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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДА ШОММЕРСА ДЛЯ РАСЧЕТА 
ЭФФЕКТИВНОГО ПАРНОГО ПОТЕНЦИАЛА В NPT АНСАМБЛЕ 

 
В.А. Старухин 

 
В области полуэмпирического моделирования большое место занимает 

задача восстановления межчастичного взаимодействия и анализа дифрак-
ционных данных. Метод Шоммерса [1, 2], метод Реатто [3] и алгоритм Со-
пера [4] предоставляют трехмерную модель системы с заданной структу-
рой, а также эффективный парный потенциал, соответствующий этой 
структуре. Однако эти методы используют моделирование в NVT ансамбле 
(моделирование с фиксированным количеством частиц, объемом и темпе-
ратурой системы). Использование такого потенциала для расчета физиче-
ских характеристик в NPT ансамбле (вместо объема фиксируется давле-
ние) приводит к большой погрешности даже для плотности системы. Для 
решения данной проблемы в настоящей работе предлагается применение 
метода Шоммерса в NPT ансамбле. Предположение состояло в том, что, 
если невязка по парной корреляционной функции (ПКФ) в NPT ансамбле 
будет уменьшаться, то и плотность системы должна приближаться к экс-
периментальному значению. 
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Силовая схема Шоммерса выглядит так: 
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где  iF r  – эффективная силовая функция на i-й итерации,  g r  – целевая 

ПКФ, k – константа Больцмана, T – температура,  ig r  – расчетная ПКФ 

на i-й итерации, функции со штрихом – производные соответствующих 
функций. 

Невязка по ПКФ на i-й итерации рассчитывалась по формуле: 
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где N – количество точек в целевой и модельной ПКФ. 
Не любой стартовый потенциал подходит для расчета методом Шом-

мерса в NPT ансамбле. Схема Шоммерса в NPT ансамбле сходится, если 
стартовый потенциал соответствует атомной плотности, превышающей 
экспериментальное значение, и при этом достаточно хорошо воспроизво-
дит ПКФ в NVT ансамбле. Поэтому процедура расчета потенциала, вос-
производящего ПКФ и плотность в NPT ансамбле, была разбита на две 
стадии. На первом этапе – расчет потенциала методом Шоммерса в NVT 
ансамбле, на втором – его доводка в NPT ансамбле. 

В качестве стартового потенциала использовался потенциал Леннард-
Джонса, положение ямы которого совпадало с положением первого пика 
ПКФ равное приблизительно 2,5 Å. Глубина ямы была выбрана равной 

min 10E kT  , где k  – константа Больцмана, T  – температура. Значение 
температуры было равно 1820 К, поскольку в качестве целевой ПКФ были 
выбраны результаты для жидкого железа при этой температуре [5] (рис. 2). 

В результате расчета в NVT ансамбле был получен эффективный по-
тенциал, хорошо воспроизводящий целевую ПКФ. Невязка по формуле (2) 
составила 31,48 10  после 30 итераций. Стартовая конфигурация системы 
из 1000 атомов использовалась из предыдущих результатов для этой же 
системы, полученных оригинальным методом Шоммерса. При этом мо-
дель представляла собой куб с длиной грани 23,6497 Å, что соответствует 
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фактической атомной плотности 0,0756 Å–3 [6]. Моделирование произво-
дилось с использованием периодических граничных условий. 

 
Рис. 1. Эффективный парный потенциал. Сплошная линия – потенциал Леннард-
Джонса, использованный в качестве стартового при расчете в NVT ансамбле. 
Проколотые кружки – конечный результата в NVT ансамбле, который использо-
вался в качестве стартового в NPT ансамбле. Закрашенные кружки – конечный 
результат в NPT ансамбле 

 
Полученный потенциал в NVT ансамбле использовался в качестве 

стартового при расчете методом Шоммерса в NPT ансамбле (рис. 1). В ре-
зультате расчета в NPT ансамбле невязка по ПКФ опустилась с 21,04 10  

до 32,34 10 . Модельная ПКФ при этом существенно приблизилась к це-
левой кривой (рис. 2). Для достижения этого результата потребовалась 21 
итерация методом Шоммерса в NPT ансамбле. Атомная плотность, как и 
ожидалось, тоже изменилась, опустившись со значения на первой итера-
ции в NPT ансамбле 0,0861 Å–3 до 0,0756 Å–3  на 21 итерации, достигнув 
экспериментальной величины. Для сравнения потенциал Леннард-Джонса, 
использованный на первой итерации в NVT ансамбле, соответствует зна-
чению атомной плотности 0,0912 Å–3.   

Расчет потенциала на каждой итерации в обоих случаях как в NVT, так 
и NPT ансамблях выполнялся в два этапа. На первом – релаксация системы 
и расчет полученной конфигурации системы. На втором – использование 
полученной конфигурации для сбора статистики и расчета ПКФ. Главным 
отличием было то, что в NPT ансамбле на каждой итерации использова-
лась одна и та же модель, с плотностью равной фактической (0,0756 Å–3). 
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Это позволяет избежать неограниченного расширения системы, связанного 
с большими силами, возникающими в начале молекулярно-динамического 
моделирования. 

В результате работы был получен алгоритм расчета эффективного пар-
ного потенциала в NPT ансамбле на основе схемы Шоммерса. Получаемый 
потенциал позволяет не только хорошо воспроизводить эксперименталь-
ную кривую ПКФ, но и атомную плотность системы при расчете в NPT ан-
самбле с нулевым давлением. 

 

 
Рис. 2. Парная корреляционная функция. Сплошная линия – экспериментальная 
кривая жидкого железа при температуре 1820 К [5]. Проколотые кружки – ПКФ 
на первой итерации расчета потенциала в NPT ансамбле. Закрашенные кружки – 
ПКФ от конечного потенциала, полученного методом Шоммерса в NPT ансамбле 

 
Тестовый расчет эффективного парного потенциала жидкого железа 

при температуре 1820 К привел к совпадению расчетной и эксперимен-
тальной атомной плотности 0,0756 Å–3  При этом была достигнута доста-
точно низкая невязка по ПКФ, составившая всего 32,34 10 , что при срав-
нении на графике соответствует визуальному совпадению кривых экспе-
риментальной и модельной ПКФ. 

Однако стоит еще раз подчеркнуть, что алгоритм неустойчив по отно-
шению к стартовому потенциалу. Расчеты показали, что схема Шоммерса 
в NPT ансамбле сходится при условии, если стартовый потенциал хорошо 
воспроизводит ПКФ в NVT ансамбле, но при этом приводит к завышенной 
по отношению к эксперименту плотности. Поэтому предложенная схема на 
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данный момент представляет собой не самостоятельный метод, а скорее 
способ тонкой настройки потенциала для корректного воспроизведения 
ПКФ в более естественных условиях NPT ансамбля. Работа в этом направ-
лении будет продолжена. 
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ГРАФЕН И ГЕКСАГОНАЛЬНЫЙ НИТРИД БОРА: СОВМЕСТНЫЕ 
ПЕРСПЕКТИВЫ В НАНОЭЛЕКТРОНИКЕ 

 
А.А. Троицкий 

 
Графен в последнее десятилетие стал одним из самых привлекатель-

ных материалов для микро- и наноэлектроники. Графен представляет 
собой монослой кристаллического графита и состоит из атомов углеро-
да, составляющих правильную гексагональную элементарную ячейку 
(рис. 1).  

 

 
 

Рис. 1. Структура графена 




