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Изображения вычислительной ячейки при температуре 315 К и скорости 
напыления 0.0025 МС/с: (а) начальная конфигурация (б-е) конфигурация 
после напыления 0.01-0.05 МС платины. Оранжевые и коричневые шарики 

символизируют медные атомы, серые — атомы платины.

Схема нумерации событий в СОКММК и два типа 
длинных прыжков на поверхности (111)
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График зависимости относительного 
времени, затраченного программой на 

часть, связанную с методом Монте Карло
(MC), с вычислением барьеров (NEB) и с 
алгоритмом ускорения (AA) от общего 
времени выполнения программы (CPU). 
Температура моделирования 315 К, 
скорость напыления атомов платины 

0.0025 МС/с.

График зависимости отношения времени, 
затраченного программой на 

моделирование одного и того же отрезка 
экспериментального времени без 

использования алгоритма ускорения (t1) и 
при его использовании (t2) от 
концентрации атомов платины. 

Температура моделирования 315 К, 
скорость напыления атомов платины 

0.0025 МС/с.

Конфигурации атомов, для 
которых вычислялись энергии 
и диффузионные барьеры при 

вычислении параметров 
потенциалов

График зависимости 

относительной длины ступени от 

концентрации атомов платины 

при разных скоростях напыления.

График зависимости 

относительной длины ступени от 

концентрации атомов платины

при разных температурах.

Блок-схема 
алгоритма 
ускорения

вычисление Ed и νi
добавление события

в базу данных

[1] СТМ изображение островов 
и пальцев, основанных на 
атомах платины, после 
напыления платины при 
температуре 315 К. Длина
масштабной шкалы 50 нм.

[2] СТМ изображение 
пальцев/полос (черный кружок 

указывает на удлиненную структуру, 
сформировавшуюся возле края 

медной ступени) после напыления 
0.056 МС платины на поверхность 
меди (111) при температуре 300 К.

Данные, использованные для вычисления параметров потенциалов, величины, 
вычисленные с найденными потенциалами и величины, вычисленные с 

потенциалами из [4]. Постоянная решетки a, энергия связи атомов в объемной 
структуре E

c
 и модуль всестороннего сжатия B взяты из [5]. Энергии связи и 

энергетические барьеры вычислены с помощью программы VASP.
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Схема выбора события в КММК

3. Произведено моделирование формирования сплава Pt/Cu(111) 

2. Реализован алгоритм самообучающегося кинетического
    Монте Карло с ускорением моделирования при попадании
    системы в энергетические корзины

4. Найдена зависимость длины ступеней от температуры и от
    скорости напыления атомов платины

1. Вычислены параметры потенциалов для системы Pt/Cu(111) 

5. Произведена оценка эффективности алгоритма ускорения

Потенциалы взаимодействия атомов


