
SIESTA 
 

 SIESTA  (Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms)  программный пакет для 

выполнения расчетов электронной структуры молекул и твердых тел и решения задач молекулярной динамики. 

 

 
Рисунок 1. Пример визуализации результатов расчетов программного пакета SIESTA (иллюстрация взята из презентации 

https://personales.unican.es/junqueraj/JavierJunquera_files/Metodos/MD/Verlet.pdf). 

 

 Место установки программы: 

 /opt/lib/siesta-4.1-b4/ 
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 Сетевые ресурсы: 

 SIESTA.  https://departments.icmab.es/leem/siesta 

 SIESTA github.  https://github.com/mf0hka/siesta 

 SIESTA pre- and post-processing tools.  http://www.home.uni-osnabrueck.de/apostnik/download.html 

 Basic introduction to SIESTA. 

 http://www.psi-k.org/Psik-training/Bristol-September%202009/Emilio/ArtachoBristolSiestaTut09-2.pdf 

 Molecular dynamics in the microcanonical (NVE) ensemble: the Verlet algorithm. 

 https://personales.unican.es/junqueraj/JavierJunquera_files/Metodos/MD/Verlet.pdf 

 Molecular dynamics in Siesta. 

 https://departments.icmab.es/leem/siesta/zcam14/Talks/MVFdezSerra-MD.pdf 
 
Консультация по вопросам использования: 

vtasks@jscc.ru 
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