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Метод упругой ленты (NEB) и метод димера
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Что делаем?

Ищем потенциальный барьер на Au(111)   fcc→ hcp.



Что делаем?

Ищем потенциальный барьер на Au(111)   fcc→ hcp.

Для этого:

1. Создадим расчетную ячейку

2. Найдем равновесные начальное и конечное состояния

3. Натянем упругую ленту

4. Проанализируем результаты запуска



Запуск NEB с помощью LAMMPS на 8 процессорах

mpirun -np 8 lmp -partition 8x1 -var K 100 -in au-on-au.lmp

Запуск пачки задач по расчету NEB с помощью LAMMPS на 8 процессорах с помощью lammps-tools в 
менеджере очереди

export LAMMPS_PYTHON_TOOLS=/opt/lammps/tools/python/pizza
parallel -j1 tsp archive_run.py -m "K={}" -- mpirun -np 8 lmp -partition 
8x1 -var K {} -in au-on-au.lmp ::: 1 10 100 1000


