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Ñåãîäíÿ äëÿ ñòðóêòóðíîé îïòèìèçàöèè íàíîðàçìåðíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå ìåòîäû, ïðèìåíÿåìûå ê çàäà÷àì ãëîáàëüíîé îïòè-
ìèçàöèè, òàêèå êàê: àëãîðèòì èìèòàöèè îòæèãà, ïîèñê ñ çàïðåòàìè, ñëó÷àéíûé
ñïóñê (basin-hopping) è ãåíåòè÷åñêèå àëãîðèòìû [1].
Äëÿ çàäàííîé ôóíêöèè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçà-
èìîäåéñòâèÿ Êëåðè-Ðîçàòî [2]) è ðàçìåðà êëàñòåðà, ìû õîòèì íàéòè òî ðàñïîëî-
æåíèå àòîìîâ, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò ñàìîé íèçêîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, êîòî-
ðàÿ ÿâëÿåòñÿ ãëîáàëüíûì ìèíèìóìàì íà ãèïåðïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-
ãèè. ×èñëî ìèíèìóìîâ ýêñïîíåíöèàëüíî ïîâûøàåòñÿ ñ óâåëè÷èâàþùèìñÿ ðàçìå-
ðîì ãðóïïû, îñîáåííî äëÿ íàíîñïëàâîâ, ãäå íóæíî ðàññìàòðèâàòü íàðÿäó ñ ãåîìåò-
ðè÷åñêèìè èçîìåðàìè òàêæå âñå âîçìîæíûå ïåðåñòàíîâî÷íûå èçîìåðû (homotops).
Â ïîñëåäíèå ãîäû ãåíåòè÷åñêèå àëãîðèòìû (ÃÀ) øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ îïòè-
ìèçàöèè ìîäåëüíûõ áèìåòàëëè÷åñêèõ íàíî÷àñòèö ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ [3-4]. Ðàñ-
ñìàòðèâàåòñÿ ïîïóëÿöèÿ ðåøåíèé, êàæäîå èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííîé
êîíôèãóðàöèè áèìåòàëëè÷åñêîãî êëàñòåðà. Âî âðåìÿ ýâîëþöèè ê ðåøåíèÿì ïðèìå-
íÿþòñÿ îïåðàòîðû ñêðåùèâàíèÿ, ìóòàöèè è îòáîðà. Íà ýòàïå îòáîðà âûáèðàþòñÿ òå
êîíôèãóðàöèè, êîòîðûå èìåþò ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ôóíêöèè ïðèãîäíîñòè, ò.å.
ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìàì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ãåíåòè÷åñêèå è basin-hopping
àëãîðèòìû èìåþò ñîïîñòàâèìóþ ýôôåêòèâíîñòü [4], è îáà ìåòîäà ïðåâîñõîäÿò ïðî-
öåäóðó èìèòàöèè îòæèãà, â êà÷åñòâå êîòîðîé ìîæíî ðàññìàòðèâàòü ìîëåêóëÿðíóþ
äèíàìèêó íàíîñèñòåìû ïðè ïëàâíîì îõëàæäåíèè èç ðàñïëàâà.
Ìîäåëèðîâàíèå ôîðìû è ñòðóêòóðû, âêëþ÷àÿ ÃÀ îïòèìèçàöèþ, áèíàðíûõ íàíî-
êëàñòåðîâ çîëîòî-ìåäü ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà è ñîñòàâà ïðîâåäåíî ñ ïîìîùüþ ïðî-
ãðàììû [5].
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