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Часть 1



Что будем делать

• Моделирование реконструкции поверхности Ge(110)

• Визуализация результатов с помощью matplotlib и компании



Методы исследования атомных систем



Что такое молекулярная динамика?

Метод молекулярной динамики
(метод МД) — метод, в котором 
временная эволюция системы 
взаимодействующих атомов или 
частиц отслеживается 
интегрированием их уравнений 
движения

Подробнее – курс С. В. Колесникова, 
7 семестр



Молекулярная динамика вообще

Задать начальные условия: 𝒓0, 𝒗0, a = 0, t = 0
Выбрать временной шаг h, i = 0

Рассчитать силы, действующие на атомы

Получить ускорения 𝒂𝑖 = 𝑭𝑖/𝑚

Рассчитать новые координаты и скорости

൝
𝒓𝑖+1 = 𝒓(𝒓𝑖 , 𝒗𝑖 , 𝒂𝑖 , ℎ)

𝒗𝑖+1 = 𝒗(𝒓𝑖 , 𝒗𝑖 , 𝒂𝑖 , ℎ)

Применить граничные условия
Контроль температуры / давления

Сдвинуться вперед во времени
𝑡 = 𝑡 + ℎ, 𝑖 = 𝑖 + 1

Расчет и вывод 
интересующих 

физических 
величин, e.g.

𝑔 𝒓
𝑃
𝑇

𝒓 − 𝒓0 2

Условие
останова

ሷ𝒓 =
𝑭

𝑚



Разностные схемы

൞
𝒓𝑖+1 = 𝒓𝑖 + 𝒗𝑖ℎ

𝒗𝑖+1 = 𝒗𝑖 +
𝑭𝑖

𝑚
ℎ

𝒓𝑖+1 = 𝒓𝑖 + 𝒗𝑖ℎ +
1

2

𝑭𝑖

𝑚
ℎ2

𝒗𝑖+1 = 𝒗𝑖 +
1

2𝑚
(𝑭𝑖 + 𝑭𝑖+1)ℎ

Схема Эйлера

Схема Верле в скоростной форме



Условие останова

𝑭 = 0 𝑈 → 𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡или



Молекулярная динамика вообще

Задать начальные условия: 𝒓0, 𝒗0, a = 0, t = 0
Выбрать временной шаг h, i = 0

Рассчитать силы, действующие на атомы
Получить ускорения 𝒂 = 𝑭/𝑚

Рассчитать новые координаты и скорости

൝
𝒓𝑖+1 = 𝒓(𝒓𝑖 , 𝒗𝑖 , 𝒂, ℎ)

𝒗𝑖+1 = 𝒗(𝒓𝑖 , 𝒗𝑖 , 𝒂, ℎ)

Применить граничные условия
Контроль температуры / давления

Сдвинуться вперед во времени
𝑡 = 𝑡 + ℎ, 𝑖 = 𝑖 + 1

Расчет и вывод 
интересующих 

физических 
величин, e.g.

𝑔 𝒓
𝑃
𝑇

𝒓 − 𝒓0 2

Условие
останова



Классическая молекулярная динамика

Движение атомов описывается классической 
механикой

Межатомные силы = классические потенциальные 
силы.

Межатомные силы находятся как градиент 
потенциальной энергии

𝑭 = −𝛻𝑈(𝒓, 𝑎1, 𝑎2, … , 𝑎𝑛)

параметры



Молекулярные кристаллы

Потенциал Леннарда-Джонса (6-12)



Основные положения

• Для описания движения атомов или частиц применяется 
классическая механика. Закон движения частиц находят при помощи 
аналитической механики.

• Силы межатомного взаимодействия можно представить в форме 
классических потенциальных сил (как градиент потенциальной 
энергии системы).

• Точное знание траекторий движения частиц системы на больших 
промежутках времени не является необходимым для получения 
результатов макроскопического (термодинамического) характера.

• Наборы конфигураций, получаемые в ходе расчетов методом 
молекулярной динамики, распределены в соответствии с некоторой 
статистической функцией распределения, например отвечающей 
микроканоническому распределению.
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Перестройка поверхности

Выделяют 2 основных типа атомной перестройки поверхности

• Релаксация

• Реконструкция



Tanaka, K. Dynamic Chemical Processes on Solid 
Surfaces; Springer: Singapore, 2017. 
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Потенциал Терсоффа
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Что такое LAMMPS? .

LAMMPS (англ. Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel
Simulator) — свободный пакет для классической 
молекулярной динамики, написанный группой из 
Сандийских национальных лабораторий. 

Пакет может применяться для крупных расчётов (до десятков 
миллионов атомов[1]). Для работы на многопроцессорных 
системах используется интерфейс MPI. 

Пакет распространяется по лицензии GPL и доступен в виде 
исходных кодов, а также скомпилированных пакетов для 
Linux и Windows. 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B2%D0%BE%D0%B1%D0%BE%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B0%D0%BD%D0%B4%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B5_%D0%BD%D0%B0%D1%86%D0%B8%D0%BE%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%BB%D0%B0%D0%B1%D0%BE%D1%80%D0%B0%D1%82%D0%BE%D1%80%D0%B8%D0%B8
https://ru.wikipedia.org/wiki/LAMMPS#cite_note-1
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%B0%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%BB%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B8%D1%82%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D1%81%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/Message_Passing_Interface
https://ru.wikipedia.org/wiki/GPL


Дополнительная информация

https://www.lammps.org (через VPN)

http://genphys.phys.msu.ru/rus/sci/nanogroup/sci.html#lammps-
stable_22jul2025 (локальная документация + )
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https://storion.ru/cf/lecture_cmd_ak.pdf
































































