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Ä.Ñ. Êðóïÿíñêèé, À.Ä. Ôîôàíîâ

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïî ðàçðàáîòêå ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ

àòîìíîé ñòðóêòóðû êëàñòåðîâ, ôîðìèðóåìûõ ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè. Äàí-

íûé ìåòîä îñíîâàí íà ïîèñêå êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ â èññëåäóåìûõ êëà-

ñòåðàõ è ïîñòðîåíèè ãðàôà, îïèñûâàþùåãî èõ âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå. Äàëåå ìåòîä

ïðåäïîëàãàåò ðàñ÷åò ðÿäà òîïîëîãè÷åñêèõ èíäåêñîâ äëÿ ïîëó÷åííîãî ãðàôà ñ öåëüþ

èõ äàëüíåéøåãî ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ñîîòâåòñòâóþùèõ

êëàñòåðîâ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ ïðåäëîæåí àëãîðèòì

ïîèñêà ïîäìíîæåñòâ â êîíå÷íûõ òî÷å÷íûõ ìíîæåñòâàõ ïî øàáëîíó. Â õîäå ðàáîòû áû-

ëî èññëåäîâàíî íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ ïî ôîðìå, ñòðóêòóðå è ñîñòàâó êëàñòåðîâ. Òàêæå

áûëî ïðåäëîæåíî íåñêîëüêî ïðîñòåéøèõ èíâàðèàíòîâ ãðàôà, îòðàæàþùèõ îñîáåííî-

ñòè ñòðóêòóðû èññëåäóåìûõ êëàñòåðîâ. Ïðåäñòàâëåííûé àëãîðèòì ðåàëèçîâàí â êîì-

ïüþòåðíîé ïðîãðàììå, ïîçâîëÿþùåé ïðîèçâîäèòü ïîèñê êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàí-

íèêîâ, ñòðîèòü ñîîòâåòñòâóþùèé ãðàô è ðàññ÷èòûâàòü ïðåäëîæåííûå èíâàðèàíòû.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïîèñê òî÷å÷íûõ ïîäìíîæåñòâ; ìîäåëèðîâàíèå àòîìíîé ñòðóê-

òóðû; àíàëèç ñòðóêòóðû.

Ââåäåíèå

Â çàäà÷àõ ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà àòîìíóþ ñòðóêòóðó âåùåñòâà ÷àñòî èíòåðïðåòèðóþò
êàê ìíîæåñòâî òî÷åê òðåõìåðíîãî ïðîñòðàíñòâà. Òàêæå ñ êàæäîé òî÷êîé òàêîãî ìíîæåñòâà
ñîïîñòàâëåíî íåêîòîðîå öåëîå ÷èñëî t, ñîîòâåòñòâóþùåå òèïó àòîìà èëè èîíà. Ïðè òàêîì
ïîäõîäå ìîäåëü ñòðóêòóðû âåùåñòâà îïèñûâàåòñÿ ìíîæåñòâîì íàáîðîâ âèäà {ti, xi, yi, zi},
ãäå ti � òèï ÷àñòèöû, à xi, yi è zi � åå êîîðäèíàòû. Âðåìåííóþ ýâîëþöèþ òàêîé ñèñòåìû
ìîæíî îòñëåäèòü ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà, â ðåçóëüòàòå ïðî-
âåäåíèÿ êîòîðîãî áóäóò èçâåñòíû íå òîëüêî òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû ýòîé ñèñòåìû,
íî è êîîðäèíàòû âñåõ ñîñòàâëÿþùèõ åå ÷àñòèö.

Äëÿ îöåíêè ñòåïåíè óïîðÿäî÷åííîñòè ïðîýâîëþöèîíèðîâàâøåé ñèñòåìû íåîáõîäèìû àë-
ãîðèòìû, ïîçâîëÿþùèå íàéòè â ýòîé ñèñòåìå êîîðäèíàöèîííûå ìíîãîãðàííèêè è ïîëó÷èòü
äàííûå îá èõ âçàèìíîì ðàñïîëîæåíèè òàêèå, êàê èíôîðìàöèÿ î ñîñåäñòâóþùèõ ìíîãîãðàí-
íèêàõ è îá îáúåäèíåíèè òàêèõ ìíîãîãðàííèêîâ â ãðóïïû. Ïîä ñîñåäñòâîì â äàííîì ñëó÷àå
ïîíèìàåòñÿ íàëè÷èå ó äâóõ ìíîãîãðàííèêîâ îáùåé âåðøèíû, ðåáðà èëè ãðàíè. Â çàâèñè-
ìîñòè îò êîëè÷åñòâà ñîñåäåé ìîæíî âûäåëèòü íåñêîëüêî òèïîâ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãî-
ãðàííèêîâ. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû ñèëèêàòíûõ ðàñïëàâîâ è ñòåêîë â íàñòî-
ÿùåå âðåìÿ øèðîêî èñïîëüçóþò [1, 2] ñòðóêòóðíûå åäèíèöû Qn � êðåìíèåâî-êèñëîðîäíûå
òåòðàýäðû SO4, ãäå n � ÷èñëî ìîñòèêîâûõ(ïðèíàäëåæàùèõ äâóì àòîìàì êðåìíèÿ) àòîìîâ
êèñëîðîäà. Òàêîé ïîäõîä ìîæåò áûòü ðàñïðîñòðàíåí íà ëþáûå òèïû êîîðäèíàöèîííûõ ìíî-
ãîãðàííèêîâ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì, ìíîãîãðàííèêè, íå èìåþùèå ñîñåäåé, áóäåì íàçûâàòü
ìíîãîãðàííèêàìè òèïà Q0, èìåþùèå îäíîãî ñîñåäà � Q1, äâóõ ñîñåäåé � Q2 è òàê äàëåå.

Â äàííîé ñòàòüå ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò èññëåäîâàíèÿ ïî ðàçðàáîòêå ìåòîäà àíàëèçà
àòîìíîé ñòðóêòóðû êëàñòåðîâ, ôîðìèðóåìûõ ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè íåóïîðÿ-
äî÷åííûõ ñèñòåì. Äàííûé ìåòîä îñíîâûâàåòñÿ íà àíàëèçå èíôîðìàöèè î âçàèìíîì ðàñïî-
ëîæåíèè êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ, îïèñûâàåìûõ êîíå÷íûì íàáîðîì òî÷åê. Äëÿ
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поиска этих многогранников предложен алгоритм, позволяющий в произвольном конечном
множестве точек выявить подмножества, которые совпадают при наложении с некоторым
заранее определенным набором точек (шаблоном). При этом поиск производится с учетом
заданного допустимого отклонения расстояний между точками. Также рассмотрены про-
стейшие способы анализа результатов поиска, в основе которых лежит рассмотрение графа,
вершины которого соответствуют найденным координационным многогранникам, а ребра –
их соединениям посредством общих вершин, ребер, граней.

Реализованная программа позволяет производить поиск координационных многогран-
ников в компьютерной модели атомной структуры кластера, строить соответствующий граф
и рассчитывать численные параметры, характеризующие его структуру. Программа состо-
ит из двух модулей: модуля поиска точечных подмножеств и модуля анализа результатов
поиска.

1. Существующие методы анализа структуры вещества

Решению задачи исследования структуры компьютерных моделей систем атомов по-
священо множество работ. В работе [3] описан алгоритм сопоставления точечных множеств,
позволяющий выявить степени различия или подобия упорядоченных структур. Для анали-
за неупорядоченных систем часто используется функция радиального распределения атомов
g(r), определяющая плотность вероятности нахождения какой-либо частицы на расстоянии
r от некоторой исходной частицы. Однако, для аморфных тел функция g(r) затухает при
некоторых значениях rk, называемых дальностью корреляции, и поэтому удобна для опи-
сания только ближнего порядка. В работах [4, 5] для исследования компьютерных моделей
жидкости и аморфных тел применялась разностная радиальная функция распределения,
позволяющая оценить характер дальних осцилляций.

Также удачным средством для исследования структуры жидкостей оказался подход, ос-
нованный на геометрических методах Вороного-Делоне [6]. Многогранник Вороного явля-
ется непосредственным геометрическим образом ближайшего окружения атома, вершины
этого многогранника являются центрами симплексов Делоне, заполняющих пространство
без зазоров и наложений. При использовании этих методов для анализа структуры рассмат-
риваются различные метрические характеристики многогранников Вороного и симплексов
Делоне. В работе [7] в качестве количественной характеристики формы симплекса исполь-
зуется длина его самого длинного ребра; в работах [5, 8] используются индексы тетраэдрич-
ности и октаэдричности, характеризующие форму симлекса; в монографии [6] в качестве
метрических характеристик многогранника предлагается использовать его объем, площадь
поверхности и коэффициент сферичности.

В теоретической химии для изучения молекулярной структуры применяются такие ма-
тематические теории, как топология и теория графов. С формальной точки зрения струк-
тура молекулы интерпретируется как граф, вершины которого соответствуют атомам, а
ребра - связям. Различные инварианты (топологические индексы) этого графа зависят от
структуры, поэтому производятся попытки увязать их значения с теми или иными физико-
химическими свойствами различных веществ [9, 10].

2. Постановка задачи

Формально задача поиска точечных подмножеств состоит в следующем.
Пусть в n-мерном евклидовом пространстве E

n заданы два конечных множества точек X

и Y , также задано некоторое конечное множество натуральных чисел M ⊂ N. Причем каж-
дой точке множеств X, Y поставлено в соответствие некоторое натуральное число t ∈ M ,
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обозначающее тип этой точки. Множество Y будем называть шаблоном поиска. Задача со-
стоит в том, чтобы найти все такие подмножества X̃ ∈ X, равномощные с Y , чтобы при
наложении друг на друга множества X̃ и Y совпадали с точностью до некоторого заранее
заданного положительного вещественного числа ε. При этом, будем считать равномощные
множества X̃ и Y совпадающими с точностью до ε, если из элементов множества X̃ можно
составить последовательность {x̃i}, а из элементов множества Y – последовательность {yi},
так, чтобы tx̃i

= tyi
, а |ρ(x̃i, x̃j) − ρ(yi, yj)| ≤ ε для любых допустимых i, j.

3. Поиск точечных подмножеств

Решение поставленной задачи представляет собой некоторый набор искомых подмно-
жеств исходного точечного множества. Расположение этих подмножеств в пространстве мо-
жет быть произвольным: они могут иметь общие точки, либо не пересекаться. Однако, для
поиска коорднационных многогранников требуются дополнительные ограничения на вза-
имное расположение найденных подмножеств в пространстве. Например, для этой задачи
недопустимо их перекрывание (рис. 1, г), т.к. в этом случае возникает неопределенность в
том, какое из найденных подмножеств является координационным многогранником.

Определение 1. Будем говорить, что два точечных подмножества X, Y ⊂ E
n перекры-

ваются, если пересечение относительных внутренностей их выпуклых оболочек не пусто,
то есть riConvX ∩ riConvY 6= ∅.
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Рис. 1. Варианты взаимного расположения точечных множеств на плоскости

На рис. 1 представлены некоторые варианты взаимного расположения двух точечных
множеств X и Y на плоскости: (а) – множества X = {a, b, c} и Y = {d, e, f} не пересекаются;
(б) – множества X и Y и их выпуклые оболочки ConvX и ConvY пересекаются в точке b;
(в) – множества X и Y имеют две общие точки a и c, а их выпуклые оболочки - отрезок
[a, c]; (г) – множества X и Y не пересекаются, но перекрываются в смысле определения 1.

Частично решить проблему перекрывающихся подмножеств можно путем введения
некоторого условия, позволяющего выделить из всех перекрывающихся подмножеств одно,
≪наиболее подходящее≫. Например, при поиске треугольников на плоскости таким критери-
ем может служить радиус описанной окружности. Так, если будет найдено несколько пере-
секающихся треугольников, то в соответствии с этим критерием выбрать нужно будет тот,
радиус описанной окружности которого наиболее близок к радиусу описанной окружности
шаблонного треугольника. Для точечных множеств более сложной конфигурации вместо
радиуса описанной окружности, например, можно использовать диаметр множества, опре-
деляемый как supx,y∈M ρ(x, y), где M ⊂ E

n.
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Алгоритм поиска.
Входные данные: массив X, содержащий координаты и тип точек, среди которых будет

производиться поиск; массив Y , содержащий координаты и тип точек, составляющих шаб-
лон поиска; вещественное число ε, определяющее допустимое отклонение расстояний между
точками.

Выходные данные: двумерный массив R, каждая строка которого содержит номера
точек входного массива X, совпадающих с шаблоном поиска с максимальным отклонением
расстояний ε.

Шаг 1. Формируем матрицу расстояний (rij), где rij – расстояние между i-ой и j-ой
точками массива Y , и определяем пустой массив R для хранения результатов поиска;

Шаг 2. Выбираем из массива Y первую точку yk;
Шаг 3. Выбираем из массива X первую точку xi;
Шаг 4. Если тип точки xi совпадает с типом точки yk, переходим на Шаг 6;
Шаг 5. Выбираем из массива X следующую точку xi и переходим на Шаг 4;
Шаг 6. Формируем массив F , содержащий один элемент – индекс точки xi в массиве X;
Шаг 7. Выбираем из массива Y следующую точку yk;
Шаг 8. Выбираем из массива X все точки xj , такие, что: индекс точки xj не содержит-

ся в массиве F , тип xj совпадает с типом yk, а расстояния от точки xj до всех точек из
X, номера которых содержатся в F , совпадают с соответствующими элементами матрицы
расстояний (rij) с точностью до ε;

Шаг 9. Если таких точек нет, переходим к Шагу 5. Иначе для каждой точки xj форми-
руем новый массив F ′

j , содержащий все индексы точек из массива F , а также индекс точки
xj в массиве X;

Шаг 10. Если все точки из массива Y были выбраны, то в массивах F ′

j содержатся
результаты поиска – записываем номера точек из каждого массива F ′

j в конец массива R и
переходим к Шагу 11. Иначе, последовательно обозначая каждый из получившихся массивов
F ′

j за F , продолжаем выполнение алгоритма с Шага 7;
Шаг 11. Выводим содержимое массива R и завершаем выполнение алгоритма.
Предложенный алгоритм разработан на основе алгоритма сопоставления точечных мно-

жеств [3] и реализован в программе, предназначенной для анализа атомной структуры кла-
стеров, формируемых при компьютерном моделировании. Атомные кластеры и координа-
ционные многогранники описываются наборами точек в трехмерном пространстве, поэтому
разработанный алгоритм может быть применен к решению данной задачи.

4. Реализация

Для применения предложенного алгоритма к задаче исследования структуры класте-
ров была разработана программа, состоящая из двух модулей: модуля поиска точечных
подмножеств и модуля анализа результатов.

Модуль поиска точечных подмножеств.
Данный модуль предназначен для поиска в массиве, описывающем некоторую систему

атомов, заранее определенных структур. В большинстве проводимых экспериментов такими
структурами являлись координационные многогранники.

Входные параметры: массив координат и типов атомов, в котором будет осуществляться
поиск; массив координат и типов атомов, описывающий шаблон поиска; положительное
вещественное число ε, определяющее допустимые отклонения расстояний.

Суть работы модуля заключается в рекурсивном построении подсистем атомов исходно-
го массива, совмещаемых с системой атомов, определяемой шаблоном поиска, операциями
параллельного переноса, поворота и зеркального отражения, в соответствии с алгоритмом,
изложенным выше.
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Рис. 2. Результаты поиска: (а) – кобальт-кислородных октаэдров в структуре оксида ко-
бальта; (б) – кремниево-кислородных тетраэдров в структуре α-кварца

Результатом работы модуля является двумерный массив, каждая строка которого содер-
жит номера атомов, образующих одно из найденных подмножеств. На рис. 2 представлена
визуализация результата работы программы. В данном случае производился поиск: (а) –
кобальт-кислородных октаэдров в упорядоченной структуре оксида кобальта (CoO); (б) –
кремниево-кислородных тетраэдров в кристалле α-кварца. Также работоспособность реали-
зованного алгоритма была проверена на некристаллических структурах (Рис. 3).

В ходе отладки была проведена проверка результатов поиска на корректность. Так-
же оценивалось время выполнения алгоритма в зависимости от размеров обрабатываемых
массивов и наличие перекрываемости оболочек найденных подмножеств в зависимости от
значения параметра ε.

Оптимальное значение параметра ε определяется целью поиска. Так, например, при
меньших значениях параметра можно обнаружить структуры, наиболее близкие к идеаль-
ному шаблону, при бо́льших – более деформированные и зачастую перекрывающиеся.

На рис. 3 приведен результат поиска кремниево-кислородных тетраэдров (SiO4): (а) – в
структуре жидкого стекла легированного кобальтом Na2Si4O10Co; (б) – в структуре аморф-
ного оксида кремния (SiO2). Длина ребра (связь O –O ) идеального тетраэдра (шаблона)
составляет ∼ 2, 66 Å, а значение параметра ε принято за 0, 5 Å. При таком значении парамет-
ра ε лишь незначительная часть найденных тетраэдров перекрывают друг друга, при этом
сравнение радиусов описанных сфер перекрывающихся тетраэдров с радиусом описанной
сферы шаблонного тетраэдра позволяет отбросить ≪лишние≫ тетраэдры и получить более
полную информацию о структуре системы атомов по сравнению с информацией, полученной
при меньшем значении ε.

Модуль анализа результатов

Данный модуль предназначен для построения графа, описывающего структуру исход-
ной системы атомов на уровне найденных подмножеств (координационных многогранни-
ков), а также для расчета инвариантов этого графа, которые, по нашему мнению, могут
быть использованы для количественного описания структуры кластеров, формируемых при
компьютерном моделировании. Вершины этого графа соответствуют найденным подмноже-
ствам, а каждое его ребро – одной общей точке двух пересекающихся подмножеств.
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Рис. 3. Результат поиска кремниево-кислородных тетраэдров: (а) – в структуре жидкого
стекла, легированного кобальтом; (б) – в структуре аморфного оксида кремния

В общем случае полученную с помощью модуля поиска систему подмножеств можно
описать некоторым несвязным мультиграфом. Анализ структуры этого графа с учетом до-
полнительной информации о найденных подмножествах (например, индекс тетраэдрично-
сти [5, 7] для четырехточечных подмножеств), а также расчет различных топологических
индексов может быть использован для поиска аналитических соотношений типа структура–
свойство.

Входные данные: массив координат и типов атомов, в котором производился поиск
(необходим для определения степени искаженности); двумерный массив результатов поиска,
полученный с помощью модуля поиска.

Основным результатом работы модуля является массив вершин графа и массив его
ребер. На основе этих массивов формируется двумерный массив, описывающий компоненты
связности полученного графа. Выводится информация о количестве компонент связности,
их средней и максимальной длине. Также для многогранников выводятся данные об их
распределении по типам Q0 − Qn [1].

В таблице приведены характеристики четырех исследуемых кластеров (α-кварца, жид-
кого стекла, легированного кобальтом (Na2Si4O10Co), аморфного оксида кремния (SiO2)
и кристаллического оксида кобальта (CoO)) и результаты их анализа, полученные с по-
мощью данного программного модуля. Из таблицы видно, что численные характеристики
такие как, количество компонент связности и среднее количество вершин в компоненте,
сильно разнятся для кластеров в кристаллическом и аморфном состоянии. Для кластеров
в кристаллическом состоянии характерно наличие у соответствующего графа только одной
компоненты связности, поэтому среднее количество вершин в компоненте совпадает с об-
щим количеством вершин. Графы неупорядоченных кластеров имеют множество компонент
связности, многие из которых состоят из одной изолированной вершины. Таким образом,
даже простейшие численные характеристики графа, построенного на основе информации
о взаимном расположении координационных многогранников, отражают особенности атом-
ной структуры кластера. Расчет и объединение подобных характеристик в более сложные
интегральные топологические индексы может быть использован для построения корреляций
типа структура-свойство.
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Òàáëèöà

Ðåçóëüòàòû àíàëèçà ðàçëè÷íûõ êëàñòåðîâ

α-êâàðö Na2Si4O10Co SiO2 CoO
Êîëè÷åñòâî ÷àñòèö â êëàñòåðå 1125 1190 1200 1000
Ôîðìà êëàñòåðà ïàðàëë-ä øàð øàð êóá

Äèàìåòð êëàñòåðà, �A 45,6 35,3 33,6 33,1
Ïëîùàäü ïîâåðõíîñòè êëàñòå-
ðà, 1000�A2

3,2 3,1 2,6 2,2

Îáúåì êëàñòåðà, 1000�A3 14,1 17,0 11,2 6,6
Äîëÿ àòîìîâ â ïîâåðõíîñòíîì
ñëîå òîëùèíîé 2,5�A, %

59,4 45,3 53,0 78,4

Òèï êîîðäèíàöèîííîãî ìíîãî-
ãðàííèêà

òåòðàýäð òåòðàýäð òåòðàýäð îêòàýäð

Îòêëîíåíèå ðàññòîÿíèé ε, �A 0,4 0,4 0,4 0,5
Êîëè÷åñòâî íàéäåííûõ ìíîãî-
ãðàííèêîâ

280 186 185 256

Ñðåäíåå êîëè÷åñòâî ñìåæíûõ
âåðøèí ïî âñåì âåðøèíàì

3,20 1,80 1,83 9,19

Êîëè÷åñòâî êîìïîíåíò ñâÿçíî-
ñòè

1 33 29 1

Ñðåäíåå êîëè÷åñòâî âåðøèí â
êîìïîíåíòå

280,00 5,64 6,38 256,00

Êîëè÷åñòâî èçîëèðîâàííûõ
âåðøèí (Q0)

0 16 20 0

Ïîðÿäîê íàèáîëüøåé êîìïîíåí-
òû ñâÿçíîñòè

280 43 140 256

Çàêëþ÷åíèå

Â ðåçóëüòàòå äàííîé ðàáîòû ïðåäëîæåí ìåòîä èññëåäîâàíèÿ àòîìíîé ñòðóêòóðû êëàñòå-
ðîâ, ôîðìèðóåìûõ ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè, îñíîâàííûé íà àíàëèçå âçàèìíîãî
ðàñïîëîæåíèÿ êîîðäèíàöèîííûõ ìíîãîãðàííèêîâ. Òàêæå ïðåäëîæåí àëãîðèòì ïîèñêà ïîä-
ìíîæåñòâ â êîíå÷íûõ òî÷å÷íûõ ìíîæåñòâàõ, ëåæàùèé â îñíîâå äàííîãî ìåòîäà. Îí îïèñàí â
ñàìîì îáùåì âèäå è ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî êðóãà çàäà÷. Ïðîâåðêà
ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ýòîãî àëãîðèòìà áûëà âûïîëíåíà íà êëàñòåðàõ ðàçëè÷íîé ôîðìû,
ñòðóêòóðû è ñîñòàâà. Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû ïðîãðàììû ïîêàçàë, ÷òî ïðåäëîæåííûé
ìåòîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ èññëåäîâàíèÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ àòîìíûõ ñèñòåì.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ïðîãðàììû ñòðàòåãè÷åñêîãî ðàçâèòèÿ (ÏÑÐ)

ÏåòðÃÓ â ðàìêàõ ðåàëèçàöèè êîìïëåêñà ìåðîïðèÿòèé ïî ðàçâèòèþ íàó÷íî-

èññëåäîâàòåëüñêîé äåÿòåëüíîñòè íà 2012 � 2016 ãã.
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This article presents the results of e�orts to develop a method for analyzing the

atomic structure of clusters obtained in computer simulations. The method is based on

looking for coordination polyhedra in the clusters and constructing a graph to describe their

relative positions. It requires us to calculate topological invariants of this graph in order to

compare them with the physical and chemical properties of the corresponding clusters. To

�nd coordination polyhedra, we propose an algorithm searching for point subsets using a

template. We apply the method to clusters of various form, structure, and composition. We

suggest several simple graph invariants re�ecting the structure of clusters. The algorithm is

implemented in a program which enables us to �nd coordination polyhedra, construct the

corresponding graph, and calculate the invariants.

Keywords: searching for point subsets; atomic structure modelling; structure analysis.

References

1. An�logov V.N., Bykov V.N., Osipov A.A. Silikatnye rasplavy [The Silicate Melts]. Moscow,
2005. 357 p.

2. Koroleva O.N., Tupitsyn A.A., Bychinskiy V.A. [Physicochemical Model of Sodium Silicate
Melt and Thermodynamics of Qn-species]. Bulletin of the South Ural State University. Series

"Chemistry", 2012, no. 36, pp. 39�44. (in Russian)

3. Taracheva I.A., Shchedrin B.M. [Solution of a Problem of Comparison of Point Sets for
Common Subsets Detection]. Kristallogra�ya, 1994, vol. 39, no. 4, pp. 586�589. (in Russian)

4. Voloshin B.P., Medvedev N.N., Naberukhin YU.I., Geiger A., Klene M. Radial Distribution
Functions of Atoms and Voids in Large Computer Models of Water. Journal of Structural
Chemistry, 2005, vol. 46, no. 3, pp. 438�445. DOI: 10.1007/s10947-006-0122-1

5. Naberukhin YU.I., Voloshin B.P. Structure of Large Noncrystalline Lennard-Jones
Models. Journal of Structural Chemistry, 2006, vol. 47, supplement, pp. 126�140.
DOI: 10.1007/s10947-006-0387-4

6. Medvedev N.N. Metod Voronogo-Delone v issledovanii struktury nekristallicheskikh sistem

[The Voronoi-Delaunay Method for Non-crystalline Structures]. Novosibirsk, 2000. 214 p.

7. Anikeenko A.V., Medvedev N.N. Polytetrahedral Nature of the Dense Disordered Packings
of Hard Spheres. Physical Review Letters, 2007, 98(23), 235504(4).

8. Anikeenko A.V., Gavrilova M.L., Medvedev N.N. Shapes of Delaunay Simplixes
and Structural Analisis of Hard Sphere Packings. Generalized Voronoi Diagram: A

Geometry-Based Approach to Computational Intelligence, 2008, SCI vol. 158, pp. 13�45.
DOI: 10.1007/978-3-540-85126-4_2

9. Ze�rov N.S. Primenenie teorii grafov v khimii [Graph Theory Application for Chemistry].
Novosibirsk, Nauka, 1988. 306 p.

10. King R.B. Chemical Applications of Topology and Graph Theory, New York, Elsevier, 1983.

Received December 16, 2013

54 Âåñòíèê ÞÓðÃÓ. Ñåðèÿ ≪Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå è ïðîãðàììèðîâàíèå≫




