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Самообучающийся кинетический методМонте Карло (СОКММК) [1] широко исполь-
зуется для моделирования самоорганизации наноструктур. Он относительно прост в реа-
лизации и имеет низкую ресурсозатратность. Однако иногда на энергетической поверхно-
сти появляются области с маленькими диффузионными барьерами для прыжков внутри
области и высокими для выпрыгивания наружу. Такие области называются энергетиче-
скими корзинами. При попадании в энергетическую корзину программа на протяжении
огромного числа итераций моделирует перемещение системы внутри энергетической кор-
зины. Моделируемое время при этом не растет и алгоритм становится чрезвычайно неэф-
фективнным.

Для ускорения работы СОКММК алгоритмов существуют различные методы [2]. Они
раличаются по своей точности, ресурсозатратности и сложности. Общей же чертой этих
методов является необходимость знания структуры энергетической корзины. В данной
работе мы предлагаем свой метод нахождения энергетических корзин. Мы предполагаем,
что он будет наиболее полезен для моделирования сложных систем с большим числом
степеней свободы.

Чтобы протестировать работу алгоритма был смоделирован процесс образования по-
верхностного сплава при напылении на ступенчатую поверхность меди (111) атомов пла-
тины. Диффузионный барьер для прыжка атома меди возле атома платины, погрузивше-
гося в ступень, крайне низок и возникает необходимость в ускорении алгоритма модели-
рования. Наши результаты качественно хорошо совпадают с экспериментальной работой,
в которой исследовался этот процесс [3].
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