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Название программы для ЭВМ:
"MATCHA.alpha"

Реферат:
Программа осуществляет прогнозирование гетероэпитаксиальных атомарно-гладких и
ступенчатых интерфейсов между фазами с различной симметрией кристаллической решетки и
химическим составом, а также их атомного упорядочения с применением
кристаллогеометрических принципов. Программа обладает возможностью вывода результатов
расчетов для комбинирования с доступнымипакетамипрограммдляфизическогомоделирования
и квантово-химических вычислений.Программапозволяет решать задачу 10-мернойоптимизации
гетероинтерфейса. В программе возможно исследование интерфейсов с большей толщиной и
площадью (100x100 нм) для анализа возможных ступенчатых эпитаксиальных интерфейсов.
Оценка энергии границы раздела выполняется в рамках кристаллогеометрических методов,
таких как подсчет количества совпадений и узлов в сопряженных решетках, имитирующих
атомные дефекты на границе раздела. Тип ЭВМ: IBM PC-совмест. ПК. ОС: Linux, Windows.

C++, MATLABЯзык программирования:
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