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Тема: Использование параллельного кинетического метода Монте-Карло для моделирования роста двухслойных островов кобальта на поверхности меди (100).

Научный руководитель: д.ф.-м.н., профессор А.М. Салецкий

Аннотация проекта: В 2008 году нами был разработан однопроцессорный программный код на языке Fortran90, реализующий кинетический метод Монте-Карло для атомов, напыляемых на поверхность (100) металлов с кубической гранецентрированной решеткой. Используя данный программный код, мы исследовали механизмы и динамику формирования кластеров кобальта на поверхности меди (100) [1]. Одним из основных результатов той работы было нахождение внешних условий, способствующих формированию компактных двухслойных островов. Данные острова обладают стабильным при комнатной температуре магнитным моментом, и могут быть использованы в будущем в качестве носителей информации. 

Однако в силу того, что данный программный код является однопроцессорным, нам не удалось исследовать напыление атомов на большие участки поверхности. Вследствие чего остались неисследованными такие важные вопросы, как влияние внешних условий на плотность размещения островов кобальта, исследование формирования островов на поверхности с дефектами, а также возможность создания упорядоченного массива нанокластеров в результате самоорганизации. Для решения поставленных вопросов, планируется создать параллельный вариант упомянутого выше программного кода с использованием знаний, полученных в летней школе «Суперкомпьютерное моделирование и визуализации в научных исследованиях». Проведение суперкомпьютерных вычислений планируется проводить на СКИФ МГУ «Чебышев» и Blue Gene/P.

План выполнения проекта: На первом этапе (до 14 июля 2010 года) планируется четко определиться с методами и средствами решения поставленной задачи и начать работу по её выполнению.

К осенней сессии школы планируется написать и отладить параллельный программный код, необходимый для реализации поставленной задачи.

Получение окончательных результатов и подготовка материалов к публикации планируется до окончания текущего года.

Требуемые вычислительные ресурсы: Исполнители проекта, являюсь сотрудниками физического факультета МГУ им. Ломоносова, имеют доступ к вычислительным возможностям СКИФ МГУ «Чебышев» и Blue Gene/P. Дополнительные вычислительные ресурсы не требуются, однако можно увеличить приоритет для запуска программ  на время выполнения работ.

Использование данной работы в качестве дипломной или курсовой работы: В связи с трудоемкостью поставленной задачи мы будем рады включить в наш проект в качестве соисполнителя студента (желательно, физического факультета МГУ им. Ломоносова), который сможет использовать полученные в рамках проекта результаты для написания курсовой или дипломной работы.
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