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Название программы для ЭВМ:
Программныймодуль для расчета плазменного синтеза углеродных покрытий методом гибридной
EIQMM-динамики с использованием электростатического связывания QMPlasm

Реферат:
Программа позволяет производить расчеты сил и энергии атомной системы гибридным
квантово-классическимметодом и используется в рамках средыTheAtomic Simulation Environment
(ASE), написанном на языке Python. Программа используется для реализации молекулярной
динамики. Имеющийся в среде ASE модуль EQMMM был разработан для проведения
моделирования жидкофазных и газофазных систем, из-за чего имеются проблемы с реализацией
моделирования плазменного синтеза, где имеются одновременно газовая и твердые фазы.
Поэтому был разработан собственныймодуль дляQM/MMвычислений, в котором реализованы
преимущества как EQMMM (включение электростатического взаимодействия в расчеты QM и
наличие явного взаимодействия между QM иMMобластями), так и FQMMM (наличие буферной
зоны). На основе разработанного модуля реализована программа для моделирования
плазменного синтеза углеродных покрытий. Тип ЭВМ: IBM PC-совмест. ПК; ОС: Windows, Mac
OS, Linux.

PythonЯзык программирования:

18 КБОбъем программы для ЭВМ:
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