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Графічний інтерфейс для програми фізичного моделювання 

Кузнєцов В.С. 

Науковий керівник – к.ф.-м.н., доц. Моісеєнко Н.В.  
Криворізький державний педагогічний університет  

 
В фізиці твердого тіла та фізиці матеріалів досить часто застосовують 

обчислення повної енергії та моделювання молекулярної динаміки з 
використанням теорії функціоналу електронної густини. Можливість 
застосування різними способами для систем типу молекул, об‘єму матеріалів 
та поверхонь демонструє потужність цих методів в області аналізу та 
прогнозування рівноважних та нерівноважних властивостей. Ab initio 
моделювання молекулярної динаміки дозволяє аналізувати рух атомів та 
точно розраховувати їх термодинамічні властивості [1]. Метод молекулярної 
динаміки дозволяє здійснювати вільну релаксацію атомів і отримувати 
просторову конфігурацію релаксованої системи. 

Шляхом аналізу програмного забезпечення для розрахунків фізичних 
характеристик твердих тіл нами з‘ясовано, що майже не існує програм, що 
мали б зручний та інтуїтивно зрозумілий інтерфейс та були б вільно 
поширюваними. Все вищесказане зумовило мету нашої роботи. 

Нами розроблену графічну оболонку, яка є зручним інтерфейсом між 
програмою розрахунків фізичних характеристик твердих тіл fhimd та 
користувачем [2]. Головною задачею оболонки є надання зручного способу 
введення вхідних даних для програми розрахунків характеристик твердих тіл 
fhimd і автоматичного запису їх в задані файли. В процесі введення даних 
відбувається перевірка на коректність та вимкнення можливості введення 
неактуальних даних. Разом зі створенням нових вхідних файлів також 
можливе редагування вже створених файлів start.inp та inp.mod. 

Розроблена оболонка містить інструмент для побудови і перегляду 
карт електронної густини, яка зберігається в окремому файлі, у заданій 
індексами Міллера площині. 

Практичне значення одержаних результатів полягає в можливості 
використання розробленої системи як програмного забезпечення 
спеціального призначення. 

Перелік посилань 
1. Car R. The unified approach to density functional and molecular 

dynamics in real space/ R. Car, M. Parrinello // Solid State Communications. – 
1987. – V.62, №6. – P. 403-405. 

2. Kuznietsov V. S. Development graphic shell for the program calculations 
of physical properties of solids / Vladyslav S. Kuznietsov, Natalia V. Moiseienko // 
Computer Science & Software Engineering : Proceedings of the 1st Student 
Workshop (CS&SE@SW 2018), Kryvyi Rih, Ukraine, November 30, 2018 / 
Edited by : Arnold E. Kiv, Serhiy O. Semerikov, Vladimir N. Soloviev, Andrii M. 
Striuk. – P. 156-161. – (CEUR Workshop Proceedings (CEUR-WS.org), Vol. 
2292). 
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Задача і актуальність 

Розробка програмного продукту є складним процесом, який проходить 

у декілька етапів, кожен з них має специфічні складнощі, та потребує 

чималих затрат часу і роботи людини. Для вирішення цієї проблеми також 

були створені та створюються різноманітні продукти, які полегшують роботу 

команди розробки – це програмні продукти, стратегії розробки, методи 

проектування систем, фреймворки і т.д.  

Одним з таких рішень є розроблювана в рамках наукової роботи 

система виділення багатослівних термінів з тексту, метою якої є 

пришвидшення процесу створення словників предметної області на етапі 

аналізу вимог.  

Огляд аналогів 

Основними завданнями розроблюваної програми Programmer 

Thesaurus є пошук багатослівних термінів в тексті, представлення їх 

нормалізованої форми, підрахунок кількості термінів в тексті та можливість 

збереження редагування створеного словника. 

На основі цих критеріїв було проведено пошук програм, що виконують 

схожі задачі та виявлено аналоги Dictionary Builder та ABBYY Lingvo [2]. 

У таблиці 1 представлено порівняльний аналіз готових систем з 

системою що розробляється. 

 

Таблиця 1 – Порівняльний аналіз систем 

Функції 

Програмні продукти 

Programmer 

Thesaurus 

Dictionary 

Builder 

ABBYY 

Lingvo 

Виділення багатослівних термінів + - + 

Визначення кількості входжень 

терміну в текст  

+ + + 

Створення словника  + + - 

Можливість редагування словника + - - 

Можливість збереження словника + + - 

Безкоштовний продукт + + - 

 


