
Учебная практика

Программирование на языке Python



План

1. Сопутствующие инструменты
• Окружения, среды
• git
• Стандартная библиотека

2. Моделирование реконструкции поверхности
• Инструменты визуализации
• numpy
• matplotlib, plotly

3. Расчет энергетического барьера редкого события методом упругой ленты
• Основы работы с удаленным linux сервером
• ase
• Параллельные вычисления

4. Построение потенциальной карты поверхности
• Работа с внешними инструментами через subprocess
• Ускорение через ctypes
• pandas
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Ссылки на прикладное ПО

Anaconda https://www.anaconda.com/download/success

Git https://git-scm.com/

VS Code https://code.visualstudio.com/Download

LAMMPS https://github.com/lammps/lammps/releases

OVITO https://www.ovito.org/#download

VESTA https://jp-minerals.org/vesta/en/download.html
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