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РЕФЕРАТ

Отчет 69 с., 12 рис., 9 источников, 4 приложения.
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. 


РЕФЕРАТ

Есеп 69 б., 12 сур., 9 дереккөз, 4 қосымша.
ОҢТАЙЛАНДЫРУ МІНДЕТТЕРІ, БАҒДАРЛАМАЛЫҚ ҚАМТАМАСЫЗДАНДЫРУ, МОДЕЛЬДЕУ, НАНОТЕХНОЛОГИЯЛАР, ЖОҒАРЫ ӨНІМДІ ЕСЕПТЕУІШ ЖҮЙЕЛЕР
Жобаның негізгі идеясы наноматериалдардың қасиеттерін модельдеу мәселелерін шешуге бағытталған оңтайландырудың жаңа әдістерін жасау және бар әдістерді дамыту болып табылады.	
Жобаның негізгі мақсаттары:
· құрылымдық материалтануда пайда болатын оңтайландыру мәселелерін шешудің жаңа әдістерін құру;
· құрылған әдістер негізінде нанотехнологияның маңызды мәселелерін шешуге арналған, өнімділігі жоғары есептеу жүйелеріне бағдарланған  бағдарламалық кешен құру;
· наноматериалдардың сипаттамаларын модельдеуге бағытталған есептеу тәжірибесін жүргізу;
Ғылыми-техникалық дәрежесі (жаңалық): жергілікті және жаһандық оңтайландыру әдістерін үйлестіруге негізделген, шешілетін мәселенің алгоритм параметрлерін түзету мүмкіндігімен, жаңа әмбебап гибридті оңтайландыру алгоритмдерін әзірлеу.
Күтілетін ғылыми және әлеуметтік-экономикалық нәтиже: Жоба нәтижесі бойынша материалтану мәселелерінің кең ауқымын шешудің кешенді әдістерінің бағдарламасы әзірленіп, жүзеге асырылынатын болады. Дамыған тәсілдер мен бағдарламалық қамтамасыз етуді енгізу жаңа материалдарды жасау мен зерттеу процесінің тиімділігін айтарлықтай жақсартады.
Область применения: Зерттеу нәтижелері бойынша әдістемелік ұсынымдар жаңа материалдарды жасау үшін қолданылуы мүмкін. Жобаның нәтижелерін тұтынушылар, жаңа материалдарды әзірлеу және өндіру бойынша кәсіпорындар болуы мүмкін.
Ұсынылған жоба аясында тегіс кристалдың түпнұсқа моделін одан әрі жетілдіру, модельденетін кристалдар тізімінің кеңейтілуі, сонымен бірге кристалдық құрылымдарды қарастыру жоспарлануда. Алынған нәтижелер негізінде градиент серпімділік теориясының үлгілерін пайдалана отырып тұтас орта механикасының параметрлерін сәйкестендіруде елеулі прогресс жасалатын болады.
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Исследование плоских кристаллов началось еще в 1912 году, когда немецкий физик М. Лауэ сформулировал условия возникновения дифракционных максимумов при прохождении рентгеновских лучей через кристаллы [1].
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.
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. 
Отчет построен по следующей схеме: раздел 1 посвящен общему описанию модели кристалла, в разделе 2 методы глобальной оптимизации и проводеденные численные эксперименты, в разделе 3 вычисление минимальной энергии плоского кристалла с применением методов кластеризации, в разделе 4 описаны компонентная схема и диаграммы классов, в 5 разделе реализованы модули модели кристаллической решетки.
Исследование проводится согласно утвержденному календарному плану (Приложение А). За 2019 год опубликованы 6 статей (Приложения Б,В).
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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 K параллельных слоев, которая периодически повторяется в направлении  оси y;
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 кусочно-однородного 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. 

[bookmark: _Toc22292450]1.1 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 формулам (2) 

                                                               (2)

На втором этапе минимизируется энергия периодической группы, идентифицированной на первом этапе. Энергия периодической группы рассчитывается с использованием потенциалов.
[bookmark: _Toc22292451]2 НЕДЕТЕРМИНИРОВАННЫЕ МЕТОДЫ ГЛОБАЛЬНОЙ ОПТИМИЗАЦИИ

Методы поиска глобального минимума условно делятся на две группы - с доказательством (детерминированные) и без доказательства оптимальности (недетерминированные). К первому классу относятся различные варианты метода ветвей и границ (в частности метод неравномерных покрытий), методы интервального анализа и многие другие. При увеличении размерности задачи, из-за высокой вычислительной сложности детерминированных методов, приходится отказываться от доказательства оптимальности полученного решения. 
Вторая группа методов основана на различных стратегиях случайного поиска. Наиболее известный из них, это метод Монте-Карло [2]. Суть метода заключается в генерации случайным образом некоторого количества точек в пространстве поиска, вычислении значений целевой функции в этих точках и поиске минимума среди вычисленных значений. Модификации метода Монте-Карло идут в двух направлениях – замена псевдослучайных чисел на детерминированные квазислучайные последовательности (метод Квази-Монте-Карло) и гибридизация с различными методами локального поиска (метод мульти-старта).  В качестве примеров, детерминированных квазислучайных последовательностей, можно привести заполняющие последовательности Соболя, латинские гиперкубы, последовательности Корпута, Холтона, Какутани, Фора, Нидеррейтера, разреженные сетки [3]. 
Нами предложен новый метод выбора стартовых точек в виде детерминированной последовательности, генерируемой в результате решения серии задач одномерной минимизации. Предложенный метод был апробирован на задаче поиска минимума энергии фрагмента плоской кристаллической решетки. Ранее была исследована эффективность работы двух методов локального поиска в методе мульти-старта для задачи безусловной оптимизации с параллелипипедными ограничениями и потенциалом межатомного взаимодействия Леннарда-Джонса. В дальнейшем была изменена постановка оптимизационной задачи – введены дополнительные ограничения, применен метод точных штрафных функций, исследован более представительный набор методов глобальной оптимизации, проведен эксперимент по интеграции с пакетом LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator). 
Ранее исследованные методы:
а) Метод Монте-Карло:
Самым простым недетерминированным методом глобального поиска является метод Монте-Карло. 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 использовали многомерное равномерное распределение. 
б) Метод мультистарта:
Естественной модификацией метода Монте-Карло, является метод мультистарта [4]. 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.  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: 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.

2.1 Сравнение двух вариантов метода мультистарта

Метод адаптивного координатного спуска
Алгоритмы поиска локального минимума предназначены для определения экстремума на множестве допустимых решений, в котором целевая функция принимает минимальное значение. Для поиска экстремума в случаях, когда вид оптимизируемой функции известен не полностью, либо ее структура слишком сложна, применяются методы стохастического программирования или нейронных сетей. Эффективность процедуры поиска оптимума – возможность отыскания решения и сходимость к решению по скорости зависят от вида  функции и применяемого для нее метода. Рассмотрим стратегию каждого метода более подробно, исследуя для определенности минимизацию целевой функции [5].
Из прямых методов наиболее известны методы:
– координатного спуска – поочередная оптимизация параметров вдоль осей одним из известных одномерных методов;
– вращающихся координат (метод Розенброка).












Метод координатного спуска заключается в том, что в качестве направлений траектории спуска от предыдущей точки поиска  к последующей  принимаются поочередно направления координатных осей . После спуска на один шаг по координате  происходит переход к спуску на один шаг по координате , а затем движение вдоль координаты  и т.д., пока не будет найдена следующая точка поиска  с координатами . Движение по траектории спуска от предыдущей точки  к последующей  продолжается до тех пор, пока не будут достигнуты окрестности точки минимума целевой функции, определяемые точностью вычислений. Для поиска координат точки на каждом шаге итерации можно использовать любой из методов одномерной  минимизации: метод золотого сечения, метод деления отрезка пополам, метод интерполяции-экстраполяции и др.
 Метод Розенброка
Метод Розенброка направлен на устранение одного из недостатков метода покоординатного спуска – высокую чувствительность к выбору системы координат. В процессе поиска методом Розенброка производится поворот координатных осей так, чтобы одна из осей была направлена вдоль направления “оврага”. Рассмотрим алгоритм метода в случае одномерной минимизации. На каждой итерации процедура осуществляет итеративный поиск вдоль n линейно независимых и ортогональный направлений. Когда получена новая точка в конце итерации, строится новое множество ортогональных векторов.
Построение направлений поиска:







Пусть  –  линейно независимые векторы, по норме равные единицы. Предложим, что эти векторы взаимно ортогональны, т. е.  для . Начиная из текущей точки , целевая функция последовательно минимизируется вдоль каждого из направлений, в результате чего получается точка . В частности, , где   – длина шага по направлению dj. Новый набор направлений q1 ,..., qn строится с помощью процедуры Грамма–Шмидта следующим образом:

,      (3)

Новые направления, построенные описанным образом, являются линейно независимыми и ортогональными.
Таким образом, метод Розенброка позволяет избежать проблем, связанных с получением решения заданной точности для поверхностей c “оврагами”. Однако такой подход сравнительно увеличивает время поиска, что является относительным недостатком описанного метода.
Поиск глобального минимума
Задача поиска глобального экстремума функции на допустимом множестве X состоит в поиске точки , при которой выполняется f()  f(x), f()  f(x), для всех x ∈ X. Ограничения, связанные с вычислительной погрешностью и другими факторами, часто не позволяют найти точное решение задачи. В этом случае имеет место поиск приближенного решения, т.е. точки из множества ϵ-оптимальных решений )+. Поиск точного решения можно рассматривать как частный случай поиска приближенного решения c  = 0. Алгоритмы поиска глобального экстремума делятся на детерминированные, статистические и комбинированные. Часто задача глобальной оптимизации сводится к задаче поиска локальных экстремумов и нахождению среди них глобального оптимума, используя, таким образом, методы поиска локального экстремума. Рассмотрим подробнее каждую из стратегий поиска глобального экстремума на основе конкретных алгоритмов.
Результаты численного эксперимента

Эксперименты проводились на персональном компьютере с процессором Intel Core i7-4770, 3.4 GHz, 8Gb оперативной памяти. Для обоих методов случайным образом генерировалась одинаковая совокупность начальных приближений. Использовался параллелепипед со следующими границами . Координаты точек генерировались с использованием равномерного случайного распределения в заданных границах. 
Работу методов можно оценить по графикам зависимости найденных значений локальных и глобального минимума от времени (см. рис.2,3). Ось абцисс – это время в секундах. Красная линия - значение найденного минимума. Синяя линия – значение глобального минимума, найденное на текущий момент времени. 



Рисунок 2 - Метод 1, найденные локальные и глобальные минимумы



Рисунок 3 - Метод 2, найденные локальные и глобальные минимумы

По графикам видно, что в сочетании с методом мультистарта наилучший результат дал метод Розенброка: глобальный минимум был получен уже на седьмой итерации, тогда как для метода мультистарт+Адаптивный координатный спуск потребовалось восемьдесят три итерации. По времени работы алгоритмов метод Розенброка оказался быстрее в пять раз.
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Для построения процедуры выбора стартовых точек модифицируем хорошо известный метод поиска локального минимума – метод покоординатного спуска (Coordinate descent). Метод покоординатного спуска для минимизации целевой функции n переменных f(x) основан на последовательной одномерной минимизации функции по каждой из n переменных. Приведем описание одного из стандартных вариантов метода:
1) Зададим единичные векторы – орты координатных осей   и начальную точку , положим k=0
2) Положим i = (k mod n) +1
3) Решим задачу минимизации одномерной функции (здесь подразумевается поиск локального минимума)
4) , 
5) Определим следующую точку 
6) Положим k=k+1
7) Проверим критерий остановки процесса. В случае его выполнения завершаем работу метода, в ином случае переходим к пункту 2.
Основная идея модификации метода заключается в том, что в результате минимизации одномерной функции мы должны получить некоторое множество локальных минимумов. Приведем описание простого метода поиска множества локальных минимумов (MLOCK):
1) , где - минимизируемая функция одной переменной, - ограничения на значения переменной ,  –количество интервалов разбиения отрезка .  
2) Разобьем отрезок [a, b] на M равных интервалов.
3) Вычислим значения функции , где  – центр интервала, для  
4) Как результат вернем все , для которых  или  или 
Ниже приведены примеры работы метода. На рисунке 4 отрезок [0.5, 2.0] разбивается на 7 интервалов, в их центрах вычисляется значение функции, и в качестве результата возвращается центр 6-го интервала. На рисунке 5 отрезок [0.914, 4.0] разбивается на 6 интервалов, в их центрах вычисляется значение функции, и в качестве результата возвращаются центры 3-го и 6-го интервалов.
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Рисунок 4 - Одномерная функция с одним локальным минимумом
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Рисунок 5 - Одномерная функция с двумя локальными минимумами

Необходимо отметить, что метод MLOCK был взят исключительно из-за простоты его реализации. При дальнейшем развитии предполагается использование более эффективных методов глобальной одномерной оптимизации. Приведем описание детерминированного метода выбора стартовых точек (DMCSP):
1) Вход: , где - минимизируемая функция многих переменных,  – паралеллипипедные ограничения на значения переменной ,  – параметры ограничивающие параметр  метода MLOCK.
2) Зададим единичные векторы – орты координатных осей  и начальную точку 
3) В качестве множества локальных минимумов возьмем
4) В цикле по i = 1 до n
a) Для всех элементов множества  запустим метод MLOCK()
b) Результат работы метода добавим к множеству 
5) В качестве результата вернем 
В пункте 4а для каждого локального минимума найденного на   итерации решается задача одномерной минимизации по -ой координате. Параметры вызываемого метода MLOCK:
– минимизируемая функция , где   элемент множества ;
– ограничения на значения переменной  – , ограничения на -ю координату вектора ;
– количество интервалов разбиения отрезка, рассчитываемое в зависимости от  – количества элементов множества  и ограниченное сверху параметром .
Для примера, на рисунках 6 и 7 приведены первые 3 итерации метода.
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Рисунок 6 - Пример работы метода, итерация 1 и 2

На первой итерации метод стартовав из точек множества , состоящего из одной точки (обозначена серым кругом) нашел один локальный минимум – множество  (обозначено черным крестом). На второй итерации были найдены четыре локальных минимума  (обозначены черными звездочками).
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Рисунок 7 - Пример работы метода, итерация 2 и 3

На третьей итерации метода, стартуя из точек множества  (обозначены черными крестами), найденных на второй итерации, найдено множество локальных минимумов  (обозначены черными звездочками).
Результаты численного эксперимента
Эксперименты проводились на персональном компьютере с процессором Intel Core i7-6700, 3.4 GHz, 16Gb оперативной памяти.
В качестве энергии межатомного взаимодействия использовался потенциал Терсоффа. Использовался параллелепипед со следующими границами . Сравнивались методы мульти-старта с генерацией стартовых точек с использованием равномерного случайного распределения в заданных границах и с детерминированным механизмом выбора стартовых точек. В качестве метода поиска локального минимума использовалась модификация метода координатного спуска. Ограничение  – учитывалось программно, исключением переменной из расчетов. Для учета ограничений  в методе DMCSP функция для одномерной оптимизации модифицировалась следующим образом:

             (4)

Для учета ограничений  в методе координатного спуска переменная  бралась остаток от деления вещественных чисел . , где  целая часть от деления  на . В результате запуска метода DMCSP было найдено 70 стартовых точек из которых был запущен метод координатного спуска. Глобальный минимум со значением -419.417 был найден на 22 итерации. График значений найденных локальных минимумов отображен на рисунке 8.  
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Рисунок 8 - Значения найденных локальных минимумов для метода мульти-старта с детерминированным механизмом выбора стартовых точек

Для сравнения был запущен метод мульти-старта с генерацией 70 стартовых точек с использованием равномерного случайного распределения. Минимальное найденное значение -323.712. График найденных локальных минимумов отображен на рисунке 9.
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Рисунок 9 - Значения найденных локальных минимумов для метода мульти-старта с использованием равномерного случайного распределения

	Для понимания, когда будет найден глобальный минимум в случае использования равномерного случайного распределения расчеты были продолжены. В результате значение -419.417 было найдено на 2568 итерации. Решение задач одномерной оптимизации может выполняться независимым образом. Поэтому предложенный алгоритм хорошо подходит для применения параллельных и распределенных вычислений для ускорения работы. 


























[bookmark: _Toc22292453]3 ВЫЧИСЛЕНИЕ МИНИМАЛЬНОЙ ЭНЕРГИИ ПЛОСКОГО КРИСТАЛЛА С ПРИМЕНЕНИЕМ МЕТОДОВ КЛАСТЕРИЗАЦИИ

В качестве методов кластеризации рассматриваются:
1) K-means
2) Mini Batch K-Means
3) AffinityPropagation
4) Метод K-Means
В алгоритме K-means данные кластеризуются, пытаясь разбить образцы в n групп с одинаковым отклонением, минимизируя критерий, известный как инерция или внутрикластерная сумма квадратов. Этот алгоритм требует указывать количество кластеров. Он хорошо масштабируется для большого количества образцов и использовался в широком диапазоне областей применения во множестве разных сфер.
Алгоритм K-means делит множество  образцов  в  непересекающихся кластеров , каждый из которых описывается как среднее  образцов в кластере. Эти средние обычно называются кластерными центрами;  они, как правило, не являются , хотя существуют в одном пространстве.
Алгоритм K-means предназначен для выбора центров, которые минимизируют инерцию или внутрикластерный критерий суммы квадратов: 

                                                           (5)

Инерция может быть определена как мера того, насколько внутренне когерентны кластеры. Она обладает рядом недостатков:
· Инерция предполагает, что кластеры дугообразные и изотропные, что не всегда так. Она плохо реагирует на вытянутые скопления или множества неправильной формы.
· Инерция не является нормализованной метрикой: мы просто знаем, что более низкие значения лучше, а ноль оптимален. Но в пространствах с высоким количеством измерений евклидовы расстояния имеют тенденцию становиться раздутыми (т.н. «проклятие размерности»). Выполнение алгоритма уменьшения размерности, такого как анализ главных компонентов (PCA) перед кластеризацией K-means, может решить эту проблему и ускорить вычисления.
1) Метод Mini Batch K-Means
MiniBatchKMeans — это вариант алгоритма KMeans, который использует мини-пакеты для сокращения времени вычислений, в то же время пытаясь оптимизировать ту же целевую функцию. Мини-пакеты — это подмножества входных данных, которые выбираются случайным образом в каждой обучающей итерации. Эти мини-пакеты значительно сокращают объем вычислений, необходимых для сходимости к локальному решению. В отличие от других алгоритмов, которые уменьшают время сходимости k- means, мини-пакетные k- means дают результаты, которые, как правило, лишь немного хуже, чем стандартный алгоритм.
Данный алгоритм перебирает два основных шага, аналогично базовому k-means. На первом этапе образцы b выбираются случайным образом из набора данных, чтобы сформировать мини-пакет. Затем они назначаются ближайшему центру. На втором этапе обновляются центры. В отличие от k- means, это делается для каждой выборки. Для каждой выборки в мини-пакете назначенный центр обновляется путем взятия среднего значения потока выборки и всех предыдущих выборок, назначенных этому центру. Это приводит к уменьшению скорости изменения центра с течением времени. Эти шаги выполняются до тех пор, пока не будет достигнута сходимость или заданное количество итераций.
MiniBatchKMeans сходится быстрее, чем KMeans, но качество результатов снижено. На практике эта разница в качестве оказалась небольшой.
2) Метод Affinity Propagation
AffinityPropagation создает кластеры путем отправки сообщений между парами образцов до сходимости. Набор данных затем описывается с использованием небольшого числа образцов, которые определены как наиболее представительные из других образцов. Сообщения, отправленные между парами, представляют пригодность для одного образца быть образцом другого, который обновляется в ответ на значения из других пар. Это обновление происходит итеративно до сходимости, после чего выбираются окончательные образцы и, следовательно, происходит окончательная кластеризация.
Affinity Propagation может быть интересным, поскольку данный метод самостоятельно выбирает количество кластеров на основе предоставленных данных. Для этой цели служат два важных параметра — это свойство, который контролирует, сколько образцов используется, и коэффициент демпфирования, который заглушает сообщения об ответственности и доступности, чтобы избежать численных колебаний при обновлении этих сообщений.
Основным недостатком Affinity Propagation является его сложность. Алгоритм имеет временную сложность порядка , где  — количество образцов и  — количество итераций до сходимости. Кроме того, сложность памяти порядка  если используется плотная матрица сходства, но сводимая, если используется разреженная матрица сходства. Это делает Affinity Propagation наиболее подходящим для небольших и средних наборов данных.
3) Индекс Дэвиса-Боулдина 
В качестве метрики для оценки метода кластеризации использован индекс Дэвиса-Боулдина.
Если основные метки истинности неизвестны, индекс Дэвиса-Боулдина можно использовать для оценки модели, причем более низкий индекс Дэвиса-Боулдина относится к модели с лучшим разделением между кластерами.
Индекс определяется как среднее сходство между каждым кластером  для  и его самым похожим , В контексте этого индекса сходство определяется как мера  которая меняет
·  — среднее расстояние между каждой точкой кластера  и центра этого кластера, также известно как диаметр кластера.
·  — расстояние между центрами кластеров  и .
Простейшим является случай, когда  является неотрицательной и симметричной:

                                                                    (6)

Тогда индекс Дэвиса-Боулдина определяется как в формуле (8):

                                                          (7)

При этом следует заметить, что   — минимально возможная оценка. Значения ближе к нулю указывают на лучшее разделение.
При обычном использовании индекс Дэвиса-Болдина применяется к результатам кластерного анализа.
Мы провели численный эксперимент на компьютере с процессором Intel Core i7-4710HQ с частотой 2.50 GHz, ОЗУ 16 Гб, 64-разрядная система. По графику видно, что с увеличением количества выбранных кластеров качество кластеризации повышается незначительно, притом, что время, требуемое для вычислений, возрастает (Рисунок 10)
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Рисунок 10 - Зависимость индекса Дэвиса-Боулдина и времени вычисления кластеров от количества кластеров

Выбрав количество кластеров, равное 60, мы сравнили эффективность трех методов кластеризации по индексу Дэвиса-Боулдина и времени вычисления (Таблица 1). Судя по результатам, все три способа эффективны, однако  первые два работают значительно быстрее.
Таблица 1 - Оценка методов кластеризации с помощью метрики индекс Дэвиса-Боулдина
	Метод кластеризации
	K-Means
	Mini Batch K-Means
	Affinity Propagation

	индекс Дэвиса-Боулдина
	1.242
	1.276
	1.214

	Время, сек.
	0.331
	0.296
	1.821



Далее в нашем эксперименте был применена предложена функция расстояния между двумя конфигурациями (и вычислена матрица сходства), учитывающая симметрию поворотов и сдвигов на воображаемом торе, которая позволила снизить количество кластеров, получаемое методом AffinityPropagation.
Таблица 2 - Качество кластеризации методом AffinityPropagation до и после оптимизации
	
	до оптимизации
	после оптимизации

	количество кластеров
	75
	60



В качестве методов кластеризации были выбраны и исследованы методы K-means, Mini Batch K-Means и AffinityPropagation. 
Методы K-means и Mini Batch K-Means подходят для большого набора данных и имеют хорошую скорость работы, но для решения нашей задачи не вполне пригодны из-за особенностей алгоритмов поиска кластеров
Метод AffinityPropagation в настоящее время исследуется, для него стало возможным сократить количество получаемых кластеров на 20%.


























[bookmark: _Toc22292454]4 КОМПОНЕНТНАЯ СХЕМА И ДИАГРАММЫ КЛАССОВ

Разрабатываемый программный комплекс представляет собой расширяемую библиотеку классов Си++. Основная идея организации программного комплекса состоит в выделении универсальных компонентов. На текущий момент выделено пять основных модулей, представленных на рисунке 11.
Главный модуль содержит в себе постановку оптимизационной задачи, методы поиска глобального экстремума ориентированные на задачи нанотехнологий, вывод результатов расчетов. Интерфейс задач математического программирования предназначен для постановки задач безусловной оптимизации и нелинейного программирования. Модуль основных локальных методов оптимизации содержит широко известные методы локальной безусловной оптимизации. Модель кристаллической решетки реализует расчет энергии фрагмента кристаллической решетки с использованием различных потенциалов межатомного взаимодействия. В модуль вспомогательные утилиты вынесены функции работы с параллелипипедными ограничениями, векторами, генерации набора стартовых точек с использованием случайных чисел, ввода-вывода.
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Рисунок 11 - Компонентная схема программного комплекса

 Диаграмма иерархии классов приведена на рисунке 12.
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Рисунок 12 - Диаграмма иерархии классов, лист 1
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Рисунок 12 , лист 2
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Рисунок 12, лист 3
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Рисунок 12, лист 4



[bookmark: _Toc22292455]5 РЕАЛИЗАЦИЯ МОДУЛЕЙ МОДЕЛИ КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ РЕШЕТКИ

Модель кристаллической решетки реализована модулем 2DLATTICE. Пространство имен (namespace) -  «lattice». 
В файле atom.hpp определен класс AtomTypes, константы stdCutoff – стандартный радиус отсечения, stdSmothing -  стандартное расстояние сглаживания и PairPotential = std::function <double (AtomTypes, AtomTypes, double) > - описание функции энергии парного взаимодействия атомов.
В файле carbontersoff.hpp определены функции инициализации потенциалов Терсоффа для атомов углерода:
- fillCarbonParametersPowell - по версии [6]
- fillCarbonParametersTersoffOriginal – по версии [7]
- fillCarbonParametersTersoffOptimized – по версии [8]
В файле energy.hpp – определен абстрактный класс расчета энергии кристаллического фрагмента. Функция energy – расчет энергии кристаллического фрагмента. Функция setFixedAtoms – установка флага, указывающего рассчитывать энергию кристаллического фрагмента или фиксированного набора атомов.
В файле energyfunc.hpp – определен интерфейсный класс EnergyFunc для связи с модулем COMPI (модуль интерфейсов задач математического программирования).
В файде latlimits.hpp – определена константа MAX_LAYERS – максимальное количество слоев в кристаллическом фрагменте.
В файле latticedata.hpp – определена структура LatticeData – структура параметров кристаллического фрагмента. 
В файле latticeutils.hpp – определен класс LatticeUtils, содержащий вспомогательные функции:
- getLayerHeight – расчет высоты слоя по его номеру
- getReferenceLayer – расчет индекса слоя с учетом периодичности
- getDisplacementAndStride – расчет смещения первого атома и межатомного расстояния для данного слоя
- getOffset – расчет «х» координаты атома
- getSqrDistance – расчет квадрата расстояния между двумя атомами по их номерам слоем и номерам в слоях
- getScalarMult – расчет скалярного произведения векторов r12 и r13
- traverseLattice – вычисление окрестности включая сам атом
- computeBounds - вычисление границы индексов атомов принадлежащих данному прямоугольнику
В файле pairpotentials.hpp – определены функции вычисления энергии парных потенциалов:
- ljpotent – потенциал Леннард-Джонса
- morsepotent – потенциал Морзе
и PotentialCutter – функционал отсечения и сглаживания для парных потенциалов
В файле ppenergy.hpp – определен класс расчета энергии кристаллического фрагмента, наследует класс energy и использует парные потенциалы из файла pairpotentials.hpp.
В файле reboenergy.hpp - определен класс расчета энергии кристаллического фрагмента, наследует класс energy и использует потенциал AIREBO из пакета LAMMPS [9].
В файле tersoffparams.hpp – определена структура параметров потенциала Терсоффа.
В файле tersoffutils.hpp  - определен класс, содержащий методы:
- cutoff – расчет функции отсечения
- VR – расчет энергии отталкивания
- VA – расчет энергии притяжения
- computeG – вычисление углового терма
- computeBij – вычисление терма Bij
- computeOmega – вычисление терма ik
В файле tsofenergy.hpp – определен класс расчета энергии кристаллического фрагмента с использованием потенциала Терсоффа.

5.1 [bookmark: _Toc22292456]Модуль основных локальных методов оптимизации

Модуль основных локальных методов оптимизации (LOCSEARCH) содержит методы поиска локального минимума и методы одномерного поиска. Пространство имен «LOCSEARCH».
В файле advancedcoordescent.hpp определен параметризованный метод поиска локального минимума для задачи безусловной минимизации с параллелипипедными ограничениями. Метод включает усовершенствованный метод покоординатного спуска с различными стратегиями изменения шага, метод Хука-Дживса и метод спуска по антипсевдоградиентному направлению. 
В файле rosenbrockmethod.hpp определен метод Розенброка.
В файле dichotls.hpp определен метод дихотомии (одномерный поиск)
В файле goldsec.hpp определен метод золотого сечения (одномерный поиск)
В файле quadls.hpp определен метод основанный на квадратичной интерполяции  (одномерный поиск)
В файле dichotls.hpp определен метод основанный на условиях Вольфе (одномерный поиск)

5.2 [bookmark: _Toc22292457]Интерфейс задач математического программирования

Интерфейс задач математического программирования реализован модулем COMPI. Пространство имен (namespace) -  «COMPI».
В файле funccnt.hpp – определена обертка (wrapper) вокруг функтора, который вычисляет количество вызовов функции, градиента функции и гессиана.
В файле funcproj.hpp – определен класс проецирующий функцию на данное направление.
В файле funcscale.hpp – определен класс, масштабирующий переменные функции.
В файле functor.hpp – определен абстрактный класс, для определения целевой функции, ее градиента и Гессиана.
В файле mpproblem.hpp – определен общий интерфейс задач математического программирования.
В файле mputil.hpp – определены вспомогательные утилиты для общего интерфейса задач математического программирования.
В файле solver.hpp – определен абстрактный класс методов оптимизации.

[bookmark: _Toc22292458]5.3 Вспомогательные утилиты

Вспомогательные утилиты реализованы модулем SNOWGOOSE. Пространство имен (namespace) – «snowgoose».
В файле box.hpp – определен класс для работы с параллелепипедными ограничениями.
В файле boxutils.hpp - определен класс с методами вычисления центра, «радиуса», наибольшей стороны, разбиения на два, преобразования в строку, определения принадлежности точки, определения принадлежности одного параллелепипеда другому, определения эквивалентности, вычисление проекции точки на параллелепипед, вычисление проекции вектора на параллелепипед, копирования, дополнения, пересечения, расчета объема.
В файле pointgenerator.hpp – определен абстрактный класс для генерации последовательности точек.
В файле randpointgen.hpp – определен класс для генерации случайной последовательности точек с использованием многомерного равномерного распределения.
Главный модуль
Главный модуль состоит из файлов двух типов:
- файлы постановки задач
- файлы с методами глобальной оптимизации
В файле ppproblem.hpp – задача с использованием парных потенциалов.
В файле tsofproblem.hpp – задача с использованием потенциала Терсофф.
В файле reboproblem.hpp – задача с использованием потенциала AIREBO.
В файле testlocsearch.cpp – реализован метод мультистарта.
В файле test_fine.cpp – реализован метод мультистарта с постановкой задачи нелинейного программирования.
В файле test_fine_lammps.cpp – реализован метод мультистарта с постановкой задачи нелинейного программирования и интеграцией с LAMMPS
В файле test_GCD.cpp – реализован метод мультистарта с постановкой задачи нелинейного программирования и детерминированным механизмом рестарта.


















[bookmark: _Toc22292459]ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В проекте были решены все основные задачи, отраженные в календарном плане за 2019 год. Разработаны методы оптимизации, ориентированных на решение рассматриваемых задач. Получены алгоритмы оптимизации, ориентированные на задачи нанотехнологий. Создан программный комплекс для решения оптимизационных задач, возникающих в нанотехнологиях. 
Осуществлены теоретические исследования, направленные на разработку методов оптимизации. Получены алгоритмы поиска локального и глобального экстремума, гибридные алгоритмы. Сделаны компонентные схемы и диаграммы классов программного комплекса. Проведен численный эксперимент для методов- K-means, Mini Batch K-Means и AffinityPropagation.
В отчете предложен алгоритм поиска глобального экстремума при интервальных ограничениях на параметры задачи. Данный алгоритм был программно реализован и применен для решения практической задачи определения энергетически-оптимальной конформации плоского кристалла. Результаты численного эксперимента показали существенное преимущество предложенного способа выбора стартовых точек по сравнению с псевдослучайным. Решение задач одномерной оптимизации может выполняться независимым образом. Поэтому предложенный алгоритм хорошо подходит для применения параллельных и распределенных вычислений для ускорения работы. В планах дальнейших исследований проведение масштабного численного эксперимента с использованием библиотеки тестовых функций с целью выделения классов задач, для которых рассматриваемый алгоритм наиболее эффективен. 
Осуществлена программная реализация модулей оптимизации на языке С++. Создан программный комплекс, включающий в себя модули для работы с моделью кристаллической решетки и модули, реализующие разработанные методы оптимизации.
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Tpunoxenne 1.11
x Jorosopy Ne__ oT 2018 .
Ha rPaHTOBOE (PMHAHCHPOBAHHE

TEXHHYECKAS CIEU®HKALAS 1
KAJIEHJIAPHBII IUIAH PABOT

Tlo morosopy Ne 211 ot _14 HMRP MR 2018 roma

1. Pecny0iuKaHCKOe rocyJapcTBeHHOe NpeANpHATHE HA NpaBe X03sHCTBEHHOro
BegenHs «MHCTHTYT HHOOPMANMOHHBIX H BEIYHCIHTEILHBIX TeXHoIoruii» Komurera naykn
Munsucrepcersa o6pasosanns H Haykn Pecnty6ankn Kazaxcran

1.1 To npuoputery: 3. WudopMauuoHHbIe, TeNCKOMMYHHKALHOHHBIC M KOCMHYECKHE
TEXHOJIOTHH, HayUHBIE HCCITEOBAHHS B 06/IaCTH €CTECTBEHHBIX HAYK
1.2 Mo nomupuoputery: 3.6 Hayunbie HccnenoBaHus B OONACTH €CTECTBEHHBIX HayK.
MaremaTHyeckoe H KOMNBIOTEDHOE MOJNENHpOBAHME B OONACTH MATCMATHKH, GHM3MKH H
ACTPOHOMHH.
13 Tlo Teme mpoekra: NeAP05133366 «Pa3BuTHE METONOB  ONTHMH3AIHH,
OPHEHTHPOBAHHBIX HA IMPOKHH KI1acC MPHKNAMHBIX 3a71a9 HAHOTCXHOIOTHI»
1.4 O6wast cymma mpoexra 42 000 000 (copox JBa MMJUTHOHOB) TeHTe, B TOM YHCIE €
Pa3sBUBKO# 11O rOJIaM, /U1 BEITIOHEHHS paboT COrMAacHO MyHKTY 3:
- Ha 2018 rox - B cymme 14 000 000 (4eThipHAALATh MHJLTHOHOB TCHIE) TEHTE;
- Ha 2019 rox - B cymme 14 000 000 (deTblpHAALIATE MHLTHOHOB TEHTE) TEHTE;
- Ha 2020 roz - B cymme 14 000 000 (4eThIpHANLUATE MAUIHOHOB TEHIE) TEHTE.

2. XapaKTepPHCTHKA HAYIHO-TEXHHYECKOMH NPOLYKIHH 10 KBATHGHKANNOHHBIM
TIPH3HAKAM H JKOHOMHUECKHE IOKA3ATENH

2.1 Hanpasnenne paGoTsi: Hayuibie HCCITeIOBaHHS B 061ACTH €CTECTBEHHBIX HayK

2.2 O6nacth NpUMEHEHHSA: METOMUECKHE PEKOMEH/IAIMH 10 Pe3yJIbTaTaM HCCIeIOBAHUS
MOXHO TPHMEHATh IpH CO3JaHHH HOBBIX MaTepuanoB. [1oTpeGUTENAMH pPe3yNBTATOB NPOEKTa
MOTYT GBITE IPE/INPHATHS, 3aHUMAIOLIHECS Pa3paboTKOH H IPOH3BOJICTBOM HOBBIX MATEPHATIOB.

2.3 KoHeyHBIH pesysibTar:

- 3a 2018 rox: ByayT momydeHbl NpOrpaMMHBEIE MOJY/IHM, BXOJAIOME B COCTaB MIOCKOH
MOJIeNli MaTepuana, BBIMHMCIIONINE IOJIOXKEHHA aTOMOB MO MapaMeTpaM pemeTkH. Bymyt
TOTy4eHB! IIPOTrPaAMMHbIEC KOMIIOHCHTBI ONPEAEICHHS M BBIYMCICHUS SHEPrHM TEPHOIMUECKOTO
(parMeHTa peleTK.

- 32 2019 rox: Byaer cosjan mporpaMMHBIH KOMIUIEKC, BKIFOYAIOMMH B ceGst MOIYIH s
paboTEl ¢ MOJENBIO KPHUCTA/LTMYECKON DEMIETKH M MOAy]H, DEalusyromme paspaGoTaHHbIE
METO/IBI ONTHMH3AUMH. ByayT m3aHe! 1 myOnuKauus B OTCYCCTBCHHOM KYpHANE C HCHYJIEBBIM
HMITaKT-(aKTopoM ¥ 1 My6IuKauus B MEXKAYHapOAHOM JKypHATE, HHICKCHPYEMBIX B Scopus HIX
‘Web of Science ¢ HeHyNIeBEIM HMITAKT-(aKTOPOM.

- 3a 2020 rox: BymeT mpoBeNeH BBIYHCIMTENBHBIH 3KCIEDHMEHT M IOJBEJAEH HTOT
HCCIIEIOBAHUA. ByayT moiydeHs! pe3yIbTaThl SKCIEPHMEHTAIBHBIX MCCIEJOBAHHI, HX aHAIH3
ofobimatomue BEIBOIBI [0 HTOTaM MPOBE/ICHHS SKCIepUMEHTa. ByayT pa3paGoTaHsl mporpaMma u
METOJIMKA IpPOBEACHHs OSKCIEPHMEHTANBHBIX MCCIENOBAHHMM, a TaKKe METONOB 0OpaGoTKH
TIONTY4eHHBIX KOHGHTypauuii Ha OCHOBE TEXHONOTHi KIACTEPHOTO aHamm3a. Byayr omucassl
METO/Ib! KIACCH(HKAIMH CTALHOHAPHBIX COCTOSHHH BEIIECTBA HA OCHOBE IOJXOOB KIIACTEPHOTO
aHamu3a. ByayT IpOBEJEHBI SKCIEPHMEHTANbHBIE HCCIEJOBAHHS, cOOp M aHATH3 pe3yJIbTaToB
9KCIIEPUMEHTOB. ByJeT co3jaH atiac paBHOBECHBIX KOHQHIYpauui, MMOMyYeHHBIX METOIaMH
KIIaCTEPHOTO aHamu3a.. ByayT w3jaHe! 1 myGNHKalHs B OTCYCCTBEHHOM JXKYPHAJe C HEHYNIEBBIM
MMIakT-GakTopoM u 1 MyGIMKAIKHS B MEXIYHapOJHOM JKypHase, HHACKCHPYEMBIX B SCOpus Wik

Web of Science ¢ HeHyJICBBIM HMIIAKT-(GaKTOPOM..
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2.4 ITaTeHTOCIOCOGHOCTB: HE IPEATOIaraeTes.

2.5 HayuHo-TeXHHYECKH# ypOBEHb (HOBH3HA): pa3pabOTKa HOBBIX YHHBEPCAIbHBIX
THGPHZIHI:IX ONTUMHU3ANUOHHBIX aJITOPUTMOB, OCHOBAaHHBIX Ha COYETAHHH METOJ0B JIOKaNbHOU U
ra06anbHOH ONTHMH3AMH C BO3MOXHOCTBIO IMOACTPOMKH NapaMeTpoB airOpHTMa IOX
PpeliaeMylo 3agauy.

2.6 Mcnione30BaHHE HAYYHO-TEXHHYECKOH IPOAYKIHH ocymecTBsercs: McnonnuTenem.

2.7 Bun HCIIONIB30BaHHMS pe3yNbTaTa HayuHO! H (WJIH) HayYHO-T€XHHUYECKOH AeSTeIbHOCTH:

3. HaumeHoBaHHe PaGoT, CPOKH HX PeadH3alMH H Pe3YIbTaThI

Iiudgp HanMmeHoBaHHe paGoT Cpoxk BemonHenust | OxugaeMpi pe3yabTar
3a](auus, 10 JloroBopy u S P ——
JTama OCHOBHBIE 3TallbI Er0 e
BBIIOJHEHHS

1 Paspaborka aByMepHOM | sHBaph 1 mo6psa |Byner paspaborana aByMepHas
MOZIENH mockoro | 2018 roxa | 2018 roxa | MozieNs IIIIOCKOTO KpHCTa/LIa
KpHCTaUIa Byner nomydeHo TeopeTHUECKOE

060CHOBaHHE H IpOrpaMMHas
peanu3amus MOIEIH IIOCKOH
KPHCTaJUIHYECKOH PEIIETKH.

1.1 Paspaborka MOJIENH | SHBaph utone | Bynet paspaGorana mozmens
TUIOCKOH 2018 rona {2018 roza | mIOCKOM KPHCTAILIHYECKOH
KPHCTAJUTHYECKOH pemetku. Byayt paspaboranst
PpeILeTKH, METOJIOB METOZIBI JIOKAJTH3AIHH IIOCKOr0
JIOKaJIH3aLHH ¢dparmenTa pemetku. Bymyt
NIEPHOAUYECKOTO pa3paboTaHb! aIrOPHTMBI
(parMeHTa pemeTKH. BBIYHCIICHAS SHEPTHH

¢parMeHTa peIeTKH B CHIOBOM
nosne.

1.2. IporpammHas Hrons 1 Hosi6ps | Byner nonydena mporpaMMHas
peanu3anus MOAEIH 2018 roga | 2018 roaa | peanusauus MOJENH MIIOCKOH
IUTOCKOi KPHCTAJUTHYECKOH peleTKH
KPHCTaUTHYECKOR ByayT nosyueHs! mporpaMMHbIE
PEIIeTKA. MOJLyJIH, BXOUIIIHE B COCTAB

TUIOCKO# MOZIEIH MaTepHaa,
BBIUHCIIAOIIHE TTOJNOKEHHS
aTOMOB I10 I1apaMeTpam
petueTku. ByayT nomydeHs!
NIPOrpaMMHEIE KOMITOHEHTEI
ompenieNeH:s] ¥ BBIMHCICHHS
SHEPIHH IIEPHOAUIECKOTO
(parMenTa perueTkH.
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Paspa6otka MeTonoB
ONTHUMH3ALHH,
OPHEHTHPOBAHHEBIX HA
PpeUICHUE
PaccMaTpUBaEMBIX
3amaq

SHBaphb
2019 roxa

1 HosOpst
2019 roma

Bynyt paspaGoranb! MeTORBL
ONTUMH3ALHH,
OpPHEHTHPOBAHHBIX Ha PELICHHE
paccMaTpHBaeMBIX 3ajad. ByxyT
HOJY4YCHBI aJITOPHUTMBI
ONTHMH3AIIHH,
OPHECHTHPOBAHHBIC Ha 3a1a4U
HaHOTEXHoJOrHi. ByneT co3nan
TIPOrPaMMHBIH KOMILIEKC U1
PCLICHHA ONTHMH3ALHOHHBIX
3a1a4, BO3HUKAIOIIHUX B
HaHOTEXHOJIOTHAX.

2.1

Teoperuueckue
HUCCJICNOBAHUA,
HarpaBJIeHHbIE HA
pa3paboTKy METOZIOB
ONTUMM3ALNH.

SHBaph
2019 ropa

HIONTb
2019 roma

BynyT ocymecTpieHs
TEOPETHYIECKHE UCCIICIOBaHHU,
HanpapJIeHHbIE Ha pa3paboTKy
METOZIOB ONTHMHU3AIMH. BynyT
TIOJTy4EHBI AITOPHTMBI [IOUCKA
JIOKQJIBHOTO | IJI00aBHOTO
9KCTPEMyMa, THOPHIHBIE
IrOPHTMBL. BynyT cremanst
KOMIIOHCHTHBIE CXEMBI H
JAHarpaMMBbl KJIaCCOB
IIPOrPaMMHOI'0 KOMILICKCaA.

22

Iporpammuas
peanH3anus Moaynei
ONTHMH3AIIHH Ha A3BIKE
CH++.

uzons 2019
roga

1 HOsi6pst
2019 rona

Byner ocymectsnena
NpOrpaMMHasi peaH3alus
MOJyNIeH ONTHMH3ALMH Ha 361K
C++. Byzer cosnan
TIPOTrPaMMHBIif KOMILIEKC,
BKJTIOYAOLIHH B ce6s MOy TH
IU1st paGOTHI ¢ MOJENBIO
KPHCTAJLTHYECKOM PEIIETKH H
MOJIY.IH, pEaTH3yIOLIHe
Pa3paGoTaHHEIE METOIBI
ONTHMH3ALHH.

BynyT usnausr 1 nybnukarus B
3apyGeKHOM XKypHaIe ¢
HEeHy/eBbIM HMNAKT-(GaKTOPOM
1 myOnuxauus B
MEXIYHapOITHOM JKypHaJIe,
HH/ICKCHPYEMBIX B SCOpUS HIIH
Web of Science ¢ HeHyeBEIM
MMIAKT-()aKToOpoM.

ITpoBenenue
BEIYHCITATEILHOTO
SKCTIEPUMEHTA H
MOJBEICHHE HTOTOB
HCCIIEIOBaHHUH.

SIHBaphb
2020 roza

1 HOs16pst
2020 rona

Byner nposenen
BBIYHCITHTEIBHBIN YKCIIEPHMEHT
H TOBEJICH UTOT HCCIIEAOBAHMUIA.
ByzmyT mosy4eHs! pe3yabTaTsl
9KCIIEPUMEHTAIBHBIX
HCCTIEIOBAHMIA, HX aHATH3 H
0600611aroIKe BEIBOKI IO
HTOraM IpOBeICHAS
9KCIIEPUMEHTA

-
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HCCIIeOBAHHUH, cGOp H
aHAJIH3 Pe3yNIbTaTOB
IKCIIEPHMEHTOB.

1 PaspaGoTka MeToauKH STHBAph uionb | ByayT paspaboTaus! mporpaMma
TIPOBE/ICHHS 2020 roga (2020 rona | ¥ METOHKa POBENCHUS
9KCTIEPHMEHTATbHBIX 9KCIIEPHMEHTATBHBIX
HCCIIeR0BaHHM H HCCIIENOBAHUH, & TAKKE METOJIOB
METOZOB 00paGoTKH 00pabOoTKH MONYYeHHBIX
TOJTYYEHHBIX KOH(Hrypaiii Ha OCHOBE
KOHOHUTypanui Ha TEXHOJIOTHH KIaCTEPHOTO
OCHOBE TEXHOJIOTHH aHanmu3a. ByayT onucaHsl
KIIACTEPHOTO aHAJIH3a. MeTOJp! KilacCHHKaLHKu

CTAalHOHAPHBIX COCTOSTHUH
BEIIECTBA HA OCHOBE MOJIXOIOB
KJIACTEPHOTO aHAJIH3a.

32 Tlposenenue Hionb 1 Hos6ps | BymyT mpoBeieHb!

9KCIIEPHMEHTATBHEIX 2020 roma | 2020 roza | SKCIepHMEHTAIbHbIE

HCCIIeI0BaHMs, COOP H aHAH3
PE3yJIbTAaTOB IKCIIEPUMEHTOB.
Byner co3nan atnac
PaBHOBECHBIX KOH(UIYpaLHii,
MOJIY4YEHHBIK METONAMH
KJIACTePHOTO aHanu3a. byner
olucaHa OLeHKa TOYHOCTH
MOJIETHPOBAHHUS Ha OCHOBE
COIIOCTABJICHHS C H3BECTHBIMU
3HAYEHHAMH QU3HIECKUK
XapaKTEPHCTHK MOJIETHPYEMBIX
JIByMEpHBIX KDHCTALIOB. Byner
noKa3saH aHanu3 ) HEeKTHBHOCTH
NIPAMEHAEMBIX METOLOB
ONTHMH3ALUU

ByayT u3manst | my6Gnukanus B
OTE4eCTBEHHOM JKypHae ¢
HEHyJIEBBIM HMIIaKT-(aKTOPOM H
1 my6nuKaius B
MEK/IYHapOHOM XypHale,
HHJEKCHPYEeMBIX B Scopus WK
Web of Science ¢ HeHyneBbEIM
HMITAKT-(paKTOPOM.

Or 3aka3unka:

Tlpencenarens I'Y Komurer Hayku

MusncreperBa 06pasoBanus i Hayka PK

A

7 6,upacunos B.C.

Ot Ucnonuurens:

Tenepanbubli  mupexrop PITI ma IIXB

HWnctuTyT HUH(OPMALUOHHEIX "
BBIYHCITHTE]N exnomoruit KH MOH PK

& Kanmumonnaes M.H.

O3HaKoMIIEH:

BOJIUTEJIb IIPOCKTA

Amupxanosa I.A.
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JlononHuTeNBLHOE coriameHue Ne 2
K /IOTOBOPY Ha TPaHTOBOE (PUHAHCHPOBAHHE
Ne 211 ot 19 mapra 2018 roga

r. Hyp-Cyaran or«di»__ D 2019r.

T'ocynapctBeHHoe — yupexaenne «KomuteT Haykm  MuHHCTEpCTBa
obpasoBanust u Hayku Pecmy6muku Kasaxcram», MMeHyeMoe B paibHeiflem
3axasyuk, B uue [Ipencenartens AbGynkacoBoii A.C., eHCTBYIOMIET0 HAa OCHOBAHUH
Ionoxenns o KomuTere Hayku, yTBEpXIEHHOTO IpukazoM OTBETCTBEHHOTO
cexperaps 10 urons 2018 roga Ne 169-K, u npuxasza MunucTepeTBa 00pa3oBaHus
Haykd oT 22 mas 2019 roma Ne52-xK c ofHO¥# CTOpOHBL, U Pecmy6GiukaHcKoe
rocyapcTBeHHOe IpEANpHUsTHE Ha IpaBe X03iHCTBEHHOro BeneHHs «MHCTHTYT
HHPOPMAIIMOHHBIX M  BBIYMCIHMTENBHBIX TexHoONoruit» Komwurera Hayku
MunncrepcTBa obpasoBaHuss U Haykum Pecrmybmuku Kasaxcran, mMeHyemoe B
JanpHelieM VcronHuTeNb, B JIMIE 3aMECTHTENS TI'eHEepalbHOTO IHpeKTopa
MawmsipbaeBa O.K., nefictByromero Ha ocHoBaHum IIpukaza Nel0-OC ot
01.11.2017 r., ¢ nmpyro#l CTOpOHBI, fjanee COBMECTHO MMeHyeMmble CTOpOHBI, Ha
ocHoBanuu crathu 401 I'paxnmanckoro Kopexca Pecny6mukm Kasaxcran,
nocraHopieHust IIpaButenscTBa Pecny6muku Kazaxcran ot 25 mas 2011 roma
Ne575 «O6 yrBepxnenuu IIpaBun 6a30BOro, rpaHTOBOIO, IPOrPAMMHO-IIENIEBOTO
¢UHAHCHPOBAaHMS HAyYHOM M (WIM) HAyYHO-TEXHHYECKOH JeSTENBHOCTHY,
pewienus  HanpoHaqbHOTO — HayyHOro CoBeTa O  IPOTPaMMHO-IIENIEBOM
¢uHaHCcHpOBaHHY 110 IpUoOpHTeTaM «HdOpMAalHOHHEIE, TEIEKOMMYHHKAIMOHHbIE
W KOCMHYECKHE TEXHOJIOTHH, HAyYHBIE HCCIENOBaHHS B 0OJACTH eCTEeCTBEHHBIX
nayk» (mporokon Ne 3 ot «21» despans 2019 roma), «PaumoHanbHOe
HCIIONIE30BaHHe NPHPOJHBIX PECYPCOB, B TOM YHCIIE BOIHBIX PECYPCOB, T€OJIOTH,
nepepaboTKa, HOBblE MaTepUalbl M TEXHOJNOTHH, Oe30macHble H3IENHA H
KOHCTpYKumm» (mpotokon Ne2 ot «12» mapra 2019 roma), «Hamuonanbuas
GesomacHocTh U obopona (6e3 rpuda cexpernoctd)» (mpotokonm Ne7 oT «13»
asrycra 2019 rona, a taxxe mportokosa Nell oT «12» centsibps 2019 roxa
3aKIIOYIIA HacTosee J[OMONHATENpHOE coranenne K gorosopy Ne 211 or 19
mapra 2018 roga (nanee-J{oroBop) 0 HUXeCIEoYIOIEM:

1. ITpunoxenus 1.3, 1.8, 1.11, 1.17, 1.27, 1.32, 1.33 JloroBopa H3NOXHTb B
HOBOM peJlakI[HH{ COTJIACHO MPIJIOKEHUM 1 — 7 K HacTosIeMy JONOJTHATENEHOMY
COIIALIEHHIO.

2. Cpox IeicTBHUsI HOIONHATEIBHOTO coramenus 1o 31 xexabps 2020 roga.
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3. JlomonHHTENbHOE COITalIeHHe SBIseTCs HEOTheMIIeMo#t JacThio JloroBopa.
4. VYcnoeus J[loroBopa, He 3aTpoHyTele CornamieHueM, OCTalOTCS B
HEH3MEHHOM BHJE.
5. JIOTIOJIHUTENIBHOE COTNIAllIeHHEe BCTYIAeT B CHIIY C MOMEHTA ero HONHCaHus
Croponamu.
6. JlononHUTENBHOE COTTAIIEHHE COCTAaBIIEHO B ABYX 9K3EMILLIpaXx, 10 OTHOMY
9K3eMIULIPY AJIs Kax0# 13 CTOPOH, HMEIOLIUX OJJHHAKOBYIO FOPHAMYECKYIO CHITY.

FOpuanyecKkHe aapeca H peKBH3HTBI CTOPOH

BUK KK MF KZ 2A

MHK KZ92 0701 01KS N0O00 0000
Ko6e 11

PI'Y «Komuter Ka3nauelictBa
MusnucrepctBa ¢puHaHcoB PK»

3aka3unk: HcnonnuTenn:

I'Y «Komutet Hayku MunucrepcrBa | PI'TI na ITXB «MHCcTHTYT
obpaszoBaHus u Haykd Pecrry6muku HHQPOPMAIIHOHHBIX H BEIYHCIIHTENBHBIX
Kazaxcran» texHonorui» KH MOH PK

r. Hyp-Cynran, r. AnMartel, yi. Ilymxuna, 125
npocnekt MeHrinik En, 8 BHH 040740002672

BHH 061 140 007 608 BHK HSBKKZKX

HHK KZ386010131000020602 (p/c)
K6e 16

BAHK AO
Kazaxcranay
Ten: 8(727) 272 37 11

«Haponnsii  GaHk

Abyakacosa A.C.

Oro AHpeKTopa

ambip6aes O.0K.
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Ipunoxenue 3

k JlomonautensroMy Cornamenuio No_ ot « » 2019 rona
nio Jlorosopy Ne 211 ot 19 mapra 2018 rona

Ha rpaHToBOEC (PMHAHCHPOBAHHE

TEXHUYECKAS COIEIHOUKAIIAS K
KAJIEHIAPHBIN IIJIAH PABOT

ITo JomonautensHoMy Cornamenuio Ne ot « » 2019 roga
k noroBopy Ne 211 ot 19 mapra 2018 rona

1. PecmybamnkaHcKoe rocyJapcTBeHHOe NpeanpHsiTHe Ha NpaBe X03s1HCTBEHHOro
BeaeHHsl «MHCTATYT MHQOPMANHOHHBIX M BBIMHCIHTEIbHBIX TexHojoruin» Kommurera
Hayku MunucrepcrBa o6pa3oBanus 4 Hayku PecrnyGimmkn Kazaxcran

1.1 Tlo npuopurery: 3. MH}OpMaIlMOHHbIE, TEICKOMMYHHKAIMOHHBIE U KOCMUYECKUE
TEXHOJIOTHH, HayYHbIe HCCIIEN0BAHUA B 0OIACTH €CTECTBCHHBIX HAyK
1.2 Tlo momnpuopurery: 3.6 Hayunble uccieoBaHus B 0ONAcCTH €CTECTBCHHBIX HayK.
MareMaTHyeckoe M KOMIIBIOTEPHOE MOJEIUPOBaHME B O0JIACTH MaTeMaTHKH, GU3HKH H
aCTPOHOMMH.
13 Tlo Teme mpoekra: NeAP05133366 «Pa3BuTHe METONOB ONTHMH3AIMH,
OpHMEHTHPOBAHHBIX Ha IMHPOKHIA KIacC MPUKIATHBIX 3a/{a4 HAHOTEXHOJIOTHI»
1.4 O6mas cymma npoekra 42 000 000 (copok /1Ba MHJUIMOHOB) TCHI€, B TOM YHCIIE C
pa3bGHBKO#i IO roj1aM, JUIS BBIIOJHEHHS paboT COMIACHO IYHKTY3:
- Ha 2018 rox - B cymme 14 000 000 (4eThIpHaAaTh MILTHOHOB TCHIE) TCHIE;
- Ha 2019 rox - Bcymme14 000 000 (4eTEIpHAAIATE MHJUIMOHOB TEHIE) TCHIE;
- Ha 2020 rox - B cymme 14 000 000 (4eThIpHAAIATh MUILTMOHOB TEHIE) TCHTE.

2. XapaKrepucTHKa HayTHO-TeXHHIECKO# NPOXYKIHH N0 KBATH(PHKALHOHHBIM
NPH3HAKAM H YKOHOMHYECKHE MOKA3aTeJH

2.1 Hamrpasnenue pa6otsi: Hay4HEle BcciieoBaHNA B 00/1aCTH €CTECTBEHHBIX HAyK

2.2 O6nacTs npuMeHeHus: MeToMueckue peKOMEHIAlHH 110 pe3y/IbTaTaM HCCIIEIOBAHHS
MOXHO NIPUMEHSTh IPH CO3JIaHMH HOBBIX MaTepuainoB. IloTpeGuUTeNIMH pe3ybTaTOB IPOEKTa
MOTYT GBITh IPEANPHATHS, 3aHUMAIOLHECS Pa3paboTKON H MPOU3BOACTBOM HOBBIX MaTEPHANIOB.

2.3 KoHeuHbli pe3yJbTaT:

- 3a 2018 rox: ByayT nosyueHs! IporpaMMHBIE MOJIYJIH, BXOJSIIME B COCTAB IJIOCKOH
MOJIE/IM MaTepHata, BHMHCIAIONMME MOJIOKEHHS aTOMOB IO IapaMeTpaM pemeTKd. Byayr
TOJTy4eHbI IPOrPaMMHbIE KOMITOHEHTHI OIPE/IC/ICHHUS U BRIYUCIICHHS SHEPTHH IEPHOAMYECKOT0
(parMeHTa peleTKH.

-3a22019 roa: Byzer co3nan nporpaMMHBIH KOMIUIEKC, BKITIOYAIOIIUi B ceGs MO JUIL
paboThl ¢ MOJENBIO KPHCTAIMYECKOH DEINEeTKH H MOJIYNH, pealusylomue pa3paboTaHHbIC
METOJ(5I ONTHUMH3ALMH. Byner m3nana 1 mybnukanus B 3apyOe)HOM XypHaue ¢ HEHYJICBBIM
HMIIaKT-(paKTOPOM.

- 3a 2020 rox: Byayt mpoBeaeHBI 3KCIEPHMEHTAILHBIE MCCIENOBaHHA, cOop M aHamu3
Pe3yJIBTaTOB SKCIICPHMEHTOB. BysieT co3sian aTiiac paBHOBECHBIX KOH(MIypaIuid, MOTy4eHHBIX
METO/IaMH KJIACTEPHOr0 aHam3a. ByayT u3mansl 1 myOGnuKanus B OTEUECTBEHHOM JKypHAJE C
HEHY/IeBBIM HMIAKT-(DakTOpoM H 2 CTaThM B MEXAYHAPOJHOM XypHaile, HHICKCHPYEMBIX B
Scopus miu Web of Science ¢ HeHyIeBbIM HMIIAKT-(paKTOPOM.

2.4 T1aTeHTOCIIOCOGHOCTB: HE IPEATIONaraeTcs.

2.5 HayuHo-TeXHHYECKHil ypOBeHb (HOBH3HA):pa3pabOTKa HOBBIX YHHBEPCAIBHBIX
THOPH/IHBIX ONTHMH3AUHOHHbIX JIrOPHTMOB, OCHOBAHHBIX HA COYCTAHHH METO/IOB JIOKAJIBHOM
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U rio6ansHOM ONTHMH3ALMH C BO3MOXHOCTBIO MOACTPOHKH [apaMeTpoB IrOPUTMA IION
pelaeMyo 3aja4qy.
2.6 Vicnionp30BaHie HayYHO-TEXHHYECKON IPOAYKIMH OCYLIeCTBIsIeTCs: VconHuTENneM.
2.7 Bua WHCHONB30BaHHS pe3ynbTaTa HAyYHOM H (WIH) HAayYHO-TEXHHYECKOM

JEATEIIBHOCTH

3. HanMenosanue pa6oT, CPOKH HX Pea/IH3aALMH U Pe3y JIbTAThI

I | HammenoBanme pa6otr no | Cpok BemonHeHUs | OXHmaeMblii pe3yabTat
¢p | JoroBopy H OCHOBHEIE p———

3aJ]a | JTalbl €ro BBIIOTHEHHS i

HUSL,

JTan

a

1 Pa3paGoTka naByMepHOU | sHBaph 1 Byner  paspaborana  jmByMepHas
MOJIeNH nnockoro | 2018 rona | HOAGPA |MOMENB MIIOCKOrO KpHUCTaLIa
KpHCTaUIa 2018 |{ByneT HOIyYeHO TEOPETHIECKOe

roga |oGOCHOBaHHE M IPOrpaMMHast
peaM3alius MOZIENH IIIOCKOH
KPHCTJITMIECKOH peleTKH.

1.1. |Paspa6otka MOzend| SHBaph uionb | Byner paspaborana Mozens mIOCKoi
TLIOCKO#H 2018 roma | 2018 |kpucramimyeckoii pemetkd. Bynyt
KPHCTALTHYECKOH roja |pa3pabGoTaHbl METOABI JIOKAIH3AIMA
peLIeTKH, METOZI0B IUIOCKOTO ()parMeHTa PeLIeTKH.
JIOKQTH3aIAH Bynyr pazpaboTaHbl JITOPHTMBI
NepPHOANYECKOTO BBIYHCIIEHHS DHEPTHH (parMeHTa
(parMenTa peIneTKH. PELIEeTKH B CHJIOBOM IIOJIE.

1.2. |IIporpammHas Hrions 1 Byner nosy4eHa nporpaMMHas
peanm3anys MoAeIH 2018 roga | HOAOpA | peanH3allisi MOJIEIH TUIOCKOM
ILIOCKOH 2018 |kpucraminyeckoi pemeTkubynyT
KPHCTAJLTHYECKOH rojga |MOJyYeHBI IPOrPAMMHBIC MOLYIIH,
PELIeTKH. BXOZUILIHE B COCTaB ILTOCKON MOZEIH

MarepHaa, BEIYHCISIONHE
TIOJIOXKEHHs aTOMOB TI0 ITapamMeTpam
peuretku. ByayT nonydeHst
[IPOrpaMMHbBIE KOMIIOHEHTHI
OIpe/ieIeH s 1 BEIYHCIICHUS SHEPrUH
NepHONYECKOro pparMeHTa
PEIIETKH.

2 Pa3paboTka MeTOOB SIHBapb 1 Bynyr pazpaboTaHsl METOIBI
ONTHMH3AIHH, 2019 roma | HOSIOpS |ONMTHMHU3AIMHA, OPHEHTHPOBAHHBIX HA
OPHECHTHPOBAHHBIX Ha 2019 |pemeHue paccMaTpHBaeMbIX 3a/ad.
peLieHue roga |ByayT momydeHs! anropHTMBL
paccMaTpHBaeMBIX 3a/(a4 ONTHMH3AIHH, OPHEHTHPOBAHHEIC HA

3aJ[a4yi HAaHOTeXHONOTHi. Byner
CO3/IaH ITPOrPaMMHBIH KOMILIEKC IS
PeLIeHHS ONTHMH3AIHOHHBIX 3aJ1aY,
BO3HHKAIOIIHX B HAHOTEXHOJIOTHAX.
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2.1 |Teoperuueckue SIHBaphb HIONs | BynyT ocymmecTBieHBI TeOpeTHIECKHE
HCCIIEZIOBAHHUS, 2019roma | 2019 |uccnenoBaHHMS, HANPABJICHHEIC HA
HanpaBlIeHHbIE HA roga |paspaboTKy METONOB ONTHMH3AIMH.
Ppa3paboTKy METOOB ByzyT nosy4eHb! aJirOpUTMBI TTOHCKa
ONTHMH3ALIHH. JIOKaJIBHOTO H I100aJIbHOTO

9KCTPEMYMa, THOPUTHEIC aNTOPUTMEL.
ByayT caenaHs! KOMIIOHEHTHBIE
CXEMBbI H THarpaMMEI KJIaccoB
TPOTrPaMMHOT0 KOMILIEKCA.

2.2 |IIporpamMmHas utons 2019 1 Byner ocymecTBnena nporpaMMHast
peanu3auus Momyei rona HOSIOps | peasH3aliis MOIYJIEH ONTHMU3ALHH
ONTHMHM3ALUH Ha A3BIKE 2019 |Ha s3ske C++. Byner cosnaH
C++. rojga |MpOrpaMMHBEILH KOMIUIEKC,

BKJIIOYAIOIIHHA B ce0s MOy JUIst
PaboThI ¢ MOJENBIO KPHCTATHYECKOH
PELICTKH H MOJIyJIH, peallu3yIoNHe
pa3paboTaHHBIE METOJIBI
ONTHMHU3ALHUH.

Byner usnana 1 myGnukarus B
3apy6eKHOM XKypHaJIe ¢ HEHYJICBBIM
HUMIIaKT-HaKTOpoOM.

3 IIpoBeneHue SIHBaph 1 Byner nposenex
BBIYHCIIUTETBHOTO 2020 roga | HOSOps | BEIYMCIIHTENbHbIH SKCIEPUMEHT
SKCIIEPUMEHTA U 2020 |¥ MOJBENEH HTOT HCCIIEIOBAHMUIA.
TIOJIBEICHHE UTOTOB roga |ByZayT monydeHsi pesysbrarhl
p[ccnenonaﬂp[if[, OKCIIEPUMEHTAIIBHBIX HCCHCHOBaHHﬁ,

HX aHaIM3 H 00001maomye BEIBOABI
10 HTOTaM TIPOBEACHUS
9KCIIEPHMEHTA

3.1 |Pa3paboTka METOAMKH SHBAph wonb | BynyT paspa6oTansl mporpamMma 1
TIPOBEACHHUS 2020 roma | 2020 |MeTOAMKA NPOBEACHHS
3KCIHCPHMEHTAIBHBIX roma OKCIIEPUMEHTAJIPHBIX HCCIICIOBaHNH,
HCCIICAOBaHHH ¥ METOZIOB 2 TaKkke MCTONOB
06paboTKH MONTYYEHHBIX obpaboTku Oy HeHHbIX
KOH(HTypauuit Ha OCHOBE KOH(Hrypauuit Ha 0CHOBC
TEXHOJIOTHif KIaCTEPHOTO TCXHONOIHA KIACTCPHOLO
ARATTISE, aHanmu3a. BynyT onucansi

MeTobI KiIacCHUKaH
CTallHOHAPHBIX COCTOSHHH
BEIIECTBA Ha OCHOBE MOJX0/I0B
KJIaCTepHOTO aHA/IM3a.

3.2 |IlpoBenenune Hions 1 BynyT npoBenens
9KCNIEPHMEHTAJIbHBIX 2020 ropa | HOSIOpPS | 9KCIIEPHMEHTAIILHBIE UCCIICAOBAHUS,
HCCIIeI0BaHuUH, cOop 1 2020 |c6op 1 aHAK3 PE3YNBTATOB
aHAIM3 PE3yIIBTATOB roga |KcmepuMenToB. Byner co3man atiac

OKCIIEPHMEHTOB.

PaBHOBECHBIX KOHOHUIypautuii,
MOJTYYEHHbIX METOJAMH KJIaCTEPHOTO
a”Hanmm3a. Bygmer

OIMCaHa OLlEHKA TOYHOCTH
MOJICTHPOBAHHS HAa OCHOBE
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Beenenue

ITnockue KpUCTamIbl MPHBIEKaOT OONBIIOE BHHMAaHWE HCCIenoBaTeneil mocnenHee
Bpemsi, T.K. MHOTHE HOHOGHLIE CTPYKTYPBbI, HANPpUMED, l'pa(i)eﬂ, OGJ‘[&}J&}OT PAAOM YHUKaJIBbHBIX
CBOJICTB. Pa60Ta TIOCBSLIECHA PEIICHUIO 3a1a1H, COCTOﬂmeﬁ B HaXOXXNE€HUN MUHUMYMa SHEPTUU
COBOKYITHOCTH aTOMOB (hparMeHTa IIOCKO# KpHCTamInyeckoit pemerku [1].

Db hexTUBHOCTS METONOB HCCIIEL0BaIACh Ha 3aa4e YCIOBHOM ONTUMU3ALUH, COCTOSLIEH
B HAXOXKICHUH MHHAMyMa OSHEPTHH COBOKYITHOCTH aToOMOB c]JparmeHTa TTOCKOH
KPUCTAJINYECKOIl peIIeTKH, NpU OrpaHMYeHuAX TUMA HepaBeHCTB. JlaHHAs 3ajaya uMeeT
60JIBIIIOE IPAKTIYIECKOE 3HAYEHNIE, T.K. SHePTreTHIeCKI MHHIMAIbHbIE KOH(UIYPALIIH PELIeTKH
COOTBETCTBYOT CTaOMIIbHBIM COCTOSHHAM BeLeCTBa. Ll.ﬂﬂ BbIYUCJIEHUA SHEPIrUM NMPUMEHAOTCA
SMIUPUYECKHE MOTeHUUAbl MEXXaTOMHOIo B3aHMOﬂeﬁCTBMﬂ. HOTEHLll/laﬂbI ANMNpPOKCUMUPYIOT
SHEPruro B3aHMOJI{eﬁCTBMS{ COBOKYIMHOCTH aTOMOB, MOJIOKEHHUA KOTOPBIX B Ciy4ae MJIOCKOro
KpUCTaiIa 3a4aHbl KOOPAMHATAMU B [AByMEPHOM mpocTpaHcTse. B pabore paccmarpusaercs
TOCTaHOBKA 3a1a4u ¢ (hparMeHTOM (hHKCHPOBAHHOI ATHHEL.

1. IlocTanoBKA 3aaaun

PaccmarpuBaemass B fJaHHOH paboTe T™IOCKas MOJENb MHOIOCJIOWHOTO KyCOYHO-
OIHOPOIHOTO MaTepuaja mpemiaoxkeHa B [2, 3]. Marepuan mnpencraBisercs B BHOE
TIEPHOIMIECKON KYCOTHO-OHOPOITHON MHOTOCJIOHHON CTPYKTYpEI, B PaMKaX KOTOPOH MOTyT
OTJINYATHCS THIIBL aTOMOB B PA3IMYHBIX CNIOAX. MoOenp HAKIAAbIBAET Psifi OTPAHIYEHHIl Ha
CTPYKTYpY cioes [4]:

1. kaxnblii CIOH COCTOMT M3 OJMHAKOBBIX aTOMOB, B Pa3HBIX CIOAX MOIYT HAaXOMUTbCS
PpasIUYHbIE ATOMBI,

304
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Aunomanus. Mamesnamusecxoe Mo0euposanie 6 e HAHOMEXHO0UT AGIACMCA HOGOT!
RIIVIBHOT MENCOUCHIIILHAPHOT  OOTUCIIBIO 6 COGPENMEINOT IVHOUMCHIMUTBHOT HAYKC U KTI04OM K
POUICHUSN GUNCHCTIHIX NPUKTUONBIX 30004, ONPEOCISIOUIY IKOHOMUYCCKUTI ROMEHIUA! OOU[CCINGEA U YPOBCID
ROMGOPRHOCHIT HCUSHI YCTOBCKA 6 HACHTVIUSUI A 6CKC.

Memoos!  MameManiueckoco  MoOCTUPOSUNUS  OQIOM  BDIMOXCHOCIG  UCCICA06ANb  COTCMGU
PASTUYABIX “NMAMEPUAT0E YUCICHHO 6C3 NPOGCOCHUs  pealbliozo Gusunecroco sxenepuviennia. [ododneii
HOOX0O) 1103601860 QOOUMBCS CVINECMEEHHOSO CHUNCCHUS 3aMPan U YCKOPUNTL NPOYECE co30dNNA 1OHIX
MaAmepuaIos.

Tpusienenie: onmusMusaqUuORBIX Menooos Q18 YUCIEHHO20 MOOCTUPOSANA CIPYKIIYD It ceotemes
HOBBIX MAMIEPUAI06, UCXOOS U3 OCMUIBIO0 NOMUNANUA UX CHIPOCHUS HU AMIOMUCTHIUNCCROM YPOGIE. AGTACICA
KNIVATBHBLA 1L HEPCIEKIMUBHBIAL B OUNNOT Ciiambe npeotacaencs passumue cyiecmeyionuy i puaspatomra
HOBIX MEMO006 ORMUMUSANN, OPUSHMUPOSANITELY 1Hd MINPOKUT KTdCC 3a0a4 ¢ o01acm HAHOMEXNOTO UL,

Krrouegsie ca08a. Mamesmanmuieckoe MoO0euposanie. Hanomexiotocus, Memodel ommuysaiii,
VHOCOCTOTIAS CIPYRIMYPA MAMepldtd, ot

Beenenne. B nocicisee BpeMs MOKHO 'acTo CLIIATL CTOBO «HaHOTexnonormim. O, mo
3ABEPEHIAM YEHBIN. 13MEHAIOT MPHBbIHbIE CBONICTBA BEWECTBA. A TAKKE NpeodpakalT MUP 1 IeJal0T ero
nyuue.

B Gyayliem HAaHOTEXHONOTHU HafilyT MpHUMEHEHHe B OUEHb MHOTIX 00NaCTAX JEATEIBHOCTH: B
NPOMBIWNEHHOCTH, B JHEPTETHKE. B HCCAEI0BAHWAX KOCMOCA, B MEMLIIHE i1 BO MHOTOM ApYroM.

Hanpumep, KpOXOTHble HaHOPOGOTEL CMOCOGHbIE MPOHMKHYTL B MIOOYIO KJETKY “EJOBCHECKOro
OpraHiimMa. CMOryT GICTPO EHIITh Te WA 1HbIE GONE3HI 1f IPOHIBOANTL CNOKHEIC ONEPALII, HEAOCTYTIHbIC
AaKe CAMOMY OMBITHOMY XHPYPTY.

Kak TepMuH. C/I0BO «HAHOTEXHOOTNA» O3HAYAET TO CO3NAHIE TOTO, HTO HYKHO HeloBeky. i3
ATOMOB 1 TPYIIT ATOMOB TPH NOMOLLH CNELNanbHbIX npuGopos [1].

Mpyaasas MaTepHANaM 1 CHCTEMaM NPHHUMNUAILHO HOBblE KAMECTBA. HAHOTEXHONOTHA MOMET
ofecnednTh  NpOTPECe | HPAKTHUECKM  BO  BCEX  CYWIECTBYIOWNMN — 0OJACTAN  JeATenbHOCTH (07
aBTOMO(’)IIHeCTpOCHIIﬁ " KOMHHOTepHUrl TEXHUKI A0 ODPHHUNNHANBLHO HOBBIN METOI0B JleHeHis). Moxno ¢
VBEPEHHOCTBI) CKA3aTh, TO B ITOM CTONETHI HAHOTEXHONOTHA CTAHET CTPATCIMYECKIM HANPABNCHHEM
PasBITHA HAyKM 1 TEXHHKIL, uTO MOTpeSyeT (yHAaMeHTanbHol NepecTpoiiki CyLIECTBYIOUIMX TEXHONIORII
NPON3BOACTRA NPOMBILNEHHBIX H3AENNH, NEKAPCTBEHHBIX NPENapaTOB. CHCTEM BOOPY/KEHHA 11 T.1.

MUpOBOi PLIHOK TOBAPOB. CO3AHHBIX € MCTIONb30BAHHEM HAHOTEXHONIOTNIL, COCTABIA 254 munnmnapa
nonnapos CLHA B 2009 romy. B 2015 roay oxnigaerca | tpunnnon nosnapoe CLUA w3 Tpuanioxa
nonapos CLIA— B 2020 roay.

BakHEHIUIMM ~ MHCTPYMEHTOM  NPHOOPETEHMA  HOBBIX  3HaHuii, Hapaly ¢ AabopaTopHbIM
SKCTIEPUMEHTOM, SBSETCA BHIMUCINTENLHEIT DKCIEPUMEHT Ha BbICOKOTPOH3BOAMTENLHBIX KOMMBIOTCPAX.
Jina NpoBeneHHA BHIYMCIUTENLHBIX IKCTIEPUMEHTOB C HaHONACTMLAMY Mbl HCTIONIL30BANY MaTEMaTHHECKiie
MOJENH, BLIUHCIWTEbHbBIE METOABl  PElIEHNS — MATeMaTHYecKuX —3ajay,  KOMTIEKCh npo6nemMHo-
OPMEHTHPOBAHHBIX NPOTPAMM U5 BHICOKOTIPOH3BOAHTENbHBIX BHIMHCANTENbHBIX CHCTEM [21.

MeToasl. B Hallem 1iccne10BaluA METOIbl MaTEMaTHYECKOTO MONETHPOBAHNSA AAKOT BO3MOKHOCTL
HCCNE/I0BATH CBOVCTBA PAsTUMHBIX MaTepHanoB HHCIGHHO 03 NpOBEJEHNS PeanbHOTo  (usnyeckoro
skcnepumenTa. TToNOGHbIHA NOAXOA NO3RONAET NOOMTHCH CYUIECTBEHHOTO CHIKEHWA 3aTpaT N yCKOpHTH
npoliece’ ‘co3nanys HOBLIX MaTepuanios. B pafoTe NnaHMpyeTCs pasBWTHE Mapajie/bHEIX METO/0B
ONTAMM3ALMY Q78 PEWieHUA LHPOKOTo Kjacca 3ajad W3 061acTh HAHOTEXHONOTH € MCNONb30BAHMEM
COBPEMEHHBIX BHICOKOTIDOM3BOIHTENLHBIX BBIYHCITHTENIHBIX CHCTEM H nporpamMmHoro obecneuenns. Takxe
CTABHTCA 3ajaua ONpCAENEHNs NapaveTpoB KECTKOCTH TIIOCKMX 3alay Ne(QOPMUPOBaHNS TETEPOTCHHLIN
CAOMCTBIX CTPYKTYp. JIns 3Toro notpebyeTcs MPOBOINTH 3HaUMTENbHLI OOBEM BbiMCIEHNI MeTORaMM
MOJIEKYAPHOTO MOJIENUPOBAHNA M ONTHMH3AUNA NP BLIMMCACHUM PABHOBECHBIX CTPYKTYp B pamkaX
JIMCKPETHOTO MPEACTaB/EHKSA O CTPOCHUH MaTepUasIos.

CTaTHCTHKa, YueT i ayaur, 2(73)2019
90 http://sua.aesakz/. http://www.aesa.kz'
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Kazaxcman

AHnHomauus. B pabome paccmampusaemcs mpu memooa Kiacmepusayuiu o
HATIOeHHBIX GEKIMOPOE 2COMEMPUYECKUX XAPAKMEPUCUK NAOCKOU KpUCMAIIUHECKs
pewempu. [lepevie 06a, K-means u Mini Batch K-means. npumensiomcs 0nst pewuesas
sa0au ¢ Gonvuium Komecmeom obpasyos. Tpemuil memoo, AffinityPropagation
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CamMocmoamelbHo 8bI0UPaem KONUYeCM80 KIACMepos, HA OCHOBe MPeOOCHABIeHHbIX
Oannvix. [lna ynyuwenus kavecmeéa knacmepusayuu memodom AffinitvPropagation,
npeonoJicena  mMampuya — cXoocmea, — Y4umvlearoujas — cumMmempuu  pazmenma
Kpucmannuyeckott peutemcu.  Ilpogedeno sxcnepumenmanvroe cpasneHue memooos,
Komopoe nokazano npeumyiyecmeo mpemoeco Mmemoda.

Knrouesvie  cnosa:  k-means.  mini  batch  k-means,  AffinityPropagation,

Knacmepusayus, O8yMepHoie KpUCMAbl, 2pagpeHonodooHble CIpPYKMypbi.

Beenenne

HcceioBanne niockix KpHCTaUIOB Hauanock ete B 1912 rojty, koraa Hemelkuii
dusux M. Jlays  copMyTHpOBAN  YCIOBHA  BO3HHKHOBEHMS JW(DPAKLIHOHHEIX
MaKCHMYMOB HPH POXO/ICHUH PEHTICHOBCKIX Jyueii uepe3 kpucrtamst [1]. B paGote
paccMaTpuBaeTCA  3a1aua  HAXOKAEHUA OHEPrETHYECKOT0 MHHHMYMA  (yparMeHTa
KPUCTA/LIMYECKOM  peterki. Peluenue 1annoil 3ajaun Mo3BoMT NOIYYaTh HOBBIC
MaTepHaTbl.

J1ns BEIMMCIEHHS CepyH IOKATBHBIX MHHHMYMOB NPHMEHSETCS METO,1 710 0aThHOI
ONTHMH3AIMA  — METOJ MyIbTHCTapTa. [lanee pelmaeTcs 3azaua KIacTepH3aIli
[10J1Y4CHHBIX JIOKAILHBIX MUHHMYMOB. /111 9TOr0 NPUMEHSIOTCS METO1bl 13 OGO TEKH
scikit-learn  [2], KOTOpbie OCYIIECTBIMIOT TPYNIMPOBKY 1 MOMCK LEHTPOB B
COBOKYITHOCTH aTOMOB, 3a/IaHHBIX KOOPHHATAMH B /IBYMEPHOM NpocTpaHcTse. B paGote
PaccMaTpHBACTCA NOCTAHOBKA 33/1a4H ¢ (hParMeHTOM (PUKCHPOBAHHOI LTHHBI.

B kauecrBe peKOMEH/YEMOro METOZA  KIACTEPU3ALMM  BHIGPAH  MCTOA
AffinityPropagation [3]. Jlia yeKopeius BbIYHCIEHIs MATPUILBI CXOACTBA PUMEHSETCs
oubmorexa mpidpy [4-6].

1. IMocTanoBka 3agaun

Mt 3ajaun nccnefoBatus  CBOWCTB MHOTOCHOIMIOTO  KYCOUHO-0HOPOAHONO
Matepuaia, MOAeNb KOTOporo npemioxkena B [7, 8], Gbul creHepupoBan (parMeHt ¢
KPHCTATMYECKOi PEIIETKOM, B KOTOPOIT GBLIO 3aaHO KOJHYECTBO CJIOEB, KOJIMYECTBO
aTOMOB M HX THIL PaJyC OTCEUEHHUS U T. 1.

-"

Puc.1 JIBymepHas Mozesib MaTepuania

B pamkax naHHOH MOZJEIH NOJNOXKCHHE ATOMOB OMNPEAENAETCA CEMYIOLWMMI
napaMeTpamu:

hi,i =1,..,K —paccrosnie MexkIy CIOeM ¢ HOMEPOM i H IIPEIBIIYITIM CIIOEM:
di,i = 1,..,K —cMeleHHe NepBOro aToMa B CJI0€ i ¢ IOJTOKHTETLHOIT a6CIHCcoii
OTHOCHTEIILHO HYJIEBOH OTMETKHU;

89




image100.jpeg
WHCTUTYT HHPOPMaLMOHHBIX U BEIYMCIUTENbHBIX TexHo0rHit MOH PK
Kasaxckuit HanmoHanbHbI# YHUBEpCUTET UMEHH aib-Papabu
YHuuBepcutet TypaH

JIr06IMHCKUH TEXHUYECKUH YHUBepCcUTeT, [losibina

«FpLIBIM OpAacel»

FblNbIM OPAACHI &

L

YHUBEPCUTET

MATEPHUAJIbI

IV MexxayHapoAHOH HayYHO-IIPAaKTHYECKOH KOHpepeHIH
"UHpopMaTHKa U IPUKJIaJHasA MaTeEMaTHKa",
HOCBALIEHHOH 70-/1eTHEMY 106HUJIEI0 TPOodEeCccCOpoB
busposa T.H., Banbgemapa Byiinuka
U 60-neTtuio npopeccopa Amupranuena E.H.

25-29 cenTao6pp 2019, Anmatel, Kazaxcran

Yactb 1

Anmatsel 2019




image101.jpeg
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Pacnipenenénnbie Beruncnenns. CynepkOMIbIOTEPHbIC U KIIaCTepHbIe chcTeMbl. O6paboTka GombIIHX
00BpEMOB nanHbIX (Big-data). I'eonH(bOpMaIMOHHBIE CHCTEMBI M TEXHOIOrHH. IHHOBAIIMOHHBIE
00pa30BaTENbHBIC TEXHOIOTHH
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Aunomauyua. B pabome paccmampusaemcsi mpu memooa Kiacmepusayui Ois
HAUOeHHbIX 6EKIMOPO8 2eOMEMpPUYecKUx Xapakmepucmux Ni0CKOU Kpucmaniiudeckoll
pewemxu. Ilepgvie déa, K-means u Mini Batch K-means, npumensiomcs 015 peuienus
3a0ay ¢ Oonvwum Koauvecmeom obpasyos. Tpemuii memoo, AffinityPropagation,
CamMocmosimenbHo Gvloupaem KoauUuecmeo Kiacmepos, Ha OCHOGe NpeodOoCHaAGleHHbIX
oannvix. /i yayuwenus kavecmea kiacmepuzayuu memooom AffinityPropagation,
npeonodcena  Mampuya — cxoocmed, — YHUUmMvleanowas — cummempuu  ppazmenma
Kpucmannuueckoll pewemxu. IIposedeno sxcnepumenmanvbHoe cpagHeHue Memooos,
KOMOopoe NoKa3ano npeumyuecmsao mpemvezo Memood.

Kniouegvie cnoea: k-means, mini batch k-means, AffinityPropagation,
Kiacmepuzayus, 08yMepHle KpUCmaibl, 2pageHono0obHble cmpyKmypoi.

Beenenne

HccnenoBanue MIOCKUX KPHCTAIOB HAYalIoch eme B 1912 roxy, korna HeMenKkuit
¢usuk M. Jlays cpopMynmupoBai ycroBHs BOSHUKHOBEHHUS JU(PAKIHOHHBIX MAKCHUMYMOB
IOpH TPOXOXKACHUH PEHTTEHOBCKUX JIyded uepe3 kpuctamisl [1]. B paGore
paccMaTpUBaeTCsl 3ajada HAXOXIEHMS OJHEPreTHYeCKOr0 MHHHMyMa (pparMeHTa
KpHUCTAJUTM4ECKOil pemeTku. PelieHne paHHOI 3ajaud MO3BOJMT I0JIy4aTh HOBBIC

MaTepuabl.
I[J'IH BBIYHUCIICHUS CEPHUH JIOKAJTIBHBIX MUHUMYMOB IIPUMEHSACTCSA METO rJ100aTbHON
OonTUMM3aUMl — METOA MYJIbTHCTApTa. I[aﬂee pemaeTess 3a4ada KIaCTEpU3aluu

MIOJTy49eHHBIX JIOKAIbHBIX MHUHUMYMOB. J[JIs1 9TOr0 MPUMEHSIOTCS METObI U3 OHOIHOTeKN
scikit-learn [2], KOTOpbIE OCYIIECTBIIAIOT IPYIIUPOBKY H IIOUCK IIEHTPOB B COBOKYITHOCTH
aTOMOB, 3aJaHHBIX KOOpDAMHATaMH B JABYMEPHOM MpocTpaHcTBe. B pabote
paccMaTpHBaeTCs OCTAaHOBKA 3aa4yM ¢ ()parMeHTOM (PUKCHPOBAHHO JUTHHBL.

B kadecTBe pEKOMEHIYEMOro MeToJa KIACTEPH3al[Hd BBIOpaH METO[
AffinityPropagation [3]. /i yckopeHUs BEIYHCICHHS MaTPULBI CXOJCTBA MIPUMEHSIECTCS
6ubnuoTexa mpidpy [4-6].

1. ITocTtanoBKa 3agaun

Jlns 3ama4uM  MCCeOBAaHUS CBOMCTB MHOTOCIOWHOTO KyCOYHO-OJHOPOIHOTO
MaTepHana, MOJENb KOTOPOro HperoxkeHa B [7, 8], Obul creHepupoBaH (parMeHT ¢
KPUCTAJUTMIECKOH PEeIIeTKOH, B KOTOPOH OBLIO 33aHO KOJIHYECTBO CIOEB, KOJMYECTBO
aTOMOB H HX THUII, PaJHyC OTCEUCHHS H T. 1.
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ABSTRACT

Nowadays. modem technical solutions in various spheres of human activity from the
opto-clectronics up to nanobiotechnology are increasingly dependent on the level of
technology. Applied research on nanomaterials plays a key role in the development of
nanotechnologies. The nanostructured silicon is one of the materials attracting the
special attention of researchers in various applied areas. A new and widely discussed

qlp‘mon of nanostructured silicon is a possibility of their usage in the process of
efficient hydrogen generation.

The Present paper is devoted to a brief review of recent advances in the study of the
#pplicability of porous silicon nanostructures for hydrogen generation. The main
possible mechanisms of the photocatalytic activity of silicon nanostructures, as well as
the influence of such parameters as their shape, size and degree of surface development
on the hydrogen generation efficiency of the material are discussed. In addition, based
°a literature overview. an analysis regarding the most likely paths for the development
of this area of semiconductor materials science and an assessment of the feasibility of
tsing silicon nanostructures for hydrogen generation has been made.

Keywords: silicon nanostructures, photocatalysis, water splitting.

INTRODUCTION

Due 10 the ever-increasing pollution of the environment and the depletion of fossil
RETRY sources, the issue of developing and introducing environmentally fnendl_\' a.nd
SHicient technologies for energy production and environmental cleanup is becoming
nCreasingty urgent. In this rca;d. hydrogen energy can offer one of the main solunc?ns
© the mentioned pmbk:ms' H\'dn‘)gen' energy is one of the type of perspective
hemative energy with high energy density., cleanliness and storability [1]-

ki Very important to choose high-performance, low-cost and earthabundant
¥sts for realizing large-scale ;xoduction of hydrogen. In !h_ls respect, Si is a:\
ive candidate for photocatalytic water splitting, because Si is earth abundant,
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relatively cathodically stable semiconductor material with high o

efficiency [2]. However, due to the high reflective index of ;ar ener .
incident light is reflected back [3]. This obstructs to the hydro, le more. thyy, Z;u(,n
Intuitively, this limitation can be circumvented by forming "anog N generatjo, ' o

st S
different shape and morphology. Tuctures of silicgy t:f

The present paper is devoted to consider briefly the recent advances in i
nanostructures for hydrogen generation. Sing of i,

SYNTHESIS OF SILICON NANOSTRUCTURES

Silicon nanostructures offered as photoactive materials for hydrogen generation ..
obtained by various known methods, with both technological approaches top—dOW:“ a:
bottom-up. The most interesting recent results were reported on silicon nanostructy
in the form of porous nanolayers, nanowires, mesoporous flakes, and silicoy
nanoparticles as well as in composition with other semiconductor and meg
mamomaterials. The common feature of silicon nanostructures proposed for the
generation of hydrogen is the presence of a developed active surface. There are sever
wide spread attractive top-down (reactive jon etching, electron-beam lithography.
nanosphere ~ lithography, nanoimprint lithography, chemical and electrochenic
etching) and bottom-up (chemical vapor deposition, molecular beam epitaxy, therma
evaporation) approaches for silicon nanostructures formation [4]. Among top-down
approach methods, metal-assisted wet chemical etching (MAWCE) attracts some
attention due to its low cost and good opportunities for control the geometrict
parameters and morphology of resulting nanostructures. This approach based on the
deposition of silver or other noble metals nanoparticles, followed by redox .rt?ﬂcl"’" n
hydrofluoric acid solution [5]. The great advantage of this method is the ability © e
both bulk silicon and thin silicon films. MAWCE is low-cost and simple “‘e‘:‘(’di
obtaining silicon nanostructures with ability for controlling parameters (such asd ﬂs's‘o‘
diameter, orientation, type and level of doping) [6-8]. This method does nql l'feed 1Lrl1 i
special, expensive vacuum equipment and allows fabricating structures unlimite

and area.

PHOTOCATALYTIC PROPERTIES OF SILICON NAN OSTRUCTURE:—uctures.
When considering the processes of hydrogen generation using silicon l}at';"s it pu
two possible mechanisms are discussed in the literature. The first is 502 smalle? te
oxidation of the nanostructure to a stable silicon dioxide, 2" 1 ing alal
nanostructure, the more intense the reaction that can be accelerated bY a‘h}’droﬂ"’“ ”
This process is well studied and has been successfully used to gener® ;

porous nanoparticles of small diameter [9]. C
i nanostl’u g

The second approach, explaining the release of hydrogen using S”.icol active
the process of photocatalysis on their well-developed chemically ction-

Lt 2 rea
Heterogeneous photocatalysis is a promising method in the re or);enﬁ“g the P i
n;mber of re.se.archers recently emphasizes the possibility of imp eh muminaf“’:clion
of water splitting on the surface of silicon nanostructures U“de'; € atalytic ™

4 #
light source. The possibility of hydrogen generation due to ¢ P e
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Abstract. In this paper, we consider the problem of finding the energy minimum of the aggre-
gate of atoms of a fragment of a planar crystal lattice. To calculate the energy, the Brennor or
REBO (reactive empirical bond order) method is used. The REBO potential is calculated using
the LAMMPS package (Large-scale Atomic / Molecular Massively Parallel Simulator). As opti-
mization methods, both the gradientless methods and the methods using the first derivatives of
the functional are used. To calculate the derivatives, the combined differentiation method, imple-
mented in the LAMMPS package, is used, using sequentially forward and reverse methods of fast
automatic differentiation.

Introduction

The acquisition of new materials consisting of a single layer of atoms of various substances
has become in recent years one of the notable trends in materials science. Such materials as
graphene, silicene, phosphorene have unique properties that make them almost ideal for use in
electronic devices. Since their unique properties are associated mainly with a two-dimensional,
flat structure, new materials are also sought among those substances that are capable of forming a
two-dimensional grid. The work is devoted to solving the problem of finding the energy minimum
of the aggregate of atoms of a fragment of a planar crystal lattice.

The plane model of a multilayer piecewise homogeneous material considered in the work was
proposed in [1], [6] , [4], [2]. In these papers, the problem of unconstrain optimization with box
constraints was considered. Analysis of the resulting configurations of a plane crystal lattice showed
that some of them could not be considered correct - the displacement of the first atom in the layer
exceeds the distance between the atoms, which should not be. To correct this effect, additional
restrictions were introduced in the problem. In addition, for calculating the interaction energy of
atoms, the potentials of Lennard-Jones and Tersoff were used, apparently realized and manually
differentiated. We did not see an opportunity to produce such large-scale technical works and
used the capabilities of the LAMMPS package [10]. To integrate with the model, it was necessary
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to perform minimal modifications of LAMMPS. The potential of the inter-action REBO (reactive
empirical bond order) is used to calculate the energy.

Two optimization methods are used to solve the optimization problem. The first method is a
modification of the known method of coordinate descent - Adaptive Coordinate Descent (ACD) [7].
The second method is gradient descent, with adaptive step selection. To calculate the gradient,
the method implemented in LAMMPS is modified.

Statement of the Optimization Problem

A plane model of a multilayer piecewise homogeneous material is considered [1], [6] , [4], [2].
The material is represented in the form of a periodic piecewise homogeneous multilayer structure,
within the framework of which types of atoms in different layers can differ. The model imposes a
number of restrictions on the structure of the layers:

1. each layer consists of identical atoms, different atoms can be in different layers;2. the
distances between adjacent atoms in the same layer are the same, but in different layers they may
differ;

3. in the system under consideration, a group of K parallel layers is selected which periodically
repeats in the direction of the axis y;

4. The number of atoms in each layer and the total number of layers are considered potentially
unlimited.

Fig. 1 shows an example of a model in which a group of three layers is repeated. Each layer
consists of atoms of its kind.

V9o 0000000

Figure 1. Two-dimensional material model

Within the framework of this model, the position of the atoms is determined by the following
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parameters:h;, i = 1,..., K — the distance between the layer with the number 7 and the previous
layer;

d;, i =1,..., K — the displacement of the first atom in layer ¢ with a positive abscissa relative
to the zero mark;

si, 1 =1, ..., K— distance between atoms in layer i.

dl = O}di < 8, 1=2, q[{

The set of values of these parameters will be called a configuration u = (hy, dy, $1, ..., hi, dg, k).
It is required to determine the configuration u corresponding to the minimum interaction energy
of the atoms entering the simulated fragment of the material:

E(u) — min,
aj <uj <bjj=12.,3K,
Ug = 0
uzjre < Uzjy3,J =0,., K —1
The coordinates of atom can be calculated by the formulas:
Ty; = uskya + (0 — 1) usrys
2Ty =0,ifk =1,

&
Ty = Z U1, i f k=2, K,

m=2
zy; € [0, L],

where z,; is the first coordinate of i-th atom with serial number n on the k -th layer, and z; is
the second coordinate of it. Distance between atoms ¢ and j:

T = \/(-"”1% -"”15)2 F 2y Izj)Q

Atomic energy configuration is calculated using REBO interatomic interaction potential [3]

E=3.> By

P>

where Ej; = Vi (ri;) — b Val(ry;)-

The expression Vg (r;j) is part of the energy associated with repulsive forces of atoms located
at a distance r3;. It is calculated by the following formula:

Vi (ri;) = wy; (1 + Q*) Aye™ s,

7 . .
where the parameters Q;;, Az, a3, depends on atom types ¢ and j. Values for these and all other
potential parameters are given in [11]. The wy (r;}-) term is a bond-weighting factor, that switches
off REBO interactions when the atom pairs exceed typical bonding distances. The definition of
105
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