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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðè ïðîåêòèðîâàíèè íîâûõ îïòîýëåêòðîííûõ óñòðîéñòâ èñ-
ñëåäóþòñÿ ãåòåðîñòðóêòóðû òèïà ¾ãåðìàíèé-êðåìíèé¿ [1, 2]. Ìîäåëèðîâàíèå âçà-
èìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè â ïîäîáíûõ êîìáèíèðîâàííûõ ìàòåðèàëàõ îñóùåñòâ-
ëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè Êèòèíãà [3], èìåþùåé ñëåäóþùèé âèä:
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Çäåñü n � ÷èñëî àòîìîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè; dij , dik, αij , βijk � çàäàííûå
êîíñòàíòû; ri = (x1i, x2i, x3i), rj = (x1j , x2j , x3j), rk = (x1k, x2k, x3k) � îïòèìèçèðóå-
ìûå ïåðåìåííûå. Òàêèì îáðàçîì, äàííàÿ çàäà÷à ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê ñòàíäàðòíîé
ôîðìå f(x) → min.

Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìèíèìèçàöèè ôóíêöèé ðàçðàáîòàíî ìíîæåñòâî ìåòîäîâ è
ïîäõîäîâ, îäíàêî âûñîêèå òðåáîâàíèÿ, ïðåäúÿâëÿåìûå ê ðåøåíèÿì çàäà÷ îïòè-
ìèçàöèè ïîòåíöèàëà Êèòèíãà, ê ñîæàëåíèþ, íå ïîçâîëÿþò íàïðÿìóþ ïðèìåíÿòü
èçâåñòíûå ìåòîäû. Ðàññìàòðèâàåìûå çàäà÷è èìåþò âûñîêèå ðàçìåðíîñòè, êðîìå
òîãî, ðåøåíèå íåîáõîäèìî ïîëó÷àòü ñ òî÷íîñòüþ, ñîïîñòàâèìîé ñ ìàøèííûìè .

Äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è áûëè ñîçäàíû ñïåöèàëèçèðîâàííûå ðåàëèçà-
öèè ðÿäà ìåòîäîâ � ìåòîäà Êîøè, ìåòîäà ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ è ìåòîäà Íüþ-
òîíà. Ìåòîä Êîøè ïðè ðåøåíèè èññëåäóåìûõ çàäà÷ èìååò íèçêóþ, ëèíåéíóþ ñêî-
ðîñòü ñõîäèìîñòè, íî ìîæåò áûòü ñ óñïåõîì ïðèìåíåí â êîíöå ðåøåíèÿ â êà÷åñòâå
¾óòî÷íÿþùåãî¿. Ìåòîä ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ ðåàëèçîâàí â âàðèàíòå Ôëåò÷åð-
Ðèâç ñî ñïåöèàëüíûì âûñîêîòî÷íûì îäíîìåðíûì ïîèñêîì, îñíîâàííûì íà êîìáè-
íàöèè ìåòîäîâ ñïëàéí-ïîèñêà [4] è íàäåæíîãî, íî ìåäëåííîãî êëàññè÷åñêîãî ìåòîäà
Ñòðîíãèíà [5]. Îïèñàííàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ ïîçâîëèëà
ðåøèòü çàäà÷è ñ ðàçìåðíîñòüþ ïîðÿäêà ïåðåìåííûõ. Ìåòîä Íüþòîíà ïðåäñòàâ-
ëåí ìîäèôèêàöèåé, îñíîâàííîé íà ó÷åòå îñîáåííîñòåé ñòðóêòóðû ìàòðèöû Ãåññå
ìèíèìèçèðóåìîé ôóíêöèè è ïðèìåíåíèè òåõíîëîãèè ðàçðåæåííûõ ìàòðèö. Äàí-
íûé ïîäõîä ïîçâîëèë ïîëó÷èòü âûñîêîòî÷íîå ðåøåíèå ðÿäà çàäà÷ ñ ðàçìåðíîñòÿìè
ïîðÿäêà ïåðåìåííûõ.

Äëÿ ïîâûøåíèÿ áûñòðîäåéñòâèÿ ðåàëèçîâàííûõ àëãîðèòìîâ áûëà ïðèìåíåíà
òåõíîëîãèÿ OpenMP[6], ðàñ÷åòû ïðîèçâîäèëèñü íà âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå, èìå-
þùåé 12 ÿäåð Intel Xeon X5670, òåñòèðîâàíèå ïîêàçàëî äîñòàòî÷íî âûñîêóþ ýôôåê-
òèâíîñòü ïîëó÷åííîé ðåàëèçàöèè. Íåñìîòðÿ íà âûñîêóþ ÷óâñòâèòåëüíîñòü íåêîòî-
ðûõ àëãîðèòìîâ ê êà÷åñòâó íàñòðîéêè àëãîðèòìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, ñ èõ ïîìî-
ùüþ óäàëîñü ðåøèòü ðÿä àêòóàëüíûõ çàäà÷ ìèíèìèçàöèè ïîòåíöèàëà Êèòèíãà ñ
ðàçìåðíîñòÿìè, ïðåâûøàþùèìè ïåðåìåííûõ.

Ðàáîòà ÷àñòè÷íî ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ � 12-07-31118.
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