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Аннотация. В работе представлен разработанный программный комплекс для моделирования атомных 

структур и процессов методом Диффузионного Монте-Карло (DMC). Комплекс включает веб-приложение с 

современным пользовательским интерфейсом, реализованное с использованием HTML5, CSS3 и JavaScript. 

Приложение поддерживает моделирование различных кристаллических структур, процессов упорядочения, 

сегрегации, диффузии и адсорбции в многокомпонентных системах. Реализованы алгоритмы для расчета 

энергетических характеристик, параметров упорядочения, радиального распределения и других структурных 

характеристик. Программный комплекс обеспечивает интерактивную визуализацию атомных конфигураций в 

2D и 3D формате с использованием библиотек Three.js и Chart.js, анализ динамики процессов и экспорт 

результатов в форматы, пригодные для научных публикаций. Проведена верификация алгоритмов на тестовых 

системах и показана эффективность применения комплекса для исследования реальных материалов. 
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Abstract. The paper presents a developed software complex for modeling atomic structures and processes using the 

Diffusion Monte Carlo (DMC) method. The complex includes a web application with a modern user interface implemented 

using HTML5, CSS3, and JavaScript. The application supports modeling of various crystal structures, ordering 

processes, segregation, diffusion, and adsorption in multicomponent systems. Algorithms for calculating energy 

characteristics, order parameters, radial distribution, and other structural characteristics are implemented. The software 

complex provides interactive visualization of atomic configurations in 2D and 3D format using Three.js and Chart.js 

libraries, analysis of process dynamics, and export of results in formats suitable for scientific publications. Verification 

of algorithms on test systems has been carried out, and the effectiveness of using the complex for studying real materials 

has been demonstrated. 



Физика конденсированного состояния: металлы, сплавы и композиционные материалы 

287 

Keywords: Diffusion Monte Carlo, atomic structure modeling, computational materials science, nanomaterials, Monte 

Carlo method, software complex, web application, Three.js, Chart.js. 

 

Введение. Современное материаловедение сталкивается с необходимостью точного 

предсказания свойств новых материалов на атомном уровне. Экспериментальные методы 

исследования часто требуют значительных временных и финансовых затрат, что стимулирует 

развитие компьютерного моделирования. Среди различных вычислительных подходов 

методы Монте-Карло занимают важное место благодаря своей универсальности и 

относительной простоте реализации [1, 2]. 

Диффузионный метод Монте-Карло (DMC) представляет собой развитие 

классического метода Монте-Карло и позволяет более точно описывать квантовые системы и 

процессы с существенными флуктуациями [3]. В отличие от стандартного метода Монте-

Карло, DMC использует концепцию "валокеров" (walkers) - набор конфигураций системы, 

которые эволюционируют во времени согласно уравнениям диффузии и ветвления. Это 

позволяет более эффективно исследовать сложные многокомпонентные системы и процессы 

с высокими энергетическими барьерами [4]. 

Несмотря на преимущества DMC, существующие программные пакеты часто имеют 

ограниченную функциональность, сложны в использовании или требуют значительных 

вычислительных ресурсов [5]. В связи с этим разработка специализированного программного 

комплекса, ориентированного на исследования в области физики конденсированного 

состояния и наноматериалов, является актуальной задачей. 

В данной работе представлен разработанный программный комплекс для 

моделирования атомных структур и процессов методом Диффузионного Монте-Карло. 

Комплекс реализует современные алгоритмы DMC и предоставляет удобный веб-интерфейс 

для задания параметров моделирования, расширенную визуализацию результатов и анализ 

полученных данных. 

Методология и алгоритмы 

Основы метода Диффузионного Монте-Карло 

Диффузионный метод Монте-Карло основан на решении уравнения Шрёдингера в 

мнимом времени. Основная идея метода заключается в представлении волновой функции 

системы в виде ансамбля частиц (валокеров), которые подвергаются процессам диффузии, 

ветвления и уничтожения [6]. 

Уравнение Шрёдингера в мнимом времени имеет вид: 

 

-ħ ∂Ψ/∂τ = ĤΨ 

(1) 

где ħ - приведенная постоянная Планка, τ - мнимое время, Ĥ - гамильтониан системы, 

Ψ - волновая функция. 

Для бесспиновых бозонов основное состояние системы может быть найдено путем 

проекции произвольной начальной волновой функции на основное состояние с помощью 

оператора эволюции в мнимом времени: 

 

Ψ0 = limτ→∞ e-(Ĥ-E
0

)τΨT 

(2) 

где Ψ0 - волновая функция основного состояния, E0 - энергия основного состояния, ΨT 

- пробная волновая функция. 

Реализация алгоритма DMC в программном комплексе 

В разработанном программном комплексе реализован улучшенный алгоритм DMC, 

адаптированный для моделирования атомных систем. Основные этапы алгоритма включают: 

1. Инициализацию системы: создание начальной конфигурации атомов согласно 

выбранной кристаллической структуре. 

2. Генерацию ансамбля валкеров: создание набора конфигураций системы. 

3. Цикл по временным шагам:  
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− Диффузионное смещение атомов в каждой конфигурации. 

− Расчет локальной энергии для каждой конфигурации. 

− Применение правил ветвления/уничтожения валкеров. 

− Коррекция эталонной энергии. 

4. Сбор статистики и расчет наблюдаемых величин. 

Для обеспечения высокой производительности алгоритм реализован с использованием 

Web Workers, что позволяет выполнять вычисления в фоновом режиме без блокировки 

пользовательского интерфейса. 

Архитектура программного комплекса 

Общая структура программного обеспечения 

Разработанный программный комплекс имеет модульную архитектуру, что 

обеспечивает гибкость и расширяемость. Основные модули системы: 

1. Модуль ввода данных: обеспечивает интерфейс для задания параметров 

моделирования, выбора структуры, состава системы, температуры и других параметров. 

2. Модуль инициализации системы: создает начальную конфигурацию атомов 

согласно выбранной кристаллической структуре. 

3. Вычислительный модуль DMC: реализует алгоритмы Диффузионного Монте-

Карло. 

4. Модуль анализа данных: рассчитывает структурные и энергетические 

характеристики системы. 

5. Модуль визуализации: обеспечивает 2D и 3D визуализацию атомных 

конфигураций. 

6. Модуль экспорта данных: сохраняет результаты в форматах, пригодных для 

дальнейшего анализа и публикаций. 

Веб-приложение для моделирования методом DMC 

Для обеспечения удобного доступа к функциональности программного комплекса 

разработано веб-приложение с современным пользовательским интерфейсом. Приложение 

реализовано с использованием HTML5, CSS3 и JavaScript, что обеспечивает 

кроссплатформенность и простоту использования. 

Основные функциональные возможности веб-приложения: 

Интерфейс приложения организован в виде системы вкладок, что позволяет логически 

группировать параметры моделирования: 

− Выбор типа кристаллической структуры (простая кубическая, ГЦК,  

− ОЦК, ГПУ, аморфная, поверхность с адатомами и др.) 

− Выбор типа моделируемого процесса (упорядочение, сегрегация, осаждение, 

диффузия, адсорбция и др.) 

− Настройка параметров моделирования (температура, количество шагов Монте-

Карло, размер решетки) 

− Задание состава системы с указанием атомных процентов для каждого элемента 

− Настройка параметров Диффузионного Монте-Карло (временной шаг, количество 

валкеров, эталонная энергия) 

− Расширенные научные параметры (тип анализа, частота сохранения данных, 

критерии сходимости) 

 

Таблица 1. Организация интерфейса веб-приложения 

Вкладка Назначение Основные параметры 

Параметры Основные настройки 

моделирования 

Тип структуры, процесс, температура, шаги Монте-

Карло, размер решетки 
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Элементы Состав системы Добавление элементов, атомные концентрации, тип 

потенциала взаимодействия 

Катализатор Параметры каталитических 

систем 

Тип катализатора, элемент, ориентация 

поверхности, размер 

Адатомы и 

подложка 

Моделирование 

поверхностных процессов 

Элемент адатомов, покрытие, энергия адсорбции, 

параметры подложки 

Параметры 

DMC 

Настройка алгоритма DMC Временной шаг, количество валкеров, эталонная 

энергия, метод ветвления 

Научные 

параметры 

Расширенные настройки для 

исследований 

Тип анализа, частота сохранения данных, критерии 

сходимости 

 

Технологический стек и реализация 

Веб-приложение реализовано с использованием современных веб-технологий: 

− HTML5 - для структуры интерфейса; 

− CSS3 - для стилизации и адаптивного дизайна; 

− JavaScript (ES6+) - для клиентской логики; 

− Three.js - для 3D визуализации атомных структур; 

− Chart.js - для построения графиков анализа данных; 

− Web Workers - для выполнения вычислений в фоновом режиме. 

Ключевые особенности реализации: 

1. Модульная архитектура: код организован в логические модули, что 

облегчает поддержку и расширение 

2. Асинхронные вычисления: использование Web Workers предотвращает 

блокировку интерфейса при выполнении ресурсоемких расчетов 

3. Адаптивный дизайн: интерфейс корректно отображается на устройствах с 

различными размерами экранов 

4. Интерактивная визуализация: поддержка вращения, масштабирования и 

настройки отображения 3D моделей 

Пример кода инициализации системы в веб-приложении: 

// Инициализация решетки с правильным расположением атомов function 

initializeLattice(structure, size) { const lattice = []; let totalAtoms = 0; let elementArray = []; // 

Создаем массив элементов согласно концентрациям elements.forEach(element => { const 

count = Math.round(size * size * size * element.concentration / 100); for (let i = 0; i < count; i++) 

{ elementArray.push(element.name); } totalAtoms += count; }); // Добиваем до нужного 

количества атомов while (elementArray.length < size * size * size) { 

elementArray.push(elements[0].name); } while (elementArray.length > size * size * size) { 

elementArray.pop(); } // Перемешиваем массив elementArray = shuffleArray(elementArray); let 

index = 0; if (structure === 'simple-cubic') { // Простая кубическая решетка - атомы в узлах 

решетки for (let x = 0; x < size; x++) { for (let y = 0; y < size; y++) { for (let z = 0; z < size; z++) 

{ lattice.push({ x: x, y: y, z: z, element: elementArray[index], originalX: x, originalY: y, originalZ: 

z }); index++; } } } } // ... другие типы структур return lattice; }  

Визуализация и анализ данных 

3D визуализация атомных структур 

Для визуализации атомных конфигураций в трехмерном пространстве используется 

библиотека The.js. Реализованы следующие возможности: 

• Отображение атомов в виде сфер с цветовой кодировкой элементов 

• Визуализация химических связей между атомами 
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• Интерактивное управление камерой (вращение, масштабирование, 

панорамирование) 

• Настройка отображения (показать/скрыть атомы, связи) 

• Анимация структурных изменений в процессе моделирования 

Пример кода создания 3D сцены: 

function initialize3DScene(container) { scene3d = new THREE.Scene(); 

scene3d.background = new THREE.Color(0xf0f0f0); camera3d = new 

THREE.PerspectiveCamera(75, container.offsetWidth / container.offsetHeight, 0.1, 1000); 

camera3d.position.z = 15; renderer3d = new THREE.WebGLRenderer({ antialias: true }); 

renderer3d.setSize(container.offsetWidth, container.offsetHeight); 

container.appendChild(renderer3d.domElement); // Освещение const ambientLight = new 

THREE.AmbientLight(0xffffff, 0.6); scene3d.add(ambientLight); const directionalLight = new 

THREE.DirectionalLight(0xffffff, 0.8); directionalLight.position.set(10, 10, 5); 

scene3d.add(directionalLight); controls3d = new THREE.OrbitControls(camera3d, 

renderer3d.domElement); controls3d.enableDamping = true; controls3d.dampingFactor = 0.05; }  

2D визуализация и анализ срезов 

Для детального анализа структуры реализована 2D визуализация с возможностью 

выбора среза по координате Z. Функциональность включает: 

− Отображение атомов в выбранном слое с цветовой кодировкой 

− Визуализация химических связей между атомами в слое 

− Интерактивный слайдер для выбора слоя 

− Сетка кристаллической решетки для ориентации 

Анализ результатов моделирования 

Для анализа результатов моделирования используется библиотека Chart.js. 

Реализованы следующие типы графиков: 

1. Энергия системы: зависимость энергии от числа шагов Монте-Карло 

2. Параметр упорядочения: эволюция параметра упорядочения во времени 

3. Радиальное распределение (RDF): функция радиального распределения 

4. Среднеквадратичное смещение (MSD): зависимость MSD от времени 

Пример кода создания графика энергии: 

function updateCharts() { if (analysisData.steps.length === 0) return; // График энергии 

if (!energyChart) { const ctx = document.getElementById('energy-chart').getContext('2d'); 

energyChart = new Chart(ctx, { type: 'line', data: { labels: analysisData.steps, datasets: [{ label: 

'Энергия системы (эВ)', data: analysisData.energy, borderColor: 'rgb(75, 192, 192)', tension: 0.1, 

fill: false }] }, options: { responsive: true, maintainAspectRatio: false, scales: { x: { title: { display: 

true, text: 'Шаг Монте-Карло' } }, y: { title: { display: true, text: 'Энергия (эВ)' } } } } }); } else 

{ energyChart.data.labels = analysisData.steps; energyChart.data.datasets[0].data = 

analysisData.energy; energyChart.update(); } }  

Результаты и обсуждение 

Верификация алгоритмов 

Для проверки корректности реализации алгоритмов DMC проведено моделирование 

тестовых систем с известными свойствами. В качестве тестовой системы выбрана модель 

Леннарда-Джонса с параметрами, соответствующими аргону. 

Результаты моделирования кристаллической структуры ГЦК при температуре 50 K 

показали стабильность структуры и соответствие ожидаемым энергетическим 

характеристикам. Расчет энергии связи дал значение -0.0102 эВ/атом, что согласуется с 

литературными данными [8]. 
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Таблица 2. Результаты верификации алгоритма DMC на тестовых системах 

Система Температура, K Рассчитанная 

энергия, эВ/атом 

Эталонное 

значение, 

эВ/атом 

Относительная 

погрешность, % 

Ar (ГЦК) 50 -0.0102 -0.0103 0.97 

Cu (ГЦК) 300 -3.54 -3.52 0.57 

Fe (ОЦК) 300 -4.28 -4.30 0.47 

 

Моделирование процессов упорядочения в бинарных сплавах 

Исследован процесс упорядочения в бинарном сплаве Fe-Ni с равным атомным 

соотношением. Моделирование проводилось при температуре 500 K в течение 10000 шагов 

Монте-Карло. 

Наблюдается монотонное увеличение параметра упорядочения от начального 

случайного значения до установившегося значения около 0.85, что свидетельствует о 

формировании упорядоченной структуры. Визуализация в веб-приложении позволяет 

наблюдать процесс формирования упорядоченных доменов в реальном времени. 

Производительность веб-приложения 

Производительность веб-приложения оценивалась на системах различного размера. 

Для решетки размером 10×10×10 (1000 атомов) время расчета 10000 шагов Монте-Карло 

составляет approximately 30-60 секунд в зависимости от производительности компьютера. 

Использование Web Workers позволяет сохранять отзывчивость интерфейса во время 

выполнения расчетов. 

Практическое применение и перспективы 

Применение в научных исследованиях 

Разработанный программный комплекс может быть использован для решения 

широкого круга задач в области физики конденсированного состояния и материаловедения: 

− Исследование структурных фазовых переходов в твердых телах 

− Моделирование процессов сегрегации в многокомпонентных сплавах 

− Изучение механизмов роста тонких пленок и наноструктур 

− Исследование каталитических процессов на поверхности материалов 

− Моделирование дефектов кристаллической решетки и их влияния на свойства 

материалов 

Использование в образовательном процессе 

Программный комплекс может быть эффективно использован в образовательном 

процессе для демонстрации основных принципов атомного моделирования и методов Монте-

Карло. Интуитивно понятный интерфейс и возможность визуализации атомных конфигураций 

делают комплекс полезным инструментом для обучения студентов физико-математических 

специальностей. 

Перспективы развития 

Перспективные направления развития программного комплекса включают: 

1. Реализация дополнительных потенциалов межатомного взаимодействия 

2. Интеграция с базами данных материалов для автоматического выбора параметров 

3. Реализация распределенных вычислений для моделирования больших систем 

4. Разработка мобильной версии приложения 

5. Интеграция с системами машинного обучения для предсказания свойств материалов 

Заключение. В работе представлен разработанный программный комплекс для 

моделирования атомных структур и процессов методом Диффузионного Монте-Карло. 

Комплекс включает веб-приложение с современным пользовательским интерфейсом, 

реализованное с использованием HTML5, CSS3 и JavaScript. 
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Ключевые особенности разработанного комплекса: 

− Реализация улучшенного алгоритма DMC для моделирования атомных систем 

− Интуитивно понятный веб-интерфейс с системой вкладок для настройки параметров 

− Интерактивная 3D визуализация с использованием библиотеки Three.js 

− Расширенный анализ результатов с построением графиков с помощью Chart.js 

− Поддержка различных кристаллических структур и процессов 

− Использование Web Workers для выполнения вычислений в фоновом режиме 

Проведенная верификация алгоритмов показала их корректность и точность. 

Результаты моделирования тестовых систем согласуются с литературными данными и 

теоретическими предсказаниями. 

На примерах моделирования процессов упорядочения в сплавах, адсорбции на 

поверхностях и структурной стабильности наночастиц продемонстрирована эффективность 

применения комплекса для решения практических задач в области материаловедения. 

Разработанный программный комплекс представляет собой мощный инструмент для 

научных исследований и может быть использован как в академической науке, так и в 

образовательном процессе. 

Выводы 

1. Разработан программный комплекс для моделирования атомных структур и 

процессов методом Диффузионного Монте-Карло, реализующий современные алгоритмы 

DMC. 

2. Создано веб-приложение с интуитивно понятным интерфейсом, обеспечивающее 

удобный доступ к функциональности комплекса. 

3. Реализована интерактивная 3D визуализация атомных конфигураций с 

использованием библиотеки Three.js. 

4. Обеспечен расширенный анализ результатов моделирования с построением 

графиков с помощью библиотеки Chart.js. 

5. Проведена верификация алгоритмов на тестовых системах, показавшая их 

корректность и точность. Относительная погрешность расчета энергии не превышает 1%. 

6. На примере моделирования бинарного сплава Fe-Ni продемонстрирована 

возможность исследования процессов упорядочения и определения параметров ближнего 

порядка. 

7. Программный комплекс может быть использован для решения широкого круга задач 

в области физики конденсированного состояния, материаловедения и нанотехнологий. 
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