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При изучении химических и физических процессов, которые
включают переход моделируемой системы из одного состояния в дру-
гое, возникает задача поиска пути с минимальным перепадом энер-
гии (англ. minimum energy path). В простейшем случае переход меж-
ду состояниями представляется в виде пути из одного энергетиче-
ского минимума в другой, который включает в себя потенциальный
барьер. Если рассматривать переход при непрерывной поверхности
потенциальной энергии, то искомый путь возможно определить в ви-
де кривой [1]. Ниже приведено определение пути, который возможно
аппроксимировать численным методом.

Пусть Rd – вещественное пространство размерности d. Пусть
функция V : Rd → R определяет поверхность, которая будет на-
зываться поверхностью потенциальной энергией. Пусть m,m′ ∈ Rd

точки, определяющие два локальных минимума V . Тогда путь с ми-
нимальным перепадом энергии, соединяющий m и m′ – это путь
ϕ : [a, b] ∈ Rd, такой что ϕ(α) = m,ϕ(β) = m′ и

∇V (ϕ(α))−
〈
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ϕ′(α)

‖ϕ′(α)‖

〉
ϕ′(α)

‖ϕ′(α)‖
= 0 (1)

для всех α∈[a, b] кроме тех α, для которых ϕ(α) – критическая точка.
Далее под путем с минимальным перепадом энергии будет пони-

маться кривая γ([a, b]), которая параметризована с использованием
непрерывного пути γ : [a, b]→ Rd.

Существует множество методов численного приближения к пути
с минимальным перепадом энергии. Многие исследователи [2] выде-
ляют два наиболее успешных – метод эластичной ленты [3] (англ.
nudged elastic band method) и метод струны [4] (англ. string method).

Рассматриваемые численные методы используют дискретное
представление пути, которое состоит из множества точек в Rd. Та-
ким образом, точки аппроксимируют искомую кривую, соответству-
ющую искомому пути. Хотя методы были разработаны для решения
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одной задачи, принципы нахождения пути и количество входных па-
раметров различаются.

Целью настоящего исследования является сравнение методов.
Для этого осуществлена реализация методов и проведен ряд чис-
ленных экспериментов. В докладе представляются результаты срав-
нения методов по различным критериям. В качестве объектов иссле-
дования выступали модельные потенциалы различной размерности.
На рисунке представлены результаты применения методов поиска
пути для классического тестового потенциала Muller-Browns.
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