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Название программы для ЭВМ: 

Ре ализация ге не тиче ского алгоритма поиска равнове сной формы наночастицы под
возде йствие м адсорбата

Ре фе рат: 
 В программе реализован генетический алгоритм поиска равновесной формы наночастицы,

находящейся в среде адсорбата. Программа осуществляет поиск такой формы наночастицы,
при которой средняя общая энергия системы минимальна. Общая энергия включает в себя
внутреннюю энергию частицы и энергию адсорбции молекул адсорбата. Оценка средней
энергии осуществляется с помощью алгоритма Метрополиса в рамках простого и большого
канонических ансамблей. Процедура оценки энергии может осуществляться параллельно на
вычислительных системах с распределенной памятью, объединенных по протоколу MPI.

Тип ре ализующе й ЭВМ: IBM PC-совмест. ПК

Язык программирования: С++, Python

Вид и ве рсия опе рационной систе мы: Linux

Объе м программы для ЭВМ: 360 Кб
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