

    
      
          
            
  
Welcome to Read the Docs

This is an autogenerated index file.

Please create an index.rst or README.rst file with your own content
under the root (or /docs) directory in your repository.

If you want to use another markup, choose a different builder in your settings.
Check out our Getting Started Guide [https://docs.readthedocs.io/en/latest/getting_started.html] to become more
familiar with Read the Docs.
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  Copyright (c) 2022 The Python Packaging Authority
Author: Selva Chandrasekaran

Permission is hereby granted, free of charge, to any person obtaining a copy
of this software and associated documentation files (the “Software”), to deal
in the Software without restriction, including without limitation the rights
to use, copy, modify, merge, publish, distribute, sublicense, and/or sell
copies of the Software, and to permit persons to whom the Software is
furnished to do so, subject to the following conditions:

The above copyright notice and this permission notice shall be included in all
copies or substantial portions of the Software.

THE SOFTWARE IS PROVIDED “AS IS”, WITHOUT WARRANTY OF ANY KIND, EXPRESS OR
IMPLIED, INCLUDING BUT NOT LIMITED TO THE WARRANTIES OF MERCHANTABILITY,
FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE AND NONINFRINGEMENT. IN NO EVENT SHALL THE
AUTHORS OR COPYRIGHT HOLDERS BE LIABLE FOR ANY CLAIM, DAMAGES OR OTHER
LIABILITY, WHETHER IN AN ACTION OF CONTRACT, TORT OR OTHERWISE, ARISING FROM,
OUT OF OR IN CONNECTION WITH THE SOFTWARE OR THE USE OR OTHER DEALINGS IN THE
SOFTWARE.



            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  # AtomicAI
Python-based code for machine learning models building to use in the field of computational materials science. It can be used for machine learning force field atomic structure classifications based on temperature, defects, phase, and so on.
## Analysis
Processing and visualization of atomic coordinates of different file formats such as CIF, VASP, XYZ, Conquest, etc.
AtomicAI uses ‘ase’ code for reading and writing structure files.

## Data processing
Classification of atoms in a trajectory file.

## Machine learning
Featurization of atomic structures and Reduction feature dimensions

## Clustering and visualization of data
Use various clustering methods and plot the data

# Installation
pip install AtomicAI

# AtomicAI (in Tamil)
இயந்திர கற்றல் மாதிரிகளை கணக்கீடு மற்றும் கோட்பாட்டுப் பொருட்கள் அறிவியல் துறையில் உருவாக்குவது. வெப்பநிலை, மாசுட்டல்(குறைபாடுகள்), மற்றும் பலவற்றின் அடிப்படையில் வகைப்படுத்துவதற்கும் இதை பயன்படுத்தப்படலாம்.
## பகுப்பாய்வு
CIF, VASP, XYZ, Conquest போன்ற பல்வேறு கோப்பு வடிவங்களின் செயலாக்கம் மற்றும் காட்சிப்படுத்தல்.
AtomicAI அமைப்புக் கோப்புகளைப் படிக்கவும் எழுதவும் ‘ase’ குறியீட்டைப் பயன்படுத்துகிறது.

## தகவல் செயல்முறை
அணுக்களின் வகைப்பாடு.

## இயந்திர வழி கற்றல்
அணு கட்டமைப்புகள் மற்றும் குறைப்பப் பரிமாணங்களின் சிறப்பம்சங்கள்

## தரவுகளின் கிளஸ்டரிங் மற்றும் காட்சிப்படுத்தல்
பல்வேறு கிளஸ்டரிங் முறைகளைப் பயன்படுத்தவும் மற்றும் தரவைத் திட்டமிடவும்
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