoTe paccmaTpuBaeTcs 3ajgaua yclI0BHOI
ONTHMH3ALMH, COCTOsALIEH B HAXOKICHHM MHHMMYMa SHEPrHH COBOKYIHOCTH aTOMOB
dparMeHTa MI0CKOi KPHCTALTHYECKON PeleTKH, NPH OrPaHHYEHHsX THIA HEPABEHCTB,
Jannas  3ajmaua ummeer GonblIOE  MPAKTHYECKOE —3HAYEHHE, T.K. OHEPreTHYeCKH
MUHUMaJlbHbIE  KOH(UIYpALMi  PeLieTKH COOTBETCTBYIOT —CTaOMJIBHBIM  COCTOSHHAM
BelIecTBa.

JI15t BIYMCTICHUS SHEPTHH MPHMEHSIOTCS SMIUPHYECKHE TOTEHIHATBI MEAKATOMHOTO
ssaumozelicTeus.  [MoteHumanbl  anmpoKCHMHPYIOT — 9HEPrHIO  B3aHMOICHCTBHSA
COBOKYMHOCTH aTOMOB, MOJIOKEHHS KOTOPBIX B Cllydyae IIOCKONO KpHCTATId 3a1aHbl
KOOp/IMHATaMH B JIByMEPHOM MpocTpaHcTBe. B paboTe paccmarpuBaercs noctaHoBka
sa1aui ¢ pparMeHToM GHKCHPOBAHHOIT UTHHBL [1pH 3ToM (yHKIMS SHeprin, Kak MokasaHo
s pabore [2], sBasieTcst pa3pbIBHOIA.

s yueTa orpanuueHuii NpHMEHSETCS METOJ TOUHBIX LTpadHbix dyHKimii [3.4],
103BOJSIIOIIMIT  PEIMThL 3ajlauy YCJOBHOI ONTHMH3ALUH B pe3yJbTare OIHOKPATHOI
MUHHMU3ALMKM  BCIIOMOTraTenbHOH  DyHKumH.  YuuThbiBas —HEOOXOAMMOCTH — [OHCKA
r100a1bHOTO MUHUMYyMa, MPHUMEHSETCs MeTO/ MonTe-Kapro, KOTOpBbIH
pacnapaiesMBaeTes ¢ MOMOLIBIO AHPEKTHBHOTO MHOIOMNOTOYHOIO TPOrPaMMHPOBAHHS C
JAMHAMMYECKHM pacrpeie/ieHnil Mek Ty notokamu [5]. st BbINONHEHHS pacueTos GbLiu
HCMOJIb30BaHbl BLIYMC/INTE IbHBIE pecypebl UL Y PAH [6].

1. TlocranoBka 3a1aun
Paccmarpusaemas B 1auHOil pafoTe MI0CKas MOJE]Ib MHOTOCIONHOIO KyCOuHO-

OHOPOJIHOTO MaTepuana npeaioxesa B [7, 8]. Marepuan npejicraiseTcs B Buie
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Cexnus 5. MogenpoBaHue U ONITUMU3AIUS CJI0KHbBIX CUCTEM U GU3HEC MTPOLECCOB.
BeruucinTebHas MaTeMaTHKa, YUCJIeHHbI aHa/IM3 U IPOrpaMMHUpOBaHue,
MaTeMaTHU4ecKasi Joruka. Teopusi CTaTUCTUKK. CTaTUCTUYECKHE METO/bI

on Electrical and Electronics Engineering (ISEEE). - 2017.
https://doi.org/10.1109/ISEEE.2017.8170657

20. An Application of Non-Linear Autoregressive Neural Networks to Predict
Energy Consumption in Public Buildings / [L. Ruiz, M. Cu’ellar, M. Delgado and oth.] //
Energies. — 2016. — Vol 9, Issue 9, P. 684.

21. Multifactor-influenced energy consumption forecasting using enhanced back-
propagation neural network / Y. Zeng, Y. Zeng, B. Choi, L. Wang // Energy. — 2017. —
Vol. 127. — P. 381-396. https://doi.org/10.1016/j.energy.2017.03.094.

TUbBPUAN3ALIUA METOA0OB MOHTE-KAPJIO, UMUTAIIUN
OTXKHUI'A U JIOKAJIBHOI'O TIOUCKA

Amupxanosa' I'.A., Fopuakos**A.10., /lyiicen6aena' A. K.

! Hnemumym unghopmMayuOHHbIX U 8blUUCIUMENbHBIX MEXHOL02ULL
KH MOH PK, Kazaxcman
’Botuucnumensuwiii Llenmp um. A.A. JJopoonuysina PAH,
QUL 1Y PAH, Poccus
SUnemumym npo6rem bezonacnozo paseumus amomuou snepeemuku PAH,
Poccus

Annomauyusn. Ha npumepe 3a0auu noucka 2100a1bHO20 MUHUMYMA IHepauu
COBOKYNHOCMU ~— amomMo8  (ppazmeHma  NIAOCKOU — KPUCMALIUYECKOU — peulemku
paccmampugaiomces mpu 2uOpUOHbIX Memooa 2106anbrou onmumusayuu. Ilepewiii uz Hux,
WUPOKO usgecmublil Memood Mynemucmapma (couemanue memooa Monme-Kapno c
Memoodamu JIOKanbHo20 noucka). Bmopoii — couemanue memooa Mowme-Kapno c¢
MEmoooM UMUMAYUU OmicUsa U JOKAIbHbIM nouckom. M mpemuil, npeonodicenmuiil
asmopamu, memoo Moume-Kapno u nuskoyposHesas 2ubpuousayis memooda umMumayuu
omacuea ¢ adanmusHolM KOOPOUHAMHBIM CnyckoMm. IIpogedeHo sKcnepumeHmanbHoe
cpasHenue Memooos, Komopoe NoKazaio NPEeuMywecmao 6nMopozo U mpemye2o Memood.

BBenenne

Meronpl TI00QNBHON ONTHMHU3ALUKM  YCIIOBHO JIENATCS Ha JABa THOA — C
JI0Ka3aTeIbCTBOM (IE€TEPMUHHUPOBaHHbIE) M 0e3 JOKa3aTelnbCTBa ONTHMAIBLHOCTH (HE
NETEPMHHUPOBAHHEIC). J[eTepMHUHUPOBAaHHBIE METOJBI MO3BOJIAIOT MOIYYHTh PELICHHE,
OTJIMYAIOIIEECs OT ONTUMAJIBHOTO He 0oJiee YeM Ha 3a/laHHyo BennuuHy. K stomy kiaccy
OTHOCATCS pPA3JIMYHbIE BapUaHThl METOJAa BETBEH W TIpaHull (B YaCTHOCTH METOJ
HEPAaBHOMEPHBIX MOKPHITUH [1]), METOABI MHTEPBAIBLHOTO aHAIM3a U MHOTHE JPYyrHe.
OCHOBHBIM  HEIOCTAaTKOM JICTEPMUHHPOBAHHBIX METOJIOB SIBIISIETCSI HX BBICOKas
BBIYUCIIATENbHAS CIOKHOCTD. J[aHHbIC METO/BI UCMONB3YIOTCS, KaK MPaBHIIO, Ul 3a1ad
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Cexuus 5. MogenMpoBaHue U ONTUMU3AIUS CJI0KHBIX CUCTEM U GHU3HEC ITPOLECCOB.
BeruucinTebHAs MaTeMaTHKa, YUCJIeHHbII aHa/IM3 U IPOrpaMMHUpOBaHue,
MaTeMaTHU4ecKasi Joruka. Teopusi CTaTUCTUKK. CTaTUCTUYECKHE METO/bI

14 World Economic Outlook
Databases. - http://www.imf.org/external/ns/cs.aspx?id=28 (29.08.2018).

15. A. Ashimov, Zh. Adilov, R. Alshanov, Yu. Borovskiy, Sultanov, B. The theory
of parametric control of macroeconomic systems and its applications (I) / Advances in
Systems Science and Application. - vol. 14, No 1. —2014. - pp. 1-21.

16. NLPEC. - https://www.gams.com/latest/docs/S_NLPEC.html (29.08.2018).

NCCJIEJIOBAHME BJIUAHUS CEKTOPA HAHOTEXHOJIOT U
HA MAKPOIIOKA3ATEJIM PA3BUTHUS DKOHOMUKHN
KA3AXCTAHA

Kanumonnaes A.M.!, Amupxanosa I'.A.%, Onenés H.H.>>*

'Kaszaxckuil HayuonanbHwli yHueepcumem um. anb-Papabu,
2. Anmamui, Kazaxcman
2Uncmunmym unpOPMAYUOHHBIX U GLIYUCTUMENLHBIX MEXHOLOUL
KH MOH PK, Kazaxcman
3Boiuucaumenvuwiii yenmp um. A.A. JJopoonuyeina @UL] 1Y PAH,
2. Mockea, Poccus
*Poccuiickuii ynueepcumem Opyacovl Hapodos, 2. Mockea, Poccus
e-mails: kalimoldayev85@gmail.com, gulshat.aa@gmail.com, nolenev@mail.ru

Annomayusa. Paccmompena nopmamusHas 6anancoeas OuHaMuyeckas Mooeib
askonomuku Kazaxcmana ¢ 60abuwumM YUCIOM 6HEWHUX napamempos. B pabome
npeonodicen Memoo UOeHMUPUKAyUU MoOelu KOC8EHHbIM NymeMm 3d cyem CPABHeHus
PACUEMHBIX U CAMUCIMUYECKUX 8DEMEHHBIX PAO08 MAKPONoKazameell u UCnoib308aHUs
NApaienbHblX  GbIYUCHEHUL HA  MHO2ONPOYeccopHulx — cucmemax. IIpedcmasneruvl
Pe3VIbMantvl YUCIEHHBIX IKCNEPUMEHNO8 C OANAHCOBOU HOPMAMUBHOU MHO20CEKIMOPHOU
Mmodenvio  dkoHomuxku  Kazaxcmana. Hccnedosano  eo3deiicmeue  cekmopa
HAHOMEXHONO2UTL HA YKOHOMUKY CIPAHbL.

Moumorpadus [1] aHanmu3upyer mporecc CTAHOBICHHS HOBOTO TEXHOJIOTHYECKOTO
yKJIaZa B MHPOBOM TEXHHKO-3KOHOMHYECKOM pa3BHTHH. Ha ocHOBe aHanmm3a AMHAMUKH
JIBEHA/IATH WHJMKATOPOB PA3BUTUS HAHOTEXHOJOTHH M KOMILIEKCA TEXHOJOTMYECKH
CONpSDKCHHBIX MPOM3BOJCTB B PA3NUYHBIX CTPaHAaX II0OKa3aHa KIIIOYEBass pOJb
HAHOTEXHOJIOTHH B 9TOM IIpoLecCe.

Moumnorpadus [2] ynmemaser TiyOokoe BHHMaHHE IpoOIeMaM  Pa3BHTHS
DEBOIIONMOHHBIX ~ TEXHOJNOTMH Ha TIpuMepe HaHOTexHoimoru. IlomgdepkHyra
HEO0OXOMMOCTb YCKOPEHHOTO Pa3BUTHUSI BEICOKHX TEXHOJIOT U st Oy LyIero 5JKOHOMHKH
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Ha IpaHToBO¢ (HHUHAHCHUPOBAHHE

TEXHUYECKAS CIENUOUKAINA U
KAJIEHJAPHBIM IIVIAH PABOT

ITo noroBopy N oT 2018 roma

1. Pecny0saMkanckoe rocyJapcTBeHHOe MNPEANpPHATHE Ha NpaBe XO03AMCTBEHHOIrO
BeneHHs «AHCTHTYT HHPOPMALIHOHHBIX H BHIYHC/IMTENbHBIX TeXHOJ0rHi» KoMuTeTa HaykH
Munucrepcrsa odpasoBanus n HaykH Pecriy6nku Kazaxcran

1.1 Tlo npuopurety: 3. UnHpopMaivoHHBIE, TEJIEKOMMYHUKALIMOHHBIE M KOCMMYECKHE
TEXHOJIOTHH, Hay4YHbIe HCCIIEIOBAHUS B O0JIACTH €CTECTBEHHBIX HayK
1.2 Tlo nomnpuopurety: 3.6 Hayunbple mcciienoBaHHs B 00IacTH €CTECTBEHHBIX HayK.
Maremartiyeckoe H KOMIIBIOTEDHOE MOJEIHPOBaHHE B OO0IacCTH MaTeMaTHUKH, OQu3nku ¥
aCTPOHOMHH.
1.3 Tlo Teme mpoekra: NeAP05133366 «Pa3Burue MeETOJOB  ONTHMH3ALUM,
OPHEHTHPOBAHHBIX Ha IIMPOKHUH KJlacc MPHKJIaHBIX 3a/ad HAHOTEXHOJIOTHIT»
1.4 O6mas cymMa mpoekta 42 000 000 (copok ABa MUJLTHOHOB) TEHTE, B TOM 4HCIE C
pa3GUBKOI 10 r0OJIaM, JJIA BEITOHEHHS paboT COrIaCHO MYHKTY 3:
- #a 2018 rox - B cymme 14 000 000 (ueThlpHanLaTh MHJUIMOHOB TCHIE) TEHTIE;
- Ha 2019 rox - B cymme 14 000 000 (ueThlpHAALIATH MHJUTHOHOB TEHIE) TEHTE,
- Ha 2020 rox - B cymme 14 000 000 (yeThIpHAAIATH MUJUIHOHOB TEHIE) TEHTE.

2. XapakTepucTHKA HAYYHO-TeXHHYECKOH NPOJYKIHH 10 KBATHPHKALHOHHBIM
[PH3HAKAM H Y9KOHOMHYECKHE NTOKa3aTeJTH

2.1 Hanpasnenue pabotel: Hayynble HccneqoBanus B 006J1aCTH €CTECTBEHHBIX HayK

2.2 O6nacth npuMeHeHHs: MeToqudeckie peKOMEHJAMU 1O pe3y/ibraTaM HCCIeJOBaHHs
MOXHO NPHMEHATh MPH CO3JJaHMM HOBBIX MaTepuaioB. [loTpeOuTensMu pe3ynpTaTOB IPOEKTa
MOTYT OBITh IPEANPUATHS, 3aHUMAIOLIHEC pa3pabOTKOH U IPOU3BOACTBOM HOBBIX MaTEPHAJIOB.

2.3 KoHe4HEbI# pe3yabTar:

- 3a 2018 rox: ByayTr momydeHsl mporpaMMHBIE MOJAYNH, BXOISIIHE B COCTaB IIOCKOH
MOJENH MaTepuaja, BBIYHCIAIOUIME IOJOXEHHS aTOMOB IO IapaMeTpaM pemeTKH. byayT

MOJIyYEeHBbI NIPOTPaMMHBIE KOMIIOHEHTHI OIpEeAENeHHUS M BBIYUCICHUS SHEPIUU NEPHOJUYECKOTO
(dparMeHTa peIeTKH.

- 3a 2019 roxa: Byner co3gaH mporpaMMHBIM KOMIIIEKC, BKIIIOYAIOMuUM B ce08 MOAyau Jyist
paboTBl ¢ MOIENBIO KPHCTALIMYECKOH pEemieTKH M MOAYJIHM, pealusyioliye pa3paboTaHHBIC
METOABI ONTHMHU3aUMH. byayT u3nanel 1 myOnuKamus B OTEYECTBEHHOM XXypHAJE C HEHYJIEBBIM
HAMITaKT-(GakTopoM u 1 myGaHKamus B MEXKIYHApOJHOM JKypHaile, HHICKCHPYEMBIX B Scopus MM
Web of Science ¢ HeHyIeBbIM UMIIAKT-(AKTOPOM.

- 3a 2020 roa: byzer mnpoBeieH BBIYHCIUTEIbHBIM 3KCIEPUMEHT H II0JIBEJIEH HTOT
HCCIIeJOBaHUM. ByAyT MoMy4eHsl pe3yNbTaThl SKCIICPUMEHTATBHBIX UCCICJOBAHHM, NX aHAIH3 U
o6o6maromye BbIBOJBI IO HTOraM MPOBEJIEHUS dKCIIEpUMEHTa. By1yT pazpaboTaHsl IporpaMMa H
METOJIMKa [IPOBEACHHS JSKCIIEPUMEHTAIBHBIX HCCIIENOBaHUM, a Takke METoJOB 00paboTKH
IOJIyYeHHBIX KOHQHTypalHid Ha OCHOBE TEXHONOTHH KIACTEPHOrO aHanu3a. ByayT ONMCAHEI
METO/IB! KTacCU(PUKAIVY CTAIIHOHAPHBIX COCTOSHHH BELIECTBA HAa OCHOBE ITOJXO00B KJIaCTEPHOTO
aHanM3a. byayT mpoBemeHBI SKCIIEpHMEHTAIbHBIE HCCIICAOBAHHSA, COOp H aHAIU3 pPE3yJIhTAaTOB
9KCIIEPUMEHTOB. bByner co3gaH arnac paBHOBECHBIX KOH(HIYpaUUH, MONYyYEeHHBIX METONAMH
KJIaCTEpHOro aHaiu3a.. byayt u3sansl 1 myOnHKamus B OTEYECTBEHHOM XXypHAJIE ¢ HEHYJIEBBIM
UMIaKT-PakTopoM U 1 mybiauKalHsa B MEXIYHapOJHOM >XypHaje, HHAECKCHPYEMBIX B SCOpUS HIIH
Web of Science ¢ HeHy/1E€BBIM HMIIAKT-(HaKTOPOM..
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