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Â ñáîðíèêå ïðåäñòàâëåíû òåçèñû äîêëàäîâ 13-ãî Ðîññèéñêîãî ñèìïîçèóìà ¾Ôóí-
äàìåíòàëüíûå îñíîâû àòîìèñòè÷åñêîãî ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ¿ (Íîâûé
Àôîí, 16-27 àâãóñòà 2016 ã.) Øêîëà-Ñèìïîçèóì ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ñåðèè ñèì-
ïîçèóìîâ ïî ïðîáëåìàì ôèçèêè óëüòðàêîðîòêèõ ïðîöåññîâ â ñèëüíîíåðàâíîâåñíûõ
ñðåäàõ, ïðîâîäèâøèõñÿ â 2003-2013 ãîäû. Íàçâàíèå èçìåíåíî â 2015 ãîäó, ñòàòóñØêî-
ëû ïðèäàí ñ 2016 ãîäà.
Êàê è ðàíåå, ñïåöèôèêàØêîëû-Ñèìïîçèóìà ïðåäïîëàãàåò ðàññìîòðåíèå øèðîêîãî

âîïðîñîâ, â êîòîðûõ àíàëèçèðóåòñÿ äèíàìèêà ïðîöåññîâ â êîíäåíñèðîâàííîì âåùå-
ñòâå íà ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå è/èëè ñâÿçûâàþòñÿ ìåçî- è ìàêðîñêîïè÷åñêèå ïîäõîäû
ñ ìîëåêóëÿðíûìè ïðîöåññàìè. Âêëþ÷åíû òàêæå ïðîöåññû, îïåðèðóþùèå ñ îòäåëüíû-
ìè ôîòîíàìè. Ìåæäèñöèïëèíàðíîñòü ñèìïîçèóìà ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü ñ åäèíûõ
ïîçèöèé çàäà÷è, îòíîñÿùèåñÿ ê ðàçíûì îáëàñòÿì íàóêè: ôèçèêå, õèìèè, áèîëîãèè,
èíæåíåðíûõ íàóê è computer science. Øêîëà-Ñèìïîçèóì äà¼ò ïðåêðàñíóþ âîçìîæ-
íîñòü äëÿ ïðîâåäåíèÿ íàó÷íûõ äèñêóññèé â íåôîðìàëüíîé îáñòàíîâêå, ïîÿâëåíèÿ
êîîïåðàöèé ñðåäè ó÷¼íûõ.
Îðèãèíàëüíûå äîêëàäû ïðèíèìàþòñÿ ïî ñëåäóþùèì ñåêöèÿì.
1) Êëàññè÷åñêàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà
2) Êâàíòîâîå àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå
3) Ìåòîäû Ìîíòå Êàðëî â ñòàòèñòè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêå è ôèçè÷åñêîé êèíåòèêå
4) Ìíîãîìàñøòàáíûå ïîäõîäû, îñíîâàííûå íà àòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè
5) Íàóêà î êâàíòîâîé èíôîðìàöèè / Íîâîñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêè
Ïðîãðàììà êàæäîãî çàñåäàíèÿ ôîðìèðóåòñÿ îðãêîìèòåòîì òåìàòè÷åñêè:
- ôàçîâûå ðàâíîâåñèÿ, ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ è èõ ðàñïàä, ñò¼êëà,
- ïðîáëåìû ìàòåðèàëîâåäåíèÿ,
- íåèäåàëüíàÿ ïëàçìà è ðàçîãðåòîå ïëîòíîå âåùåñòâî (warm dense matter),
- ïûëåâàÿ ïëàçìà,
- ïîëèìåðû, áèîìîëåêóëû è ñóïðàìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû,
- íàó÷íûå îñíîâû íàíîòåõíîëîãèé,
- íàóêà î êâàíòîâîé èíôîðìàöèè è äð.
Çàñåäàíèå íà÷èíàåòñÿ ñ ïðèãëàø¼ííîé òåìàòè÷åñêîé ëåêöèè.
Ïî ðåêîìåíäàöèè ëåêòîðîâ è ðåøåíèþ ïðîãðàììíîãî êîìèòåòà, â ïðîãðàììó çà-

ñåäàíèé ìîãóò áûòü âêëþ÷åíû äîêëàäû ïî âîïðîñàì, ñìåæíûì ñ ìîëåêóëÿðíûì/
àòîìèñòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì è òåîðèåé ðàñïðîñòðàíåíèÿ îäèíî÷íûõ ôîòîíîâ, è
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáîòû, êîòîðûå ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ âåðèôèêàöèè ìîäåëè-
ðîâàíèÿ è òåîðèè.
Ïðåäñòàâëåíèå îðèãèíàëüíûõ ðàáîò îñóùåñòâëÿåòñÿ òîëüêî â ôîðìå óñòíûõ äîêëà-

äîâ. Îôèöèàëüíûé ÿçûê Øêîëû-Ñèìïîçèóìà - ðóññêèé.

Ïðåäïîëàãàåòñÿ îïðåäåëåíèå ëó÷øèõ äîêëàä÷èêîâ ïî íîìèíàöèÿì:
ñòóäåíòû,

ìîëîäîé ó÷¼íûé áåç ñòåïåíè,
ìîëîäîé êàíäèäàò íàóê.
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Èññëåäóåòñÿ íîâûé ìåòîä ãåíåðàöèè ïðåäåëüíî êîðîòêèõ èìïóëüñîâ â ñðåäíåì èíôðàêðàñíîì äèàïàçîíå äëèí
âîëí, îñíîâàííûé íà èîíèçàöèè ãàçà óëüòðàêîðîòêèìè äâóõöâåòíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè, ñîäåðæàùèìè ïîëÿ
íà äâóõ ðàçëè÷íûõ ÷àñòîòàõ, ïðè ýòîì îäíà èç ÷àñòîò ïåðåñòðàèâàåòñÿ âáëèçè óäâîåííîãî (èëè ïîëîâèííîãî) çíà-
÷åíèÿ äðóãîé ÷àñòîòû. Òàêèå äâóõöâåòíûå ëàçåðíûå èìïóëüñû ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì êðèñòàëëîâ
óäâîåíèÿ ÷àñòîòû èëè ïàðàìåòðè÷åñêèõ ãåíåðàòîðîâ ñâåòà [1, 2]. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâîäèòñÿ êâàíòîâîìåõàíè-
÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîííîãî òîêà â ïëàçìå, ñîçäàâàåìîé â ïðîöåññå èîíèçàöèè ãàçà òàêèìè
äâóõöâåòíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè, íà îñíîâå ðåøåíèÿ òðåõìåðíîãî íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà.
Íàéäåíû çàâèñèìîñòè ýôôåêòèâíîñòè âîçáóæäåíèÿ è ñïåêòðà òîêà îò èíòåíñèâíîñòåé è ÷àñòîò îäíîöâåòíûõ êîìïî-
íåíò ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Ïîêàçàíî, ÷òî âîçáóæäåíèå ýëåêòðîííûõ òîêîâ â ïëàçìå ìîæåò áûòü èíòåðïðåòèðîâàíî
êàê èîíèçàöèîííî-èíäóöèðîâàííîå ìíîãîâîëíîâîå ñìåøåíèå (âîçáóæäåíèå êîìáèíàöèîííûõ ÷àñòîò), ïðèâîäÿùåå,
â ÷àñòíîñòè, ê ãåíåðàöèè èçëó÷åíèÿ íà ÷àñòîòàõ, çíà÷èòåëüíî áîëåå íèçêèõ, ÷åì ÷àñòîòû êîìïîíåíò äâóõöâåòíîãî
ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Ïðè ýòîì äëèòåëüíîñòü ãåíåðèðóåìîãî èìïóëüñà îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì ñîçäà-
íèÿ ïëàçìû è ìîæåò áûòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì äëèòåëüíîñòü èîíèçèðóþùåãî èìïóëüñà. Ïîëó÷åííûå â õîäå
ìîäåëèðîâàíèÿ ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî òàêîå èîíèçàöèîííî-èíäóöèðîâàííîå ìíîãîâîëíîâîå ñìåøåíèå ìîæåò
áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ ýôôåêòèâíîé ãåíåðàöèè ïðåäåëüíî êîðîòêèõ (ñîäåðæàùèõ ìàëîå ÷èñëî ïåðèîäîâ ïîëÿ)
èìïóëüñîâ, ïåðåñòðàèâàåìûõ â äèàïàçîíå äëèí âîëí îò íåñêîëüêèõ äî íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ ìèêðîìåòðîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà Ïðàâèòåëüñòâà ÐÔ � 14.B25.31.0008 è ãðàíòà ÐÔÔÈ � 14-02-00847.

1. Vvedenskii N.V. et al. // Phys. Rev. Lett. 2014. V.112. P.055004.
2. Balciunas T. et al. // Opt. Express. 2015. V.23. P.15278.
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Ãóáèí Ñ.À.∗, Áîãäàíîâà Þ.À., Àíèêååâ À.À., Ìàêëàøîâà È.Â., Ãóáèíà Ò.Â.

ÍÈßÓ ÌÈÔÈ, Ìîñêâà

*gubin_sa@mail.ru

Äëÿ ïðàêòèêè áîëüøîå çíà÷åíèå èìåþò òåðìîäèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ôëþèäíûõ ñìåñåé (ãàçîâ è æèäêîñòåé ïðè
êðèòè÷åñêèõ èëè ñâåðõêðèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ) ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ è äàâëåíèÿõ. Ñâîéñòâà äèññîöèèðîâàííûõ
N2, O2, è ñìåñè NH3 + Í2 ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èíòåðåñ, òàê êàê ýòè âåùåñòâà ÿâëÿþòñÿ ïðîäóêòàìè ãîðåíèÿ
è äåòîíàöèè ýíåðãîåìêèõ âåùåñòâ è ïðè ýòîì íàõîäÿòñÿ ïðè ñâåðõêðèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ. Ðàññìàòðèâàåìûå ñìåñè
ÿâëÿþòñÿ äâóõêîìïîíåíòíûìè ôëþèäàìè. Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë êîìïîíåíòîâ ôëþèäíîé ñìåñè
ïðè ñâåðõêðèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ïîòåíöèàë Exp-6 (ìîäèôèöèðîâàííûé ïîòåíöèàë Áóêèíãå-
ìà). Ïîòåíöèàë Exp-6 ñ ïîñòîÿííûìè çíà÷åíèÿìè ñâîèõ ïàðàìåòðîâ õîðîøî îïèñûâàåò ìåæìîëåêóëÿðíûå ñèëû
òîëüêî äëÿ âåùåñòâ ñ íåïîëÿðíûìè èëè ïî÷òè íåïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè, íî îêàçûâàåòñÿ ñëèøêîì ãðóáûì ïðèáëè-
æåíèåì äëÿ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë, â îñîáåííîñòè äëÿ ìîëåêóë ñ âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè (H2O è NH3). Â [1] ïîêàçàíî,
÷òî äîïîëíåíèå ïîòåíöèàëà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòüþ ïîâûøàåò òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ.

Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ óäàðíî-âîëíîâîãî ñæàòèÿ èçó÷àåìûõ äâóõêîìïîíåíòíûõ
ñìåñåé: N2+N, O2+O è èçîòåðìû ñìåñè NH3 + Í2:

- ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè ÓÐÑ äâóõêîìïîíåíòíûõ ôëþèäíûõ ñìåñåé, îñíîâàííîé íà òåîðèè âîçìóùåíèé [2];
- ñ ïðèìåíåíèåì ýôôåêòèâíîé ìîäåëè îäíîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà[3];
- ïóòåì ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÊ ñ èñïîëüçîâàíèåì êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììû Towhee [4].
Èçáûòî÷íûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìíîãîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà ñ ïîòåíöèàëàìè Exp-6, íà îñíîâå

ìîäåëè ÓÐÑ îäíîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà íàõîäèëèñü íà îñíîâå ìîäåëè ýôôåêòèâíîãî îäíîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà
vdW1f [3]. Ðàñ÷åòû âûïîëíåíû äëÿ ñëåäóþùèõ äâóõ ìîäåëåé:

1. Ìîäåëü ÓÐÑ äâóõêîìïîíåíòíûõ ôëþèäíûõ ñìåñåé [2] ðàçðàáîòàíà íà îñíîâå òåîðèè âîçìóùåíèé KLRR ñ
èñïîëüçîâàíèåì ðàäèàëüíûõ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ìîëåêóë [5] ñ ïîòåíöèàëàìè Exp-6. Ýòà ìîäåëü ðåàëèçîâàíà
â âèäå âû÷èñëèòåëüíîãî àëãîðèòìà è êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììû.

2. Â ìîäåëè vdW1f ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî èçáûòî÷íûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ìíîãîêîìïîíåíòíîé ôëþèä-
íîé ôàçû ñîâïàäàþò ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ñâîéñòâàìè ãèïîòåòè÷åñêîãî (ýôôåêòèâíîãî) îäíîêîìïîíåíòíîãî ôëþ-
èäà ñ ïîòåíöèàëîì Exp-6. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü íà îñíîâå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî êîäà [3, 5].

Ðåçóëüòàòû Ìîíòå-Êàðëî (ÌÊ) ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Towhee [4]. Âû÷èñëå-
íèÿ ïðîâîäèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì NVT-àíñàìáëÿ, ãäå N=1000 � ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö â ìîäåëèðîâàíèè âíóòðè
êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêè (êîðîáêè) ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ âíóòðåí-
íÿÿ ýíåðãèÿ è âèðèàëüíîå äàâëåíèå áûëè ðàññ÷èòàíû ïóòåì óñðåäíåíèÿ 5·105 êîíôèãóðàöèé. Ðàäèóñ îáðåçàíèÿ
ïîòåíöèàëîâ ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âûáðàí ðàâíûì ïîëîâèíå äëèíû ðåáðà êóáè÷åñêîé êîðîáêè.

Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ ñ ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ÌÊ ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ÓÐÑ
[2] ïðåâîñõîäèò ìîäåëü ýôôåêòèâíîãî îäíîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà ïî òî÷íîñòè è íàäåæíî îïèñûâàåò òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèå ñâîéñòâà äâóõêîìïîíåíòíûõ ôëþèäíûõ ñìåñåé â øèðîêîì äèàïàçîíå äàâëåíèé è òåìïåðàòóð.

1. Gubin S.A., Victorov S.B., et.al. // Russian Journal of Physical Chemistry B. 2015. V.9. N.3. P.392.
2. Bogdanova Yu.A., Gubin S.A.,et.al. // High Temperature. 2015. V.53. N4. P.481.
3. Victorov S.B., El Rabii H., Gubin S.A., Maklashova I.V., Bogdanova Yu.A. // J. Energetic Mater. 2010. V.28. P.35.
4. MCCCS Towhee; http://towhee.sourceforge.net
5. Áîãäàíîâà Þ.À., Âèêòîðîâ Ñ.Á., è äð. // Èçâåñòèÿ âóçîâ. Ôèçèêà. 2010. Ò.53. N.2. Ñ.10.
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Â ðàáîòå ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ïîâåäåíèÿ êîýôôèöèåíòà êèíåìàòè÷åñêîé âÿçêîñòè â ïðîöåññå ñòåêëîâàíèÿ
ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îñíîâíîé ìîòèâàöèåé äëÿ ýòîé ðàáîòû ïîñëóæèëî ðàçëè÷èå â òåìïåðàòóðàõ
ñòåêëîâàíèÿ, ïîëó÷åííûõ ïðè ïîìîùè êðèòåðèÿ, îñíîâàííîãî íà èçìåíåíèè òåïëîåìêîñòè, è äðóãèõ òðåõ êðèòåðè-
åâ (ðàñùåïëåíèå âòîðîãî ïèêà ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè, îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ, ðîñò ýíåðãèè àêòèâàöèè
ñàìîäèôôóçèè). Ãëàâíûé âîïðîñ íàøåé ðàáîòû ñîñòîÿë â òîì, ÷òîáû îïðåäåëèòü, êàê ñîîòíîñÿòñÿ ýòè äâå òåìïå-
ðàòóðû, è êàêóþ òåìïåðàòóðó äàñò âÿçêîñòíûé êðèòåðèé.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà èçîáàðíîãî îõëàæäåíèÿ ðàñïëàâà èñïîëüçîâàí ïîòåíöèàë ïîãðóæåííîãî àòîìà. Â
íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè àòîìû ðàñïîëàãàëèñü â ïîëîâèíå îáúåìà ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè â âèäå ïëåíêè. ×òîáû èçáåæàòü
ãðàíè÷íûõ ýôôåêòîâ, áûëè èñïîëüçîâàíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Äàëåå ïðîâîäèëîñü èçîáàðíîå îõëà-
æäåíèå ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ. Òàê êàê â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå àòîìû çàíèìàþò ëèøü ïîëîâèíó îáúåìà, òî ïëåíêà
ìîæåò ìåíÿòü ñâîþ òîëùèíó â ïðîöåññå îõëàæäåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, äàâëåíèå â ïëåíêå îñòàåòñÿ ïîñòîÿííûì.

Äëÿ ðàñ÷åòà ñäâèãîâîé âÿçêîñòè η èñïîëüçîâàëàñü ôîðìóëà Ãðèíà-Êóáî. Ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ ïðè ïîìîùè ïðî-
ãðàììíîãî ïàêåòà LAMMPS MD software.

Áûëè ïîëó÷åíû àâòîêîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè ñäâèãîâîãî íàïðÿæåíèÿ â ïëîñêîñòè ïëåíêè è âäîëü íàïðàâëå-
íèÿ, ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ïëåíêå, â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 300�1200Ê. Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü âÿçêîñòè îò òåìïåðà-
òóðû. Äëÿ òåìïåðàòóð âûøå òåìïåðàòóðû ñòåêëîâàíèÿ áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì.

Òàêæå â ðàáîòå áûëà íàéäåíà òåìïåðàòóðà, ïîñëå êîòîðîé ñèñòåìà ïåðåñòàåò áûòü ýðãîäè÷íîé. Îíà ñîãëàñóåòñÿ
ñ òåìïåðàòóðîé, ïîëó÷åííîé ïðè ïîìîùè êàëîðèìåòðè÷åñêîãî êðèòåðèÿ.

Ïðè áîëåå ïîäðîáíîì èññëåäîâàíèè ïîâåäåíèÿ àâòîêîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð
íà ìàëûõ âðåìåíàõ îáíàðóæåíû äâå ýêñïîíåíöèàëüíûå àñèìïòîòèêè, ò.å. äâà ðàçëè÷íûõ ðåæèìà ðåëàêñàöèè. Íà
áîëüøèõ âðåìåíàõ ïðè âñåõ ðàññìîòðåííûõ òåìïåðàòóðàõ íàáëþäàëàñü ñòåïåííàÿ çàâèñèìîñòü. Áûëà ïîëó÷åíà çà-
âèñèìîñòü ïîêàçàòåëÿ ñòåïåíè îò òåìïåðàòóðû, è èññëåäîâàíà åå ñâÿçü ñ òåìïåðàòóðàìè ñòåêëîâàíèÿ, ïîëó÷åííûìè
ïðè ïîìîùè äðóãèõ êðèòåðèåâ.
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Ñîâðåìåííàÿ ïðîìûøëåííîñòü çàèíòåðåñîâàíà â èññëåäîâàíèè ðåîëîãèè æèäêèõ óãëåâîäîðîäîâ, òàê êàê îíè
ÿâëÿþòñÿ îñíîâíûìè ñîñòàâëÿþùèìè ìàñåë è òîïëèâ. Ñóùåñòâóþò ðàáîòû, äåòàëüíî îïèñûâàþùèå ðàñ÷åò òðàíñ-
ïîðòíûõ ñâîéñòâ àòîìíûõ ñèñòåì [1], íî â ñëó÷àå ìîëåêóëÿðíûõ æèäêîñòåé âîçíèêàþò äîïîëíèòåëüíûå ñëîæíîñòè
ñ ïðèìåíåíèåì êëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ [2-4].

Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäàìè êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èçó÷àþòñÿ äèôôóçèîííûå ïðîöåññû â âûñ-
øåì í-àëêàíå C30H62. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ â ÷åòûðåõ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ ïîòåíöèàëàõ (TraPPE-UA [5],
DREIDING [6], OPLS-AA [7], L-OPLS-AA [8]). Èñïîëüçîâàíèå ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ íåîáõîäèìî äëÿ îöåíêè "ñè-
ñòåìàòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè"ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Êîýôôèöèåíò ñàìîäèôôóçèè öåíòðîâ ìàññ ìîëåêóë ðàññ÷è-
òûâàåòñÿ ìåòîäàìè Ýéíøòåéíà-Ñìîëóõîâñêîãî (〈∆r2〉 = 6DESt) è Ãðèíà-Êóáî (DGK =

∫∞
0

Cv(t)dt/3).

Ïðîöåññ ñàìîäèôôóçèè â í-àëêàíàõ îòëè÷àåòñÿ îò áðîóíîâñêîãî: â çàâèñèìîñòè 〈∆r2〉(t) íàáëþäàåòñÿ ñóáäèô-
ôóçèîííûé ó÷àñòîê. Àíàëèç òðàåêòîðèé îòäåëüíûõ ìîëåêóë è èõ äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ïîíÿòü ïðè÷èíû ïîäîáíîãî
çàìåäëåíèÿ äèôôóçèè. Àñèìïòîòèêè àâòîêîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè ñêîðîñòåé öåíòðîâ ìàññ ìîëåêóë Cv(t), íåîá-
õîäèìîé äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ìåòîäîì Ãðèíà-Êóáî, ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ ñðàâíèâàþòñÿ
ñ êëàññè÷åñêîé ãèäðîäèíàìè÷åñêîé àñèìïòîòèêîé, ïðåäñêàçàííîé äëÿ àòîìíûõ æèäêîñòåé [9]. Áóäåò ïðîäåìîí-
ñòðèðîâàíî âëèÿíèå äàííûõ àíàëèòè÷åñêèõ ïðîäîëæåíèé ôóíêöèè Cv(t) íà ñõîäèìîñòü ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ
ìåòîäàìè Ýéíøòåéíà-Ñìîëóõîâñêîãî è Ãðèíà-Êóáî. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà ñàìîäèôôóçèè îò òåìïåðàòóðû
òàêæå ðàññìàòðèâàåòñÿ â äàííîé ðàáîòå. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè DES

è DGK ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÍÔ �14-50-00124 Ðîññèéñêîé Àêàäåìèè Íàóê.

1. Viscardy, S., Servantie, J. and Gaspard, P. // J. Chem. Phys. 2007. V. 126. P. 1.
2. Kowsari, M. H. et al. // J. Chem. Phys. 2008. V. 129. P. 224508.
3. Liu, H. et al. // Ind. Eng. Chem. Res. 2012. V. 51(21). P. 7242.
4. Zhang, Y. et al. // J. Chem. Theory Comput. 2015. V. 11. P. 3537.
5. Martin M. G. and Siepmann J. I. // J. Phys. Chem. B. 1998. V. 102(14). P. 2569�2577.
6. Jorgensen, W. L., Maxwell, D. S. and Tirado-Rives, J. // J. Am. Chem. Soc. 1996. V. 118(45). P. 11225�11236.
7. Mayo S. L., Olafson B. D. and Goddard III W. A. // J. Phys. Chem. 1990. V. 101(540). P. 8897�8909.
8. Siu S. W. I., Pluhackova K. and Bockmann, R. A. // J. Chem. Theory Comput. 2012. V. 8. P. 1459.
9. Alder, B. J. and Wainwright, T. E. // Phys. Rev. A. 1970. V. 1(1). P. 18.

5



PIC-ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ßÄÅÐÍÎÃÎ ÃÎÐÅÍÈß ÏÐÎÒÎÍ � ÁÎÐ Â ÏÎÒÅÍÖÈÀËÜÍÎÉ ßÌÅ
ÂÈÐÒÓÀËÜÍÎÃÎ ÊÀÒÎÄÀ Â ÍÀÍÎÑÅÊÓÍÄÍÎÌ ÂÀÊÓÓÌÍÎÌ ÐÀÇÐßÄÅ.

Êóðèëåíêîâ Þ.Ê.∗, Òàðàêàíîâ Â.Ï.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*kurilenkovyuri@gmail.com

Ðàíåå â ýêñïåðèìåíòå ñ êîìïàêòíûì íàíîñåêóíäíûì âàêóóìíûì ðàçðÿäîì (ÍÂÐ) ìàëîé ýíåðãèè è ñ äåéòåðèðî-
âàííûì ïàëëàäèåâûì àíîäîì íàáëþäàëñÿ âûõîä DD íåéòðîíîâ [1]. Â äàëüíåéøåì, äåòàëüíîå PIC-ìîäåëèðîâàíèå â
ðàìêàõ ïîëíîãî ýëåêòðîäèíàìè÷åñêîãî êîäà KARAT îáíàðóæèëî [2], ÷òî â ýêñïåðèìåíòå ñ ÍÂÐ áûëà ôàêòè÷åñêè
ðåàëèçîâàíà äîâîëüíî èçâåñòíàÿ ñõåìà èíåðöèîííîãî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî óäåðæàíèÿ (ÈÝÓ) [3,4]. Â äàííîé ðàáîòå
ìû ñîîáùàåì î ïðîãðåññå â èññëåäîâàíèè ÿäåðíîãî ãîðåíèÿ â ñõåìå ÈÝÓ íà îñíîâå ÍÂÐ. Êîíêðåòíîå íàïðàâëåíèå
- ýòî ìîäåëèðîâàíèå áåçíåéòðîííîé ðåàêöèè ÿäåðíîãî ãîðåíèÿ ïðîòîí-áîð. Ýòà ðåàêöèÿ ñîïðîâîæäàåòñÿ âûõîäîì
ëèøü òð¼õ áûñòðûõ àëüôà-÷àñòèö (p + 11B → α + 8Be*→ 3α) è èìååò áîëüøîé ôóíäàìåíòàëüíûé è ïðèêëàäíîé
èíòåðåñ [4,5]. Ïîñêîëüêó âûõîä ýíåðãèè çäåñü èìååò ìåñòî ïîñðåäñòâîì α-÷àñòèö, ýòî, â ïðèíöèïå, ïîçâîëÿåò îáåñ-
ïå÷èòü ïðÿìóþ êîíâåðñèþ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè α-÷àñòèö â ýëåêòðè÷åñòâî. Îäíàêî, ðåàëèçàöèÿ ñèíòåçà p+ 11B
òðåáóåò òàêèõ ýêñòðåìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ïëàçìû, êîòîðûå òðóäíî äîñòè÷ü â õîðîøî èçâåñòíûõ ñõåìàõ êîíòðîëè-
ðóåìîãî òåðìîÿäåðíîãî ñèíòåçà [4]. Òåì íå ìåíåå, ïîïûòêè ïîëó÷èòü íóæíûå ïàðàìåòðû ïëàçìû ïðîäîëæàþòñÿ,
è èíòåðåñ ê ïðîáëåìå ÿäåðíîãî ãîðåíèÿ ïðîòîí-áîð ïîñòîÿííî ðàñò¼ò. Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íàèëó÷øèì îáðàçîì
ðàçâèòû ëàçåðíûå ñõåìû ãîðåíèÿ p+ 11B, â êîòîðûõ èñïîëüçóþòñÿ êîìïîçèòíûå ìèøåíè è ñîçäàþòñÿ ñïåöèàëüíûå
óñëîâèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ëàçåð-ìèøåíü è íàáëþäàåòñÿ âûõîä âïëîòü äî ∼ 109α-÷àñòèö çà âûñòðåë [6-8]. Îòìåòèì,
÷òî ñõåìà ÈÝÓ îäíà èç íåìíîãèõ, ãäå ýíåðãèè èîíîâ, òðåáóåìûå äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ ðåàêöèè p + 11B, ìîãóò áûòü
òàêæå äîñòèãíóòû [5] .

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ïî ìîäåëèðîâàíèþ ðåàêöèè ïðîòîí-áîð ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå îñîáåííîñòåé ãîðåíèÿ p +
11B â ñõåìå ÈÝÓ íà îñíîâå ÍÂÐ. Ïîñêîëüêó ïðåäûäóùåå PIC ìîäåëèðîâàíèå êîäîì KARAT î÷åíü õîðîøî îïèñàëî
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïî DD ñèíòåçó â ÍÂÐ ðàíåå [2], ñåé÷àñ ìû õîòåëè áû îïåðåòüñÿ íà äåòàëüíîå
ìîäåëèðîâàíèå ãîðåíèÿ p + 11B â ÍÂÐ äëÿ îáîñíîâàííîãî ïëàíèðîâàíèÿ íîâîãî ýêñïåðèìåíòà.
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Ðàññìîòðåí ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè èîíîâ â ïëîòíûõ ãàçàõ ïðè ðàçëè÷íûõ âàðèàíòàõ âûáîðà ñâîéñòâ ñðåäû è
èîíà. Óñòàíîâëåíà çàâèñèìîñòü êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè èîíîâ â ãàçå îò êîíöåíòðàöèè ôîíîâîãî ãàçà. Ïî-
ëó÷åíû óñëîâèÿ äëÿ ïîëîæåíèÿ îáëàñòåé ñ ðàçëè÷íûìè ðåæèìàìè êèíåòèêè ðåêîìáèíàöèè. Ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ
ïëîòíîñòè ôîíîâîãî ãàçà êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè çàâèñèò îò íå¼ ëèíåéíî è â îáëàñòè ìàëûõ ïàðàìåòðîâ
íåèäåàëüíîñòè ñîãëàñóåòñÿ ñ êëàññè÷åñêîé ìîäåëüþ Íàòàíñîíà. Äàííàÿ îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò ñòîëêíîâèòåëüíîìó
ðåæèìó ðåêîìáèíàöèè. Å¼ ãðàíèöû îïðåäåëÿþòñÿ óñëîâèåì nσ < L−1, ãäå n - êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë,
σ - ñå÷åíèå ñòîëêíîâåíèé ìîëåêóë è èîíîâ, L = e2/kT - äëèíà Ëàíäàó. Ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè ôî-
íîâîãî ãàçà ðàáîòàåò ìîäåëü Ëàíæåâåíà, ãäå êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè èîíîâ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà
êîíöåíòðàöèè ôîíîâîãî ãàçà. Äàííàÿ îáëàñòü îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì nσ > 4L−1, çäåñü ðåêîìáèíàöèÿ ïðîèñõî-
äèò â äèôôóçèîííîì ðåæèìå. Â ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè L−1 < nσ < 4L−1 èìååò ìåñòî ñëîæíàÿ íåìîíîòîííàÿ
çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè îò êîíöåíòðàöèè ôîíîâîãî ãàçà ñ ìàêñèìóìîì â îáëàñòè nσ = 4L−1.

Ïðîèçâåäåíî èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â ïëîòíûõ ãàçàõ îò ïàðàìåòðà êó-
ëîíîâñêîé íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû â îáëàñòè, ãäå èìååò ìåñòî å¼ äèôôóçèîííûé ðåæèì. Äàííàÿ ïðîáëåìà èìååò
ñóùåñòâåííîå çíà÷åíèå ïðè îïèñàíèå ðàçðÿäîâ â àòìîñôåðíîì âîçäóõå [1, 2] è îïèñàíèè âîññòàíîâëåíèÿ ýëåêòðè-
÷åñêîé ïðî÷íîñòè ãàçîâûõ äèýëåêòðèêîâ ïîñëå ïðîáîÿ â âûñîêîâîëüòíîì îáîðóäîâàíèå. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âîïðåêè
èìåþùèì ìåñòî â ëèòåðàòóðå ïðåäñòàâëåíèÿì îá îòñóòñòâèè çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â äèôôóçèîííîì
ðåæèìå îò ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîé íåèäåàëüíîñòè [3] â äåéñòâèòåëüíîñòè òàêàÿ çàâèñèìîñòü ñîõðàíÿåòñÿ, õîòÿ è
îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî ñëàáåå òîé, êîòîðàÿ íàáëþäàåòñÿ äëÿ èîííûõ ñèñòåì â ñòîëêíîâèòåëüíîì ðåæèìå. Äàííàÿ
çàâèñèìîñòü ìîæåò áûòü èíòåðïîëèðîâàíà â äèàïàçîíå âñåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè ýêñïîíåíöèàëüíî
ñïàäàþùåé êðèâîé. Êðóòèçíà óìåíüøåíèÿ êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè ñ ðîñòîì êóëîíîâñêîãî ïàðàìåòðà
íåèäåàëüíîñòè óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè ôîíîâîãî ãàçà è, êàê ñëåäñòâèå, óìåíüøåíèåì äëèííûõ
ñâîáîäíîãî ïðîáåãà èîíîâ. Èíòåðïîëèðóÿ ýòó çàêîíîìåðíîñòü â îáëàñòü î÷åíü áîëüøèõ çíà÷åíèé ïëîòíîñòè ìîæíî
ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â æèäêîñòÿõ îíà äîëæíà áûòü íåçíà÷èòåëüíà. Òåì íå ìåíåå äëÿ ãàçîâ â îáëàñòè äàâëåíèé îò
îäíîé àòìîñôåðû äî íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ àòìîñôåð äàííûé ýôôåêò ìîæåò áûòü âåñüìà ñóùåñòâåííûì.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïî ãðàíòó Ïðåçèäåíòà ÐÔ � ÌÊ-9285.2016.8.

1. Aleksandrov N. L., Kindysheva S. V., Nudnova M. M. et al.// J. Phys. D � App. Phys. 2010. V. 43, Iss. 25. P. 255201
2. Heptner A., Cochems P., Langejuergen J et al.// Analyst. 2012. V. 137. P. 5105
3. Bates D.K.// J. Phys. B: At. Mol. Phys. 1982. Ò. 15. P. L119.

6



ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÀß ÀÊÊÎÌÎÄÀÖÈß ÏÐÈ ÑÎÓÄÀÐÅÍÈßÕ ÕÎËÎÄÍÛÕ ÀÒÎÌÎÂ ÀÐÃÎÍÀ Ñ
ÊËÀÑÒÅÐÀÌÈ ÆÅËÅÇÀ ÏÐÈ ÐÀÇËÈ×ÍÛÕ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÀÕ

Ëåí¼â Ä.Þ.∗, Íîðìàí Ã.Ý.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*lenevdy@mail.ru

Ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîýôôèöèåíòû òåðìè÷åñêîé àêêîìîäàöèè äëÿ ñîóäàðåíèé åäèíè÷íûõ àòîìîâ àðãîíà ïðè êîì-
íàòíîé òåìïåðàòóðå ñ æåëåçíûìè êëàñòåðàìè ïðè òåìïåðàòóðàõ 200�2500 Ê. Ïðèìåí¼í ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè. Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè æåëåçà â êëàñòåðå èñïîëüçîâàí ïîòåíöèàë Ôèííèñà�
Ñèíêëåðà. Íàëåòàþùèé àòîì âçàèìîäåéñòâóåò ñ êëàòåðîì ÷åðåç ïîòåíöèàë Áóêèíãåìà. Ðàññìîòðåíî îò 10000
äî 100000 òðàåêòîðèé íàëåòàþùåãî àòîìà. Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè íàëåòàþùåãî àòîìà ïîä÷èíÿþòñÿ ðàñïðåäåëåíèþ
Ìàêñâåëëà. Êîýôôèöèåíò òåðìè÷åñêîé àêêîìîäàöèè ðàññ÷èòàí äëÿ êëàñòåðîâ èç 9 è 27 ÷àñòèö.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÍÔ �14-50-00124 Ðîññèéñêîé Àêàäåìèè Íàóê.

ÍÎÂÀß ÊÐÓÏÍÎÇÅÐÍÈÑÒÀß ÌÎÄÅËÜ ÄËß ÊÐÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÔÀÇ ÏÎËÈÝÒÈËÅÍÀ
Ìàçî Ì.À.∗, Çóáîâà Å.À., Ñòðåëüíèêîâ È.À., Ìàíåâè÷ Ë.È.

ÈÕÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*mikhail.mazo1@gmail.com

Êðóïíîçåðíèñòàÿ ìîäåëü (ÊÇ) ïîëèýòèëåíà (ÏÝ) è ïàðàôèíîâ (ìîäåëü èç ¾îáúåäèíåííûõ àòîìîâ¿, â êîòî-
ðîé CH2-ãðóïïà çàìåíÿåòñÿ îäíèì çåðíîì), ïðåäëîæåííàÿ íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ëåò íàçàä, øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ â
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè [1-3]. Ïðè ýòîì ñ÷èòàëîñü, ÷òî ÊÇ ìîäåëü ÏÝ íå ìîæåò âîñïðîèçâå-
ñòè îáû÷íóþ äëÿ ÏÝ êðèñòàëëè÷åñêóþ îðòîðîìáè÷åñêóþ ôàçó [4]. Îäíàêî ñäåëàííûé íàìè êîððåêòíûé âûáîð
ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ çèãçàãà äëÿ ñêåëåòà öåïè ÏÝ ïîçâîëèë â ðàìêàõ ÊÇ ìîäåëè âîñïðîèçâåñòè âñå èçâåñò-
íûå ïîëèìîðôíûå ìîäèôèêàöèè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëèýòèëåíà [5]. Êàê îêàçàëîñü, äëÿ ýòîãî áûëî äîñòàòî÷íî
çåðíî (ñèëîâîé öåíòð ñ ìàññîé CH2-ãðóïïû) ñìåñòèòü îòíîñèòåëüíî öåíòðà àòîìà óãëåðîäà â ñòîðîíó âîäîðîäîâ,
ïðè ýòîì âñå âçàèìîäåéñòâèÿ, êàê âàëåíòíûå, òàê è íåâàëåíòíûå, îïðåäåëÿþòñÿ ïîëîæåíèåì ýòèõ çåðåí. Áûëà
íàéäåíà îáëàñòü ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, ïðè êîòîðûõ âñå òðè èçâåñòíûå êðèñòàëëè÷åñêèå ôàçû ÏÝ
ÿâëÿþòñÿ ðàâíîâåñíûìè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Â äàííîé ðàáîòå áûëè óòî÷íåíû ïàðàìåòðû ìîäåëè (âåëè÷èíà
ñìåùåíèÿ çåðåí è èõ Âàí-äåð-Âààëüñîâûé ðàäèóñ) è ïîäîáðàíû ñèëîâûå êîíñòàíòû ìîäåëè òàêèì îáðàçîì, ÷òî-
áû ñïåêòð åå ëèíåéíûõ âîçáóæäåíèé âîñïðîèçâîäèë íèçêî÷àñòîòíûé ñïåêòð íåóïðóãîãî íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ
îðòîðîìáè÷åñêîãî ÏÝ. Îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè âûáîð ñèëîâûõ êîíñòàíò ìîæíî îñóùåñòâèòü
îäíîçíà÷íî. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå äèñïåðñèîííûõ êðèâûõ â òåðàãåðöîâîì äèàïàçîíå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ÷à-
ñòîòàìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè ðàìàíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ è èíôðàêðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè. Âñå êðèñòàëëè÷åñêèå
ôàçû ÏÝ: îðòîðîìáè÷åñêàÿ, òðèêëèííàÿ è ìîíîêëèííàÿ áûëè óñòîé÷èâû è ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê. Îáñóæäàþòñÿ
äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ðàññìàòðèâàåìîé ÊÇ ìîäåëè.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Íàó÷íîãî Ôîíäà (ãðàíò � 16-13-10302). Âû-
÷èñëèòåëüíûå ðåñóðñû ïðåäîñòàâëåíû ìåæâåäîìñòâåííûì ñóïåðêîìïüþòåðíûì öåíòðîì ÐÀÍ.

1. Karimi-Varzaneh H.A., Muller-Plathe F. // Top. Curr. Chem. 2012. V. 307. P. 295.
2. Yeh I.-C., Andzelm J.W., Rutledge G.C. // Macromol. 2015. V. 48. �12. P. 4228.
3. Makrodimitri Z.A., Heller A., Koller T.M. et al. // J. Chem. Thermodynamics 2015. V. 91. P. 101.
4. Wunderlich B. // Academic Press. 1973. V. 1. Chapter 2.3.6.
5. Zubova A., Savin A.V., Balabaev N.K. // arXiv:1109.0947. Sep. 2011.

ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜ ÐÀÑÑÒÎßÍÈß ÌÅÆÄÓ ×ÀÑÒÈÖÀÌÈ Â ÏËÀÇÌÅÍÍÎ-ÏÛËÅÂÛÕ
ÑÒÐÓÊÒÓÐÀÕ ÎÒ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÛ È ÊÎÍÖÅÍÒÐÀÖÈÈ ÃÀÇÀ È ÏÛËÅÂÛÕ ×ÀÑÒÈÖ

Íèêîëàåâ Â.Ñ.∗, Òèìîôååâ À.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*vladiorussia@mail.ru

Çàâèñèìîñòü ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïûëåâûìè ÷àñòèöàìè, âçâåøåííûìè â òëåþùåì ðàçðÿäå ïîñòîÿííîãî òîêà, îò
ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ îêðóæàþùåé ïëàçìû è ñàìèõ ïûëåâûõ ñòðóêòóð, ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì âîïðîñîì. Èçó÷åíèå
ýòîé çàâèñèìîñòè ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü èîííûé ñîñòàâ ïëàçìû ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ, âèä ïîòåíöèàëà âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ïûëåâûõ ÷àñòèö, ýôôåêòû, âëèÿþùèå íà îáðàçîâàíèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ ñòðóêòóð (èîííîå óâëå÷åíèå,
ion wake, òåðìîôîðåç è ò.ä.) [1].

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, ïîëó÷åííûì
â òëåþùåì ðàçðÿäå ãåëèÿ ãðóïïîé À.Â. Êèðèëëèíà, Â.Ï. Áàåâà, È.Ñ. Ñàìîéëîâà â ÎÈÂÒ ÐÀÍ â 2010-2012 ãã. Ïðî-
èçâåäåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ êëàññèôèêàöèåé, îïóáëèêîâàííîé â [2], êëàññèôèêàöèÿ äîïîëíåíà.

Óðàâíåíèå ðàâíîâåñèÿ ÷àñòèöû ðåøåíî â äâóõ÷àñòè÷íîé ìîäåëè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà Äåáàÿ [3] îòíî-
ñèòåëüíî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ äâóìÿ ìåòîäàìè: ÷èñëåííî è ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëîæåíèÿ ïî ìàëîìó ïàðà-
ìåòðó â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå îòëè÷àåòñÿ îò äëèíû ýêðàíèðîâàíèÿ íà âåëè÷èíó ìàëîé
ïîïðàâêè. Ðåøåíèÿ ñîâïàäàþò â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 200-300 Ê.

Ïðîèçâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìû â ïàêåòå LAMMPS. Ïîñòðîåíû çàâèñèìîñòè ìåæ÷à-
ñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ îò òåìïåðàòóðû íåéòðàëüíîãî ãàçà è êîíöåíòðàöèè ïûëåâûõ ÷àñòèö.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Íàó÷íîãî Ôîíäà (ãðàíò � 14-19-01295).

1. Fortov V.E., Mor�ll G.E. Complex and dusty plasmas from laboratory to space. London: CRC Press, 2012.
2. Polyakov D.N., Vasilyak L.M., Shumova V.V. Synergetics of dusty plasma and technological aspects of the application

of cryogenic dusty plasma. // Surf. Eng. Appl. Electrochem. 2015. V.51. P.143-151.
3. Tsytovich V.N., Mor�ll G.E., Vladimirov S.N., Thomas H.N. Elementary physics of complex plasmas. Springer, 2008.
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ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÌÍÎÃÎÌÀÑØÒÀÁÍÛÉ ÂÇÃËßÄ ÍÀ ÌÈÐ ÊÀÊ ÌÈÐÎÂÎÇÇÐÅÍÈÅ È
ÌÅÒÎÄ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉ

Íîðìàí Ã.Ý.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

genri.norman@gmail.com

Ýïèãðàôîì ê äîêëàäó âûáðàíû ñëîâà Ôåéíìàíà: ¾Ñàìîé ïëîäîòâîðíîé ìûñëüþ, ñèëüíåå âñåãî ñòèìóëèðóþùåé
ïðîãðåññ â áèîëîãèè, ÿâëÿåòñÿ, ïî-âèäèìîìó, ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî âñå, ÷òî äåëàþò æèâîòíûå, ýòî äåëàþò
àòîìû, ÷òî â æèâîé ïðèðîäå âñå ðåçóëüòàò êàêèõ-òî ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, à ñâåðõ ýòîãî íè÷åãî
íåò¿.

Âîçíèêíîâåíèå àòîìèñòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé ñâÿçàíî ñ èìåíàìè Äåìîêðèòà, Ýïèêóðà, Êàðà è èíäèéñêèõ ôè-
ëîñîôîâ. Èõ íîâîå ðîæäåíèå îáÿçàíî Áðóíî, Ãàëèëåþ, Äåêàðòó. Îñîáîå ìåñòî ïðèíàäëåæèò Íüþòîíó. Âûäàþùèéñÿ
âêëàä âí¼ñ Ëàïëàñ, âûäâèíóâøèé êîíöåïöèÿ, èçâåñòíóþ êàê ëàïëàñîâñêèé äåòåðìèíèçì. Ïîó÷èòåëüíû áèîãðàôèÿ
Ëàïëàñà è çíàìåíèòûé äèàëîã: Íàïîëåîí � Âû íàïèñàëè òàêóþ îãðîìíóþ êíèãó î ñèñòåìå ìèðà è íè ðàçó íå
óïîìÿíóëè î åãî Òâîðöå! Ëàïëàñ � Ñèð, ÿ íå íóæäàëñÿ â ýòîé ãèïîòåçå. Èäåè äåòåðìèíèçìà ðàçäåëÿëè âûäàþ-
ùèåñÿ ó÷¼íûå, â ÷àñòíîñòè, Ïóàíêàðå è Ýéíøòåéí. Àòîìèñòè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ ðàçâèâàëè Äàëüòîí, Áðîóí,
Ãåé-Ëþññàê, Àâîãàäðî, Äæîóëü, Êëàóçèóñ, Ìàêñâåëë, Áîëüöìàí, Ýéíøòåéí, Ñìîëóõîâñêèé. Ñðåäè ïðîòèâíèêîâ
âûäåëÿþòñÿ Ìàõ è Îñòâàëüä. Òî÷êó ïîñòàâèëè ýêñïåðèìåíòû Ïåððåíà ëèøü â 1912 ãîäó. Ê ýòîìó âðåìåíè óæå
áóðíî ðàçâèâàëàñü ýëåêòðîííàÿ òåîðèÿ âåùåñòâà.

Ðàññìàòðèâàåòñÿ ìåñòî àòîìèñòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé â íàóêå ÕÕI âåêà, ðàçâèâàþùèõ äîñòèæåíèÿ âòîðîé
ïîëîâèíû XX âåêà. Öåíòðàëüíûìè çäåñü ÿâëÿþòñÿ ïîïûòêè ïîñòðîåíèÿ èåðàðõèè ïîíÿòèé è ïðåäñòàâëåíèé, ïðåä-
ïðèíÿòûå Ôåéíìàíîì, Ìåäàâàðîì, Ëîðåíöåì è Ïîïïåðîì è èñõîäÿùèå èç ïîñûëêè, ÷òî ïðè èññëåäîâàíèè ëþáûõ
ïðîáëåì ïðèðîäû, îáùåñòâà, ÷åëîâå÷åñêîé êóëüòóðû è ÷åëîâå÷åñêîãî äóõà íóæíî ïîëüçîâàòüñÿ ìåòîäàìè åñòåñòâî-
çíàíèÿ. Ýòî ñîçâó÷íî âçãëÿäàì Ïëàíêà, ÷òî ñóùåñòâóåò íåïðåðûâíàÿ öåïü îò ôèçèêè è õèìèè ÷åðåç áèîëîãèþ è
àíòðîïîëîãèþ ê ñîöèàëüíûì íàóêàì. Ïðè ýòîì â îñíîâå âñåõ ïðåäëîæåííûõ èåðàðõèé ÿâëÿåòñÿ ñòóïåíü îñíîâ-
íûõ çàêîíîâ è àòîìèñòè÷åñêèé ïîäõîä. Ðàáî÷èå âàðèàíòû ïîñòðîåíèÿ ñëåäóþùèõ ñòóïåíåé ïîëó÷èëè â ÕÕI âåêå
íàçâàíèå ìíîãîìàñøòàáíûõ ïîäõîäîâ.

Ïðèíöèïèàëüíî, ÷òî ëþáûå óòâåðæäåíèÿ, èñòèííûå è èìåþùèå ñìûñë äëÿ êàêîãî-ëèáî óðîâíÿ, ñòóïåíè èëè
íàóêè, ÿâëÿþòñÿ òàêæå èñòèííûìè è èìåþùèìè ñìûñë äëÿ êàæäîãî óðîâíÿ èëè íàóêè, çàíèìàþùèõ ëþáóþ áî-
ëåå âûñîêóþ ñòóïåíü â èåðàðõèè. Îáðàòíîå æå íå ñïðàâåäëèâî. Êàæäûé óðîâåíü, ñòóïåíü èëè íàóêà âêëþ÷àåò
íå òîëüêî èíôîðìàöèîííîå ñîäåðæàíèå íàóê, ñòîÿùèõ â ñïèñêå íèæå åå, íî è ñâîè ñîáñòâåííûå ñïåöèôè÷åñêèå
ïîíÿòèÿ, êîòîðûå âîâñå íå ïîÿâëÿþòñÿ íà áîëåå íèçêèõ óðîâíÿõ.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà 14-19-01295.

ÏËÀÇÌÅÍÍÛÉ ÔÀÇÎÂÛÉ ÏÅÐÅÕÎÄ Â ÐÀÇÎÃÐÅÒÎÌ ÏËÎÒÍÎÌ ÂÎÄÎÐÎÄÅ
Íîðìàí Ã.Ý.∗, Ñàèòîâ È.Ì.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

*saitovilnur@gmail.com

Ñäåëàí îáçîð èññëåäîâàíèé âîäîðîäà è äåéòåðèÿ ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ îò íèçêèõ äî âûñî-
êèõ. Ðàññìîòðåíû êàê ñîñòîÿíèÿ òâ¼ðäîãî âîäîðîäà, òàê è åãî ïëàâëåíèå. Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ôàçîâîìó
ïåðåõîäó ôëþèä-ôëþèä, êîòîðûé íàáëþäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî ïðè òåìïåðàòóðàõ 103-104 Ê â ìåãàáàðíîì äèà-
ïàçîíå äàâëåíèé. Ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ñ ôàçîâûì ïåðåõîäîì æèäêîñòü-æèäêîñòü ñ òðîéíîé òî÷êîé íà ëèíèè
ïëàâëåíèÿ. Ïåðåõîä íàáëþäàåòñÿ äëÿ ñåëåíà, òåëëóðà, îëîâà, ñåðû, âèñìóòà, öåðèÿ, ôîñôîðà è íåêîòîðûõ äðóãèõ
âåùåñòâ.

Âûäâèíóòà íîâàÿ èäåÿ, ÷òî ôàçîâûé ïåðåõîä ôëþèä-ôëþèä â ðàçîãðåòîì ïëîòíîì âîäîðîäå ñâÿçàí íå ñ äèññî-
öèàöèåé èëè ìåòàëëèçàöèåé âîäîðîäà, êàê ýòî ïðèíÿòî ïðåäïîëàãàòü, à ñ èîíèçàöèåé ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà H2

ñ îáðàçîâàíèåì ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ H+
2 . Ïîêàçàíî, ÷òî ýòî ñïðàâåäëèâî âî âñ¼ì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ, ãäå ïðîâî-

äèëèñü ýêñïåðèìåíòû. Èíñòðóìåíòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ êâàíòîâàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà. Ðàññ÷èòûâàþòñÿ
ïðîòîííûå ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè (ÏÊÔ). Îíè ÿâëÿþòñÿ ñðåäñòâîì äèàãíîñòèêè ôàçîâîãî ïåðåõîäà è
âûÿñíåíèÿ åãî ïðèðîäû. Âñå íåòðèâèàëüíûå èçìåíåíèÿ ýòèõ ôóíêöèé ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè âîäîðîäà ïðîèñ-
õîäÿò â îáëàñòè ðàññòîÿíèé, áëèçêèõ ê ìåæÿäåðíûì ðàññòîÿíèÿì â ìîëåêóëå âîäîðîäà H2 è ìîëåêóëÿðíîãî èîíà
H+

2 . Âûÿâëåíû ñêà÷êè ÏÊÔ, óêàçûâàþùèå íà ôàçîâûé ïåðåõîä âî âñ¼ì òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå. Îáíàðóæåíèå
ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ôàçîâûé ïåðåõîä ÿâëÿåòñÿ ïåðâîãî ðîäà. Êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà
îöåíèâàåòñÿ áëèçêîé ê 4000 Ê. Ñêà÷êè ïëîòíîñòè ñîïðîâîæäàþòñÿ ñêà÷êàìè ýëåêòðîïðîâîäíîñòè.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà 14-19-01295.
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ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈÅ ÍÅÏÎËßÐÍÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÈÒÅËÅÉ ÍÀ ËÈÏÈÄÍÛÉ ÁÈÑËÎÉ
Îäèíîêîâ À.Â.∗, Îñòðîóìîâ Ä.Ñ.

ÖÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà, RU

*ale.odinokov@gmail.com

Â ãåòåðîãåííîé ñðåäå, ãäå âîäà ñîñåäñòâóåò ñ íåïîëÿðíûìè îðãàíè÷åñêèìè ðàñòâîðèòåëÿìè, ìîëåêóëû ãèäðî-
ôîáíîé ôàçû ìîãóò íàêàïëèâàòüñÿ âíóòðè ëèïèäíûõ ìåìáðàí, ïîãðóæ¼ííûõ â âîäó. Òàêàÿ ñèòóàöèÿ òèïè÷íà ïðè
èñïîëüçîâàíèè áàêòåðèé â áèîõèìè÷åñêîì ïðîèçâîäñòâå èëè äëÿ î÷èñòêè çàãðÿçíåííîé ïî÷âû è ãðóíòîâûõ âîä.
Òàêæå ýòîò ýôôåêò âîçíèêàåò ïðè âîçäåéñòâèè àíåñòåòèêîâ íà êëåòêè öåíòðàëüíîé íåðâíîé ñèñòåìû. Â ðåçóëüòà-
òå ïðîíèêíîâåíèÿ ãèäðîôîáíûõ ìîëåêóë çàìåòíî èçìåíÿþòñÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà ìåìáðàí è óãíåòàþò-
ñÿ èõ ôèçèîëîãè÷åñêèå ôóíêöèè. Ïðîèñõîäèò íàáóõàíèå ëèïèäíîãî áèñëîÿ, óìåíüøåíèå åãî ìèêðîâÿçêîñòè, ïðè
áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ ãèäðîôîáíîãî àãåíòà ìåìáðàíà ðàçðóøàåòñÿ. Ýòè ÿâëåíèÿ ëåæàò â îñíîâå òîêñè÷åñêîãî
âîçäåéñòâèÿ îðãàíè÷åñêèõ ðàñòâîðèòåëåé íà áàêòåðèè, à òàêæå äàþò âêëàä â ìåõàíèçì äåéñòâèÿ àíåñòåòèêîâ (äî
êîíöà åù¼ íå èçó÷åííûé).

Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëî ïðîèçâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðîíèêíîâåíèÿ áåíçîëà â áèñëîé
äèìèðèñòîèë-ôîñôàòèäèë-õîëèíà. Íàáëþäàëîñü óâåëè÷åíèå óäåëüíîé ïëîùàäè áèñëîÿ, åãî òîëùèíû, à òàêæå êî-
ýôôèöèåíòà äèôôóçèè ìîëåêóë ëèïèäîâ, êàê òðàíñëÿöèîííîé, òàê è âðàùàòåëüíîé. Ïðè ýòîì óïîðÿäî÷åííîñòü
àöèëüíûõ öåïåé çàìåòíî íå ìåíÿëàñü. Çàâèñèìîñòü ñâîéñòâ áèñëîÿ îò êîíöåíòðàöèè áåíçîëà ïðîÿâëÿåò äâà ðåæè-
ìà, ðàçäåë¼ííûå ïðåäåëîì ðàñòâîðèìîñòè áåíçîëà â âîäå. Ïðè äîñòèæåíèè ýòîé òî÷êè ìåæäó ìîíîñëîÿìè ëèïèäîâ
íà÷èíàåò íàêàïëèâàòüñÿ ñëîé ÷èñòîãî áåíçîëà, ñîîòâåòñòâóþùèé çàðîäûøó íîâîé ôàçû.

Ðàçðóøåíèÿ áèñëîÿ, â òîì ÷èñëå îáðàçîâàíèÿ â í¼ì ïîð, íàáëþäàòü íå óäàëîñü, â òîì ÷èñëå â äëèòåëüíûõ (300
íñ) ÌÄ ýêñïåðèìåíòàõ. Áîëåå òîãî, ñïåöèàëüíî ïðåäîðãàíèçîâàííûå ïîðû â áèñëîå çàêðûâàëèñü äàæå íåñêîëüêî
áûñòðåå, ÷åì â ÷èñòîé âîäå (çà ñ÷¼ò áîëüøåé ïîäâèæíîñòè ëèïèäîâ). Ïî-âèäèìîìó, ðàçðóøåíèå áèñëîÿ ïðîèñõîäèò
â ïðîöåññå äàëüíåéøåãî íàêîïëåíèÿ áåíçîëà ìåæäó ìîíîñëîÿìè, ñëîé êîòîðîãî óòîëùàåòñÿ, òåðÿåò ñòàáèëüíîñòü
è êîëëàïñèðóåò â êàïëè, äàþùèå íà÷àëî íîâîé ôàçå (ñôåðè÷åñêèì ìèöåëëàì).

Èçâåñòíî, ÷òî áàðüåðíàÿ ôóíêöèÿ ìåìáðàí îòíîñèòåëüíî ïàññèâíîãî òðàíñïîðòà èîíîâ íàðóøàåòñÿ çàäîëãî äî
ìåõàíè÷åñêîãî ïîâðåæäåíèÿ áèñëîÿ. Çäåñü èãðàþò ðîëü íàáëþäàâøèåñÿ â íàøèõ ðàñ÷¼òàõ èçìåíåíèÿ â óïàêîâêå
ëèïèäîâ è èõ ïîäâèæíîñòè, ïðèâîäÿùèå ê íàðóøåíèþ ñòðîåíèÿ è íîðìàëüíîé ðàáîòû òðàíñìåìáðàííûõ èîííûõ
êàíàëîâ. Àíàëîãè÷íûé ýôôåêò ïðåäïîëàãàåòñÿ ïðè îáúÿñíåíèè äåéñòâèÿ àíåñòåòèêîâ íà êëåòêè ÖÍÑ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà, ïðîåêò � 15-13-00163. Âû÷èñëè-
òåëüíûå ðåñóðñû ïðåäîñòàâëåíû Ìåæâåäîìñòâåííûì ñóïåðêîìïüþòåðíûì öåíòðîì ÐÀÍ.

ËÎÊÀËÜÍÛÅ ÈÑÊÀÆÅÍÈß ÐÅØ�ÒÊÈ È ÄÛÐÎ×ÍÛÅ ËÎÂÓØÊÈ ÂÎÊÐÓÃ
ÏÐÈÌÅÑÍÛÕ ÌÎËÅÊÓË Â ÊÐÈÑÒÀËËÅ ÀÍÒÐÀÖÅÍÀ

Îäèíîêîâ À.Â.

ÖÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

ale.odinokov@gmail.com

Ïðîâîäèìîñòü â îðãàíè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêàõ âî ìíîãîì îïðåäåëÿåòñÿ íàëè÷èåì ëîâóøåê íîñèòåëåé çàðÿ-
äà. Îáû÷íî òàêèå ëîâóøêè ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà äâà âèäà: ãëóáîêèå è ìåëêèå. Ïåðâûå îáúÿñíÿþòñÿ íàëè÷èåì â
êðèñòàëëå ïðèìåñíûõ ìîëåêóë, èìåþùèõ ñîáñòâåííûå ëîêàëüíûå óðîâíè â ãëóáèíå çàïðåù¼ííîé çîíû. Âòîðûå
òðàäèöèîííî ñâÿçûâàþòñÿ ñî ñòðóêòóðíûìè äåôåêòàìè íà ãðàíèöàõ ç¼ðåí è âáëèçè äèñëîêàöèé. Îäíàêî âíåäðå-
íèå â êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó èíîðîäíîé ìîëåêóëû òàêæå ìîæåò ïðèâîäèòü ê ïîÿâëåíèþ ìåëêèõ ëîâóøåê,
êàê çà ñ÷¼ò ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðèìåñè, òàê è çà ñ÷¼ò èñêàæåíèÿ ðåø¼òêè âîêðóã íå¼.

Ïðè ïîìîùè ïîëÿðèçóåìîãî ïîëÿ ñèë, êàëèáðîâàííîãî ïî ðåçóëüòàòàì êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ, áûëî
ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå êðèñòàëëà àíòðàöåíà ñ ïðèìåñíûìè ìîëåêóëàìè. Ðàññìàòðèâàëîñü äâà òèïà ïðèìåñè:
îáëàäàþùåé äèïîëüíûì ìîìåíòîì è íå îáëàäàþùåé. Áûëî íàéäåíî, ÷òî ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé ïîòåíöèàë äèïîëüíîé
ïðèìåñè ñîçäà¼ò â å¼ áëèæàéøåì îêðóæåíèè ëîâóøêó ãëóáèíîé ìåíåå 0.1, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè îöåíêàìè. Èñêàæåíèÿ ðåø¼òêè òàêæå äàþò çàìåòíûé âêëàä, êîòîðûé îöåíèâàëñÿ ñ ïîìîùüþ òåîðèè
âîçìóùåíèé. Äëÿ êâàäðóïîëüíîé ïðèìåñè äàæå ýòà ñîñòàâëÿþùàÿ íå ìîæåò ïðèâîäèòü ê îáðàçîâàíèþ ëîâóøêè,
òàê êàê óðîâåíü ýíåðãèè íîñèòåëÿ â ýòîì ñëó÷àå ïîâûøàåòñÿ.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ãîâîðÿò î òîì, ÷òî ïðèìåñè â îðãàíè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêàõ ìîãóò ñëóæèòü èñòî÷íè-
êîì ëîâóøåê, äàæå åñëè èõ ñîáñòâåííîå ñðîäñòâî ê íîñèòåëþ çàðÿäà íå ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ óðîâíÿ ãëóáîêî
âíóòðè çàïðåù¼ííîé çîíû. Ýíåðãèÿ äûðêè âáëèçè êâàäðóïîëüíîé ïðèìåñè ìîæåò ñëóæèòü îöåíêîé âåëè÷èíû
àêòèâàöèîííîãî áàðüåðà äëÿ ñáëèæåíèÿ ðåàãåíòîâ ïðè îáðàçîâàíèè C-H2 äåôåêòà âáëèçè äèãèäðîïðîèçâîäíûõ
àíòðàöåíà (à òàêæå äðóãèõ îëèãîàöåíîâ).

Ðàáîòà áûëà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà, ïðîåêò � 14-43-00052.

1. Odinokov A.V., Titov S.V., Tikhomirov V.A., Basilevsky M.V., Al�mov M.V.// Molecular Simulation. 2013. V. 39,
Iss. 6. P. 442-452

2. Çàõàðîâà Ã.Â., Êîíñòàíòèíîâ Ð.Ð., Îäèíîêîâ À.Â., ×èáèñîâ À.Ê., Àëôèìîâ Ì.Â., Êàøåâåðîâ È.Å.// Õèìèÿ
âûñîêèõ ýíåðãèé. 2016. Ò. 137, � 2. Ñòð. 127-131

9



ÌÅÒÎÄ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ Â ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÈ ÑÒÐÎÅÍÈß È
ÑÒÀÁÈËÜÍÎÑÒÈ ÑÓÏÐÀÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ ÊÎÌÏËÅÊÑÎÂ ÂÊËÞ×ÅÍÈß

Îäèíîêîâ À.Â.

ÖÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

ale.odinokov@gmail.com

Êîìïëåêñû âêëþ÷åíèÿ â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñóïðàìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû, ñîñòîÿùèå èç
äâóõ êîìïîíåíò: ìîëåêóëû-¾õîçÿèíà¿, îáëàäàþùåé ïîëîñòüþ, è ìîëåêóëû-¾ãîñòÿ¿, ðàñïîëîæåííîé âíóòðè ýòîé ïî-
ëîñòè. Îáðàçîâàíèå êîìïëåêñà îñóùåñòâëÿåòñÿ çà ñ÷¼ò íåêîâàëåíòíûõ ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Âêëþ-
÷åíèå ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé â ñîñòàâ òàêèõ êîìïëåêñîâ ïîçâîëÿåò óâåëè÷èòü èõ ðàñòâîðèìîñòü, çàùè-
òèòü îò âîçäåéñòâèÿ íåáëàãîïðèÿòíûõ âíåøíèõ ôàêòîðîâ, îáåñïå÷èòü ñòåðè÷åñêè âûãîäíîå âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå
ðåàãåíòîâ.

Â òåðìîäèíàìèêå îáðàçîâàíèÿ êîìïëåêñîâ âêëþ÷åíèÿ âàæíóþ ðîëü èãðàåò êîíêóðåíöèÿ ìåæäó ìîëåêóëîé-
ãîñòåì è ìîëåêóëàìè âîäû. Ïîýòîìó ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè òàêèõ ñèñòåì íåçàìåíèìóþ ðîëü èãðàåò
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïîçâîëÿþùèé ñòðîèòü áîëüøèå àíñàìáëè ñ ó÷àñòèåì ÿâíûõ ìîëåêóë âîäû. Ìå-
òîäîëîãèÿ òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ êîìïëåêñîâ âêëþ÷åíèÿ âî ìíîãîì ïîõîæà íà ìåòîäîëîãèþ èññëåäîâàíèÿ
ñâÿçûâàíèÿ ëèãàíäîâ ñ áåëêàìè. Îäíîé èç îñíîâíûõ çàäà÷ òàêèõ èññëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ îöåíêà ñâÿçûâàòåëüíîé
ñïîñîáíîñòè, âûðàæàåìîé â âèäå àáñîëþòíîé ñòàíäàðòíîé ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ, ëèáî â âèäå ðàçíèöû
ýòîé ýíåðãèè â ðÿäó ãîìîëîãè÷íûõ ñîåäèíåíèé. Îäíèì èç ñïîñîáîâ ðàñ÷¼òà ñâîáîäíîé ýíåðãèè ÿâëÿåòñÿ ìåòîä
äâîéíîé àííèãèëÿöèè, êîãäà â ïðîöåññå ÌÄ ðàñ÷¼òà âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ëèãàíäîì è îêðóæåíèåì ïîñòåïåííî
èñ÷åçàåò. Òàêèì ñïîñîáîì áûëè ðàññ÷èòàíû êîíñòàíòû îáðàçîâàíèÿ êîìïëåêñîâ âêëþ÷åíèÿ áåòà-öèêëîäåêñòðèíà
ñ ðÿäîì îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä ïîäðàçóìåâàåò ïîñòðîåíèå ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû,
ò.å. ïðîôèëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè âäîëü êîîðäèíàòû, ñîîòâåòñòâóþùåé ðàçäåëåíèþ êîìïîíåíò êîìïëåêñà è ðàçâå-
äåíèþ èõ íà áåñêîíå÷íîñòü. Â ýòîì ñëó÷àå äîïîëíèòåëüíî ìîæíî íàéòè ðàçëè÷íûå êîíôèãóðàöèè êîìïëåêñà, èõ
îòíîñèòåëüíûå ýíåðãèè è âûñîòó áàðüåðîâ ìåæäó íèìè. Òàêîé ïîäõîä ïðèìåíÿëñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ êîìïëåêñîâ
áåòà-öèêëîäåêñòðèíà, à òàêæå êîìïëåêñîâ âêëþ÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ êóêóðáèòóðèëîâ.

Òàêæå áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò êîìïëåêñû âêëþ÷åíèÿ ñ ó÷àñòèåì õðîìîôîðíûõ ìîëåêóë. Íàëè÷èå
ìîëåêóëû-õîçÿèíà îáåñïå÷èâàåò õðîìîôîðàì íåîáû÷íîå ìèêðîîêðóæåíèå, ÷òî ñêàçûâàåòñÿ íà èõ îïòè÷åñêèõ ñâîé-
ñòâàõ. Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëî ïðîèçâåäåíî èññëåäîâàíèå ñòðîåíèÿ êîìïëåêñîâ êóêóðáèòóðèëîâ ñ
êðàñèòåëÿìè, â êîòîðûõ ìîëåêóëû êðàñèòåëÿ îðãàíèçîâàíû â âèäå äèìåðîâ, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàáëþäàåìûìè îï-
òè÷åñêèìè ñïåêòðàìè. Òàêæå áûëè èññëåäîâàíû êîìïëåêñû, â êîòîðûõ ìîëåêóëà êðàñèòåëÿ ñîñåäñòâóåò ñ ìîëåêó-
ëîé òðèïòîôàíà. Êîíêóðåíöèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè òèïàìè êîìïëåêñîâ äà¼ò âîçìîæíîñòü ïðîèçâîäèòü äåòåêöèþ
òðèïòîôàíà è òðèïòîôàí-ñîäåðæàùèõ ïåïòèäîâ ïî èçìåíåíèÿì â ñïåêòðå ôëóîðåñöåíöèè õðîìîôîðíîé ìåòêè.
Ïîëó÷åííûå ïðè ïîìîùè ÌÄ ïîäðîáíîñòè ñòðîåíèÿ ýòèõ êîìïëåêñîâ îáúÿñíÿþò ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåííîå
ðàçëè÷èå â äåéñòâèè òðèïòîôàíà, íàõîäÿùåãîñÿ â ñåðåäèíå ïîëèïåïòèäíîé öåïè è íà å¼ N-êîíöå.

Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü â ðàìêàõ âûïîëíåíèÿ ïðîåêòîâ ÐÍÔ � 15-13-00163, ÐÔÔÈ 13-03-12423 îôè-ì2 è ÐÔÔÈ
� 16-03-00107 À.

1. Odinokov A.V., Titov S.V., Tikhomirov V.A., Basilevsky M.V., Al�mov M.V.// Molecular Simulation. 2013. V. 39,
Iss. 6. P. 442-452

2. Çàõàðîâà Ã.Â., Êîíñòàíòèíîâ Ð.Ð., Îäèíîêîâ À.Â., ×èáèñîâ À.Ê., Àëôèìîâ Ì.Â., Êàøåâåðîâ È.Å.// Õèìèÿ
âûñîêèõ ýíåðãèé. 2016. Ò. 137, Í. 2. Ñòð. 127-131

ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß ÔÅÌÒÎÑÅÊÓÍÄÍÛÕ ËÀÇÅÐÍÛÕ ÈÌÏÓËÜÑÎÂ
Ñ ÀËÞÌÈÍÈÅÂÛÌÈ ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÖÀÌÈ

Îðåõîâ Í.Ä.∗1,2, Ñòåãàéëîâ Â.Â.1,2

1ÌÔÒÈ (ÃÓ), Ìîñêâà, , 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*nikita.orekhov@gmail.com

Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ âîëíîâûìè ïàêåòàìè èññëåäóþòñÿ ïðîöåññû âîçáóæäåíèÿ àëþ-
ìèíèåâûõ íàíîêëàñòåðîâ, ïðîòåêàþùèå ïîä âîçäåéñòâèåì ôåìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ. Èñïîëüçóåìàÿ
ìîäåëü ìåæ÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà (eFF - electron Force Field [1]) ïîçâîëÿåò îïèñûâàòü êàê ïîâåäåíèå èîííîé, òàê
è ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåì. Ýëåêòðîíû ïðè ýòîì ïðåäñòàâëåíû â âèäå îäèíî÷íûõ ãàóññîâûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ.

Âûñîêàÿ, áëèçêàÿ ê òâåðäîòåëüíîé, ïëîòíîñòü ìåòàëëè÷åñêèõ íàíî÷àñòèö è îòñóòñòâèå ìåõàíèçìîâ áûñòðîé
äèññèïàöèè ýíåðãèè ïîçâîëÿþò ïðè ôåìòîñåêóíäíîì ëàçåðíîì îáëó÷åíèè äîñòè÷ü áîëüøèõ óäåëüíûõ ïëîòíîñòåé
ýíåðãèè â âåùåñòâå, ÷òî ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ ïëîòíîé ñèëüíîíåèäàåëüíîé ïëàçìû. Ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè
çðåíèÿ ïîäîáíûå îáúåêòû èíòåðåñíû â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà âûñîêîýíåðåòè÷íûõ ÷àñòèö, à òàêæå â çàäà÷àõ íàíî-
ëèòîãðàôèè è íàíîêàâèòàöèè. Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ âëèÿíèÿ ïàðàìåòðîâ èìïóëüñà (äëèòåëüíîñòü, ýíåðãîâêëàä,
ôîðìà èìïóëüñà, åãî ïåðèîäè÷íîñòü) íà ïîâåäåíèå è óñòîé÷èâîñòü ìåòàëëè÷åñêèõ íàíîêëàñòåðîâ, à òàêæå ýâîëþ-
öèÿ íåèäåàëüíîé ïëàçìû, îáðàçîâàííîé ïðè èõ âçðûâå.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà 14-19- 01487.

1. Su J. T., Goddard III W. A. // Phys. Rev. Lett. 2007. V. 99. P.185003.
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ÌÄ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÌÅÆÔÀÇÍÎÉ ÃÐÀÍÈÖÛ ÝËÅÊÒÐÎÄ/ÝËÅÊÒÐÎËÈÒ Â
LI-ÂÎÇÄÓØÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ
Ïàâëîâ Ñ.Â.∗, Êèñëåíêî Ñ.À.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*sergey.v.pavlov@phystech.edu

Ðîñò èñïîëüçîâàíèÿ óñòðîéñòâ, îáëàäàþùèõ âûñîêèì ýíåðãîïîòðåáëåíèåì, òðåáóåò ðàçðàáîòêè íîâûõ àêêóìóëÿ-
òîðîâ ñ ïîâûøåííîé óäåëüíîé ýíåðãîåìêîñòüþ. Ñðåäè ïåðñïåêòèâíûõ óñòðîéñòâ àêêóìóëèðîâàíèÿ ýíåðãèè îñîáîå
ìåñòî çàíèìàþò Li-âîçäóøíûå ñèñòåìû. Òåîðåòè÷åñêè äîñòèæèìûé ïðåäåë èõ ýíåðãîåìêîñòè ñîñòàâëÿåò 1700 Âò
÷/êã ïðîòèâ 170 Âò ÷/êã äëÿ íàèáîëåå âîñòðåáîâàííûõ ñåãîäíÿ Li-èîííûõ áàòàðåé [1, 2]. Îäíàêî íà ïðàêòèêå
äîñòè÷ü òàêèõ õàðàêòåðèñòèê íå óäàåòñÿ. Ýòî ñâÿçàíî, â ÷àñòíîñòè, ñ íåäîñòàòî÷íûì ïîíèìàíèåì ýëåêòðîäíûõ
ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â òàêèõ ñèñòåìàõ.

Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èññëåäîâàëîñü âëèÿíèå ìîðôîëîãèè êàòîäà íà
ñòðóêòóðó ìåæôàçíîé ãðàíèöû ýëåêòðîä/ýëåêòðîëèò ñ öåëüþ îïòèìèçàöèè ãåòåðîãåííûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿ-
ùèõ â Li-âîçäóøíûõ ñèñòåìàõ. Áûëè ðàññìîòðåíû íåñêîëüêî ìîäåëüíûõ êàòîäîâ: ãðàôèò ñ ðàçëè÷íîé îðèåíòàöèåé
áàçàëüíûõ ïëîñêîñòåé îòíîñèòåëüíî ìåæôàçíîé ãðàíèöû è íàíîïîëîñêà ãðàôåíà. Â êà÷åñòâå ðàñòâîðèòåëÿ áûë
âûáðàí àöåòîíèòðèë. Ïîëó÷åíû ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ðàñòâîðèòåëÿ è ïîòåíöèàëû ñðåäíåé ñèëû äëÿ èîíà ëè-
òèÿ è ìîëåêóëû êèñëîðîäà âáëèçè ìîäåëüíûõ êàòîäîâ. Óñòàíîâëåíî êà÷åñòâåííîå âëèÿíèå ìîðôîëîãèè êàòîäà íà
ñòðóêòóðó ìåæôàçíîé ãðàíèöû ýëåêòðîä/ýëåêòðîëèò è, â ÷àñòíîñòè, íà ðàñïðåäåëåíèå èîíîâ Li+ è ìîëåêóë O2.
Îáíàðóæåíî óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè ðåàãåíòîâ ðåàêöèè âîññòàíîâëåíèÿ êèñëîðîäà íà êðàþ ãðàôåíà, à òàêæå
óìåíüøåíèå ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà àäñîðáöèè íà êðàé ãðàôåíà ïî ñðàâíåíèþ ñ àäñîðáöèåé íà ïëîñêîñòü ïàðàë-
ëåëüíî îðèåíòèðîâàííîãî ãðàôèòà, ÷òî ìîæåò îáúÿñíÿòü ïîâûøåííîå îáðàçîâàíèå ïðîäóêòîâ ðåàêöèè íà êðàÿõ
ãðàôåíîâ ïðè ðàçðÿäêå Li-âîçäóøíûõ áàòàðåé.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÍÔ 14-50-00124 "Ôóíäàìåíòàëüíûå îñíîâû ýíåðãåòèêè
áóäóùåãî"

1. Zheng J.P., et al. Theoretical Energy Density of Li�Air Batteries. // Journal of The Electrochemical Society. 2008
2. Girishkumar B.M., Luntz A.C., Swanson S., Wilcke W. Lithium-Air Battery: Promise and Challenges. // The Journal

of Physical Chemistry Letters. 2010

ÌÎÄÅËÜ ÏÀÐÀÌÀÃÍÈÒÍÎÃÎ ÑÎÑÒÎßÍÈß Â ÃÖÊ-ÆÅËÅÇÅ, ÈÑÏÎËÜÇÓÅÌÀß ÄËß
ÐÀÑ×�ÒÀ ÝÍÅÐÃÅÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ ÓÃËÅÐÎÄÀ

Ðèäíûé ß.Ì., Ìèðçîåâ À.À.∗

ÞÓðÃÓ, ×åëÿáèíñê,

*yaroslav_54@mail.ru

Ñïëàâû æåëåçà, íåñìîòðÿ íà ðàçâèòèå öâåòíûõ ìåòàëëîâ, êåðàìèê è êîìïîçèòîâ, ÿâëÿþòñÿ îñíîâîé êîíñòðóêöè-
îííûõ ìàòåðèàëîâ. Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîé òåîðèè, îïèñûâàþùåé òåðìîäèíàìèêó òâ¼ðäûõ ðàñòâîðîâ
Fe-C, íåîáõîäèìû: ýíåðãèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà â ÃÖÊ-
æåëåçå.

Â γ-ôàçå â îòëè÷èå îò α-ôàçû æåëåçà, ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ Fe ðàçîðèåíòèðîâàíû, ÷òî çàòðóäíÿåò ðàñ÷¼ò
â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Ïîýòîìó äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ èñïîëüçóþòñÿ
ðàçëè÷íûå ïîäõîäû, ñðåäè êîòîðûõ íàèáîëüøåé òî÷íîñòüþ îòëè÷àåòñÿ ìåòîä, èñïîëüçóåìûé â ðàáîòå Ïîíîìàð¼âîé
[1].

Â äàííîé ðàáîòå ðàñ÷¼òû ïðîâîäèëèñü èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ïîëíîïîòåíöèàëüíûì ìåòîäîì LAPW ñ ó÷åòîì
îáîáùåííîãî ãðàäèåíòíîãî ïðèáëèæåíèÿ PBE-GGA â ïðîãðàììíîì ïàêåòå WIEN2k [2]. Â íàøåé ìîäåëè ñ ïîìî-
ùüþ ïðîãðàììû BINAR [3] áûëè ïîëó÷åíû 16 ðàçëè÷íûõ íåýêâèâàëåíòíûõ ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, èç êîòîðûõ
áûëè âûáðàíû 5 íàèíèçøèõ ïî ýíåðãèè. Ïîòîì ñ ïîìîùüþ óñðåäíåíèÿ ïî ñòàòèñòè÷åñêîìó àíñàìáëþ âû÷èñëÿëèñü
ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Áîëåå ïîäðîáíî ïàðàìåòðû è ìåòîäèêà ðàñ÷åòà ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ îáñóæäà-
þòñÿ â ðàáîòå [4].

Íàìè ïîëó÷åíû ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû â ðàìêàõ ìîäåëè ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ, è ïðîâåäåíî èõ ñðàâ-
íåíèå ñ ìîäåëüþ èñïîëüçóåìîé Ïîíîìàð¼âîé [1]. Ïîêàçàíî, ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, èç
÷åãî áûë ñäåëàí âûâîä, î òîì, ÷òî íàøà ìîäåëü íàèáîëåå ïðèãîäíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà �16-19-10252 è ãðàíòà ÐÔÔÈ 16-03-00486
À.

1. Ïîíîìàð¼âà À.Â., Ãîðíîñòûð¼â Þ.Í., Àáðèêîñîâ È.À. // Æóðíàë ýêñïåðèìåíòàëüíîé è òåîðåòè÷åñêîé ôèçèêè,
2015, Ò. 147, Ñ. 827.

2. Schwarz K., Blaha P., Madsen G.K.H. // Computer Physics Communications, 2002, V. 147, P. 71.
3. Äåÿíîâ Ð.Ç., Åðåìèí Í.Í., Óðóñîâ Â.Ñ., ODSS(Ordered-Disordered-Solid-Solution) Ver.1.�binar Ïðîãðàììà ðàñ-

÷åòà íåóïîðÿäî÷åííûõ ñâåðõÿ÷ååê äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ çàìåùåíèÿ, Ìîñêâà (2006�2007).
4. Ðèäíûé ß.Ì., Ìèðçîåâ À.À., Ìèðçàåâ Ä.À. // Âåñòíèê ÞÓðÃÓ. Ñåðèÿ ¾Ìàòåìàòèêà. Ìåõàíèêà. Ôèçèêà¿, 2014,

Ò. 6, � 3, Ñ. 86.
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Ðóäÿê Â.ß.∗, Ëåæíåâ Å.Â.

ÍÃÀÑÓ, Íîâîñèáèðñê, RU

*valery.rudyak@mail.ru

Ïðîöåññû ïåðåíîñà â ãàçàõ è æèäêîñòÿõ îáóñëîâëåíû ñëîæíûìè ïðîöåññàìè ïåðåäà÷è ïî ïðîñòðàíñòâó ýíåð-
ãèè, èìïóëüñà è ìàññû. Èíôîðìàöèþ î ñîîòâåòñòâóþùèõ êîýôôèöèåíòàõ ïåðåíîñà ïîëó÷àþò ãëàâíûì îáðàçîì
ýêñïåðèìåíòàëüíî, õîòÿ â ðàçðåæåííûõ ãàçàõ ýòî óäàåòñÿ ñäåëàòü, èñïîëüçóÿ êèíåòè÷åñêóþ òåîðèþ ãàçîâ. Äëÿ
ïëîòíûõ ãàçîâ è æèäêîñòåé êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà ìîæíî ìîäåëèðîâàòü ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îä-
íàêî äëÿ ïîëó÷åíèÿ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòè çäåñü äàæå â ïðîñòåéøèõ ñëó÷àÿõ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü äåñÿòêè
òûñÿ÷ ÷àñòèö, ÷òî òðåáóåò î÷åíü áîëüøîãî âðåìåíè ñ÷åòà. Â ðàçðåæåííîì ãàçå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êîýôôèöèåí-
òîâ ïåðåíîñà íå óäàåòñÿ èñïîëüçîâàòü ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, à ïðèìåíåíèå êèíåòè÷åñêîé òåîðèè òàêæå
íå ÿâëÿåòñÿ òðèâèàëüíîé çàäà÷åé (íåîáõîäèìî óìåíèå âû÷èñëÿòü òàê íàçûâàåìûå Ω-èíòåãðàëû, à äëÿ ïîëó÷åíèÿ
äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòè òðåáóåòñÿ ðåàëèçàöèè äîñòàòî÷íî òðóäîåìêîé è ãðîìîçäêîé ïðîöåäóðû ðåøåíèÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé è ò.ä.).

Ïðîöåäóðó ìîäåëèðîâàíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ïåðåíîñà óäàëîñü áû ñóùåñòâåííî óñêîðèòü, åñëè ðàçðàáîòàòü ìå-
òîä, èìèòèðóþùèé äèíàìèêó ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Òîãäà, èñïîëüçóÿ äîñòàòî÷íî ìíîãî òàêèõ èìèòèðîâàííûõ
ôàçîâûõ òðàåêòîðèé èñõîäíîé ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, ìîæíî îæèäàòü ïîëó÷èòü óäîâëåòâîðèòåëüíûå äàííûå î
ñðåäíèõ åå õàðàêòåðèñòèêàõ, êàêèìè è ÿâëÿþòñÿ êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà. Öåëü äàííîé ðàáîòû è ñîñòîèò â ðàç-
ðàáîòêå òàêîãî èìèòàöèîííîãî ìåòîäà, ïðèãîäíîãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ïðîöåññîâ ïåðåíîñà â
ðàçðåæåííûõ è ïëîòíûõ ãàçàõ. Äëÿ èëëþñòðàöèè â äàííîé ðàáîòå ðàçâèâàåìûé àëãîðèòì ðåàëèçîâàí äëÿ ñèñòåìû
ìîëåêóë â âèäå òâåðäûõ ñôåð.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ãðàíò N 14-19-00312).
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Ðûëüöåâ Ð.Å.∗1, Êëóìîâ Á.À.2, Ùåëêà÷åâ Í.Ì.3, Øóíÿåâ Ê.Þ.1

1ÈÌÅÒ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà , 3ÈÒÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà,
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Îáúåìîàìîðôíûå ìåòàëëè÷åñêèå ñïëàâû âûçûâàþò èíòåðåñ èññëåäîâàòåëåé êàê â ñèëó ïðàêòè÷åñêîé çíà÷èìî-
ñòè, òàê è ñ ôóíäàìåíòàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ [1]. Îäíèìè èç íàèáîëåå èçó÷àåìûõ ñèñòåì äàííîãî òèïà ÿâëÿþòñÿ
ñïëàâû Cu-Zr, îáëàäàþùèå óíèêàëüíîé äëÿ áèíàðíûõ ñïëàâîâ ñòåêëîîáðàçóþùåé ñïîñîáíîñòüþ [2], ïðèðîäà êîòî-
ðîé äî ñèõ ïîð íåÿñíà.

Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà ïîãðóæåííîãî àòîìà áûëà èññëåäîâàíà ýâîëþ-
öèÿ ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ CuxZr100−x (x = 20...100) ïðè îõëàæäåíèè ñ ðàçëè÷íûìè ñêîðîñòÿìè â èíòåðâàëå
γ = (1013 − 1.5 · 109) Ê/ñ. Îáíàðóæåíî, ÷òî óìåíüøåíèå ñêîðîñòè îõëàæäåíèÿ ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ áîëåå
âûðàæåííîé ïîëèòåòðàýäðè÷åñêîé ñòðóêòóðû, â ÷àñòíîñòè, ê óâåëè÷åíèþ äîëè èêîñàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ è êëà-
ñòåðîâ Ôðàíêà-Êàñïåðà Z16. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ íåäàâíî ïðîöåäóðà óìåíüøåíèÿ ýôôåêòèâíîé ñêîðîñòè
îõëàæäåíèÿ ïóòåì îòæèãà ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðàõ, áëèçêèõ ê òåìïåðàòóðå ñòåêëîâàíèÿ (sub-Tg annealing) [3],
ÿâëÿåòñÿ íåêîððåêòíîé ïðè γ < 1010 Ê/ñ. Ïðè îõëàæäåíèè ñïëàâà Cu64Zr36, ñîîòâåòñòâóþùåãî îäíîìó èç îáúå-
ìîàìîðôíûõ ñîñòàâîâ, ñî ñêîðîñòüþ 1.5 ·109 Ê/ñ îáíàðóæåíî, ÷òî â àìîðôíîé ìàòðèöå îáðàçóåòñÿ íàíîêðèñòàëëèò
Cu2Zr ñî ñòðóêòóðîé ôàçû Ëàâåñà Cu2Mg. Äàííàÿ ñòðóêòóðà èçîìîðôíà ñòðóêòóðå äðóãîãî ñîåäèíåíèÿ ñèñòåìû
� Cu5Zr. Àíàëèç ñòðóêòóðû óêàçàííûõ èíòåðìåòàëëèäîâ ïîêàçàë, ÷òî èõ ñîñòàâëÿþùèìè ýëåìåíòàìè ÿâëÿþòñÿ
ìíîãîãðàííèê Ôðàíêà-Êàñïåðà Z16 è èñêàæåííûé èêîñàýäð. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïîëèòåòðàýäðè÷å-
ñêàÿ ñòðóêòóðà ñèñòåìû Ñu-Zr â ñîñòîÿíèè ïåðåîõëàæäåííîé æèäêîñòè è ñòåêëà ñîäåðæèò êëàñòåðû óêàçàííîé
ñèììåòðèè, êîòîðûå ïðè ëîêàëüíîì óïîðÿäî÷åíèè ìîãóò îáðàçîâûâàòü ôðàãìåíòû ñòàáèëüíûõ è ìåòàñòàáèëüíûõ
êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð.

Àíàëèç êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ âûÿâèë èõ ñóùåñòâåííóþ íåìîíîòîííîñòü. Òàê,
íàïðèìåð, çàâèñèìîñòü äîëè èêîñàýäðè÷åñêèõ êëàñòåðîâ èìååò ìàêñèìóì â îáëàñòè 0.6 < xCu < 0.8, ñîîòâåòñòâó-
þùåé èíòåðâàëó ìàêñèìàëüíîé àìîðòèçèðóþùåé ñïîñîáíîñòè.

1. A. Inoue. // Acta Mater. 2000. V. 48. P. 279.
2. A. Inoue, W. Zhang. // Mater Trans. 2004. V. 45. P. 584.
3. Y. Zhang, C. Z. Wang, M. I. Mendelev, F. Zhang, M. J. Kramer, K. M. Ho. // Phys. Rev. B. V. 91. P. 18020.
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ßâëåíèå ïåðåíîñà ýíåðãèè ìåæäó ñòåïåíÿìè ñâîáîäû â ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìå ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èí-
òåðåñ â îáëàñòè èññëåäîâàíèé ïûëåâîé ïëàçìû [1-4]. Ïðè àìïëèòóäàõ êîëåáàíèé, ìíîãî ìåíüøèõ ìåæ÷àñòè÷íîãî
ðàññòîÿíèÿ, êîëåáàíèÿ ÷àñòèö ïî âåðòèêàëè îêàçûâàþò âëèÿíèå íà ÷àñòîòó êîëåáàíèé ïî ãîðèçîíòàëè, ïîä÷èíÿþ-
ùååñÿ ãàðìîíè÷åñêîìó çàêîíó. Òàê íà÷àëüíûå ñòàäèè ïðîöåññà ïåðåíîñà ýíåðãèè ìîãóò áûòü îïèñàíû ðàñøèðåííûì
óðàâíåíèåì Ìàòü¼: ẍ+ 2λẋ+ ω2

0 (1 + hcosωpt) = η (t) [1,2], ãäå λ � êîýôôèöèåíò òðåíèÿ, h � ãëóáèíà ìîäóëÿöèè,
ω0 � ñîáñòâåííàÿ ÷àñòîòà ñèñòåìû, ωp � ÷àñòîòà ïàðàìåòðà, à η (t) � ñëó÷àéíàÿ ñèëà ñ íóëåâûì ñðåäíèì. Â ñëó-
÷àå ìîíîñëîÿ ïûëåâûõ ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå ãàçîâîãî ðàçðÿäà, ω0 ÿâëÿåòñÿ ñîáñòâåííîé
÷àñòîòîé ãîðèçîíòàëüíûõ êîëåáàíèé è îïðåäåëÿåòñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì, ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö è ïà-
ðàìåòðè÷åñêîé ëîâóøêîé, óäåðæèâàþùåé ÷àñòèöû îò ðàçëåòà ïî ãîðèçîíòàëè; ωp ÿâëÿåòñÿ ÷àñòîòîé, ñ êîòîðîé
îòêëîíåíèÿ ïî âåðòèêàëè îêàçûâàþò âëèÿíèå íà ãîðèçîíòàëüíûå êîëåáàíèÿ, è ðàâíÿåòñÿ óäâîåííîé ÷àñòîòå âåð-
òèêàëüíûõ êîëåáàíèé; h ïîêàçûâàåò, íàñêîëüêî ñèëüíî ýòî âëèÿíèå è îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ
÷àñòèö è àìïëèòóäîé âåðòèêàëüíûõ êîëåáàíèé.

Ðàñøèðåííîå óðàâíåíèå Ìàòü¼ áûëî èññëåäîâàíî àíàëèòè÷åñêè è ÷èñëåííî. Ïîëó÷åíû ðàìêè ïðèìåíåíèÿ àíà-
ëèòè÷åñêîãî ïîäõîäà, îáëàñòè ðåçîíàíñà ðàñøèðåííîãî óðàâíåíèÿ Ìàòü¼, çàâèñèìîñòü ïîêàçàòåëÿ ðîñòà ýíåðãèè è
ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû äëÿ óñëîâèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ëàáîðàòîðíîìó ýêñïåðèìåíòó. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ äàííûõ
îïèñàí ñäâèã îáëàñòåé ðåçîíàíñà, âûçâàííûé íàëè÷èåì òðåíèÿ â ñèñòåìå, è çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ ÷àñòîò ω0/ωp,
ïðè êîòîðîì ïåðåíîñ ýíåðãèè îáëàäàåò íàèáîëüøåé èíòåíñèâíîñòüþ, îò ãëóáèíû ìîäóëÿöèè h. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè
äîñòàòî÷íî áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ h (h > 3) ïðèíèìàþò ó÷àñòèå ïðàêòè÷åñêè âñå ÷àñòîòû ñïåêòðà êîëåáàíèé ïûëåâûõ
÷àñòèö, à íå òîëüêî óçêèé íàáîð êðàòíûõ ÷àñòîò.

Ïðåäëîæåíà ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ äâèæåíèå ïûëåâûõ ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ ìîíîñëîé â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå
ãàçîâîãî ðàçðÿäà. Äàííàÿ ìîäåëü èññëåäîâàíà ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ
èññëåäîâàíèÿ ðàñøèðåííîãî óðàâíåíèÿ Ìàòü¼ è ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Íàó÷íîãî Ôîíäà (ãðàíò �14-19-01295).

[1] Norman G.E., Timofeev A.V. // Phys. Rev. E 84, 056401 (2011).
[2] Semyonov V.P., Timofeev A.V. // J. Phys.: Conf. Ser. 653, 012138 (2015).
[3] Âàóëèíà Î.Ñ., Ëèñèíà È.È., Ëèñèí Å.À. // ÆÝÒÔ 148, 819 (2015).
[4] Vasilyak L.M., Fortov V.E., Mor�ll G.E. // Contrib. Plasma Phys. 51, 529 (2011).
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Ïûëåâàÿ ïëàçìà - èîíèçèðîâàííûé ãàç ñ çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè êîíäåíñèðîâàííîãî âåùåñòâà. Â òàêîé ñèñòå-
ìå íàèáîëüøèé èíòåðåñ âûçûâàþò ñâîéñòâà ïûëåâîé êîìïîíåíòû, îñîáåííî â óñëîâèÿõ, êîãäà ïûëåâûå ÷àñòèöû
ïðèîáðåòàþò çíà÷èòåëüíûé çàðÿä è èõ âçàèìîäåéñòâèå ñòàíîâèòñÿ çíà÷èòåëüíûì. Ïûëåâàÿ ïîäñèñòåìà ìîæåò õà-
ðàêòåðèçîâàòüñÿ ðàçëè÷íûìè àãðåãàòíûìè ñîñòîÿíèÿìè - ãàçîîáðàçíûì, æèäêèì, êðèñòàëëè÷åñêèì, ÷òî ïîçâîëÿåò
èññëåäîâàòü ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå â ñèñòåìå íà êèíåòè÷åñêîì óðîâíå.

Ïûëåâûå ÷àñòèöû â ïëàçìå ãàçîâîãî ðàçðÿäà ïîäâåðæåíû áîëüøîìó ÷èñëó ðàçíîîáðàçíûõ ýëåìåíòàðíûõ ïðî-
öåññîâ. Êðîìå ïîâåäåíèÿ îêðóæàþùåé ïëàçìû ìîæíî âûäåëèòü çàðÿäêó ÷àñòèö, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê ôëóêòóàöèÿì
çàðÿäà ïûëåâûõ ÷àñòèö è çàâèñèìîñòè çàðÿäà îò ïàðàìåòðîâ îêðóæàþùåé ïëàçìû, à ñîîòâåòñòâåííî, ìîæåò çàâè-
ñåòü îò ïîëîæåíèÿ â ïðîñòðàíñòâå îòíîñèòåëüíî ýëåêòðîäà. Ñèëüíî çàðÿæåííûå ïûëåâûå ÷àñòèöû òàêæå âëèÿþò
íà ñâîéñòâà îêðóæàþùåé ïëàçìû è ïàðàìåòðû ðàçðÿäà, ÷òî âëèÿåò íà çàðÿä ñîñåäíèõ ïûëåâûõ ÷àñòèö. Óæå ýòè
ôàêòîðû ÿâíî óêàçûâàþò íà ñàìîñîãëàñîâàííîñòü ñèñòåìû è íà íåîáõîäèìîñòü ó÷¼òà êîëëåêòèâíûõ ýôôåêòîâ,
÷òî óñëîæíÿåò ðàñ÷¼ò ñâîéñòâ ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìû. Â ëàáîðàòîðíîì ýêñïåðèìåíòå ÷àñòî ðàññìàòðèâàåòñÿ
ïûëåâàÿ ïëàçìà â ãàçîâîì ðàçðÿäå ñ íèçêîé ñòåïåíüþ èîíèçàöèè, ÷òî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ó÷¼òà âëèÿíèÿ
íåéòðàëüíîãî ãàçà. Âëèÿíèå íåéòðàëüíûõ ÷àñòèö íà ïûëåâóþ ÷àñòèö ìîæíî îïèñàòü äîáàâëÿþò ñòîõàñòè÷åñêóþ
ñèëó. Ê ñòîõàñòè÷åñêîìó ýôôåêòó ïðèâîäÿò è ôëóêòóàöèè ïàðàìåòðîâ îêðóæàþùåé ïëàçìû. Íåìàëóþ ðîëü èãðà-
þò ðåçîíàíñíûå ýôôåêòû, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê àíîìàëüíî áîëüøîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïûëåâûõ ÷àñòèö.

Ïðèíöèïèàëüíàÿ îòêðûòîñòü è ñàìîñîãëàñîâàííîñòü ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìû, íåïîñòîÿíñòâî çàðÿäà ïûëå-
âûõ ÷àñòèö è çàâèñèìîñòü çàðÿäà îò ïàðàìåòðîâ îêðóæåíèÿ, âûñîêàÿ äèññèïàòèâíîñòü è çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå
ñòîõàñòè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, íàáëþäàåìàÿ ñàìîîðãàíèçàöèÿ, à òàêæå ïðîñòîòà ïîëó÷åíèÿ è íàáëþäåíèÿ çà ñèñòåìîé
â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ è óñëîâèé äåëàþò å¼ óíèêàëüíûì îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ è îòêðûâàþò áîëüøèå
âîçìîæíîñòè äëÿ èññëåäîâàíèÿ òàêèõ ñëîæíûõ ñàìîñîãëàñîâàííûõ ñèñòåì.

Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ îñîáåííîñòè ïûëåâîé ïëàçìû è ïîäõîäîâ ê å¼ èçó÷åíèþ. Ìîäåëü ïûëåâîé ïëàçìû
ñòðîèòñÿ ñ ó÷¼òîì ôëóêòóàöèé çàðÿäà è ïðî÷èõ ýôôåêòîâ. Ðàññìàòðèâàþòñÿ ðåçîíàíñíûå ÿâëåíèÿ, àíîìàëüíûé
ðàçîãðåâ ïûëåâîé êîìïîíåíòû, çàâèñèìîñòü ñâîéñòâ ïûëåâîé ïëàçìû îò òåìïåðàòóðû â øèðîêîì äèàïàçîíå çíà-
÷åíèé, òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Íàó÷íîãî Ôîíäà (ãðàíò � 14-19-01295).
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fedorovmv@gmail.com

Ïåðåïóòûâàíèå ñîñòîÿíèé � ýòî îäíî èç êëþ÷åâûõ ïîíÿòèé ñîâðåìåííîé íàóêè î êâàíòîâîé èíôîðìàöèè, âïåð-
âûå ââåäåííîå Ý. Øðåäèíãåðîì [1] íà çàðå ñîçäàíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Â äàííîì äîêëàäå áóäóò äàíû îïðåäå-
ëåíèÿ ñàìîãî ïîíÿòèÿ ïåðåïóòûâàíèÿ, à òàêæå íåêîòîðûõ îñíîâíûõ õàðàêòåðèñòèê ñòåïåíè ïåðåïóòûâàíèÿ äëÿ
êâàíòîâûõ äâóõ- èëè òðåõ-÷àñòè÷íûõ îáúåêòîâ. Ïðèìåðàìè òàêèõ ñèñòåì ÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîí è èîí, îáðàçóþùè-
åñÿ ïðè ôîòîèîíèçàöèè àòîìà, èëè ôðàãìåíòû ìîëåêóë, îáðàçóþùèåñÿ â ðåçóëüòàòå ôîòîäèññîöèàöèè, à òàêæå
òàêîé íàèáîëåå ÷àñòî èññëåäóåìûé îáúåêò êàê ñîâîêóïíîñòü ïàð ôîòîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ïðîöåññàõ ñïîíòàííîãî
ïàðàìåòðè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà. Áóäóò ðàññìîòðåíû òàêèå ïàðàìåòðû ñòåïåíè ïåðåïóòûâàíèÿ êàê ïàðàìåòð
ïåðåïóòûâàíèÿ Øìèäòà, ïðÿìî ñâÿçàííûé ñ ïîíÿòèÿìè ðàçëîæåíèÿ è ìîä Øìèäòà [2, 3], à òàêæå ïàðàìåòð
òèïà îòíîøåíèÿ øèðèí êðèâûõ ðàñïðåäåëåíèé áåçóñëîâíûõ è óñëîâíûõ ïëîòíîñòåé âåðîÿòíîñòè, â íàèáîëüøåé
ñòåïåíè àäåêâàòíûé äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ñîñòîÿíèé ñ íåïðåðûâíûìè ïåðåìåííûìè. Â êà÷åñòâå êîíêðåòíîãî è íàè-
áîëåå èíòåðåñíîãî ïðèìåðà áóäåò ðàññìîòðåí ñëó÷àé íåêîëëèíåàðíîãî ïàðàìåòðè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà, êîãäà
èçëó÷àåìûå ôîòîíû ðàñïðîñòðàíÿþòñÿ âäîëü êîíóñà, è íåïðåðûâíûìè ïåðåìåííûìè âîëíîâîé ôóíêöèè ÿâëÿþòñÿ
ñôåðè÷åñêèå óãëû âîëíîâûõ âåêòîðîâ ôîòîíîâ. Â ýòîì ñëó÷àå ñòåïåíü àçèìóòàëüíîãî ïåðåïóòûâàíèÿ îêàçûâàåò-
ñÿ î÷åíü áîëüøîé [4]. Áóäåò îïèñàíà ñõåìà âîçìîæíîãî ýêñïåðèìåíòà äëÿ ÷àñòè÷íîé ðåàëèçàöèè ýòîãî îãðîìíîãî
ðåñóðñà ïåðåïóòûâàíèÿ. Áóäåò ñôîðìóëèðîâàíî, êàêèì îáðàçîì â äàííîì ñëó÷àå ñîâîêóïíîñòü áîëüøîãî ÷èñëà
ïåðåïóòàííûõ ôîòîíîâ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ êîäèðîâàíèÿ è ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè.

1. Schr�odinger E. // Naturwissenschaften, 23, 807-812; 823-828; 844-849 (1935)
2. Schmidt E. // Math. Ann. 63, 433�476 (1907)
3. Fedorov M.V. and Miklin N.I. // Contemporary Physics. 55, 94�109 (2014)
4. Fedorov M.V. // Phys. Rev. A, 93, 033830 (2016)

ÏÐÎÖÅÑÑ ÒÅÏËÎÏÅÐÅÄÀ×È ÏÐÈ ÍÀÃÐÅÂÅ ÒÂ× È ÐÎÑÒ ÎÊÑÈÄÍÛÕ ÍÀÍÎ- È
ÑÓÁÌÈÊÐÎÌÅÒÐÎÂÛÕ ÑÒÐÓÊÒÓÐ ÍÀ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ ÒÈÒÀÍÀ

Ôîìèí À.À.∗, Ðîäèîíîâ È.Â., Ôîìèíà Ì.À., Êîøóðî Â.À.

ÑÃÒÓ èì. Ãàãàðèíà Þ.À., Ñàðàòîâ,

afominalex@rambler.ru

Óïðî÷íÿþùàÿ îáðàáîòêà òîêàìè âûñîêîé ÷àñòîòû (ÒÂ×) ìåòàëëè÷åñêèõ èçäåëèé ðàçëè÷íîãî íàçíà÷åíèÿ íà-
øëà øèðîêîå ïðèìåíåíèå äëÿ óëó÷øåíèÿ èõ ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèõ è ôóíêöèîíàëüíûõ êà÷åñòâ. Áîëüøàÿ ÷àñòü
èññëåäîâàíèé â äàííîì íàïðàâëåíèè ïîñâÿùåíà òåðìîîáðàáîòêå, íàïðèìåð çàêàëêå ôåððîìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâ
(ñòàëåé), à òàêæå íåêîòîðûõ ñïëàâîâ ëåãêèõ ìåòàëëîâ (àëþìèíèÿ, òèòàíà) äëÿ ïîñëåäóþùåé ôîðìîîáðàçóþùåé
ìåõàíè÷åñêîé îáðàáîòêè. Îáðàáîòêà ÒÂ× òàêæå èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ èçíîñîñòîéêèõ ïîêðûòèé íà äåòàëÿõ
ìàøèíîñòðîåíèÿ [1]. Ôóíêöèîíàëüíûå (áèîñîâìåñòèìûå) ïîêðûòèÿ äëÿ èçäåëèé ìåäèöèíñêîé òåõíèêè, íàïðèìåð
âíóòðèêîñòíûõ èìïëàíòàòîâ (ñòîìàòîëîãè÷åñêèõ è îðòîïåäè÷åñêèõ), òàêæå ïîëó÷àþò ñ ïîìîùüþ íàãðåâà ÒÂ× äî
òåìïåðàòóðû 600− 1200oC è êîðîòêîé âûñîêîòåìïåðàòóðíîé âûäåðæêè îò 1 äî 300 ñ [2,3].

Ïðè îáðàáîòêå ÒÂ× ðåøàëèñü êðàåâûå çàäà÷è ýëåêòðîäèíàìèêè è òåïëîïåðåäà÷è ìåòîäîì êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ
(ÌÊÝ), ïðè ýòîì ó÷èòûâàëèñü èçìåíåíèÿ òåïëî- è ýëåêòðîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ òèòàíà â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðà-
òóðû, òåïëîâûå ïîòåðè íà êîíâåêöèþ è èçëó÷åíèå, à òàêæå îñîáåííîñòè ãåîìåòðèè ñèñòåìû ¾èíäóêòîð � èçäåëèå¿.
Ïðåäëàãàåìàÿ òåõíîëîãèÿ ïðåäóñìàòðèâàåò îáðàáîòêó ÒÂ× â ÷àñòîòíîì äèàïàçîíå îò 50 äî 150 êÃö è ñèëå òîêà
íà èíäóêòîðå îò 1 äî 10 êÀ, ïðè ýòîì íà ðàâíîìåðíîñòü ïðîöåññà íàãðåâà òèòàíîâûõ ñëîæíîïðîôèëüíûõ èçäåëèé
îêàçûâàþò âëèÿíèå ìàêðîãåîìåòðè÷åñêèå îñîáåííîñòè � íàëè÷èå ðåçüáîâûõ è òîíêîñòåííûõ ýëåìåíòîâ.

Òàêèì îáðàçîì, îïðåäåëåíû òåõíîëîãè÷åñêèå ðåæèìû îáðàáîòêè ÒÂ× (òåìïåðàòóðà T = 800oC, âûäåðæêà íå
ìåíåå t = 120 ñ) äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ îêñèäíûõ íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ ïîêðûòèé íà öèëèíäðè÷åñêèõ èìïëàíòàòàõ
ìàëîãî äèàìåòðà (< 4, 0 ìì), ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü íà èõ ïîâåðõíîñòè èãîëü÷àòûå íàíîêðèñòàëëû ðóòèëà
ñî ñðåäíèì ðàçìåðîì 50 − 60 íì è âûñîêèìè ïîêàçàòåëÿìè ãåòåðîãåííîñòè ìîðôîëîãèè; ïîâûøåííûå ôèçèêî-
ìåõàíè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïîâåðõíîñòè: òâåðäîñòè � 6, 5 ± 1, 0 ÃÏà (â 2,9 ðàçà), ìîäóëÿ óïðóãîñòè � 330 ± 30
ÃÏà (â 2,8 ðàçà), ñòîéêîñòè ê öàðàïàíèþ � 4, 3± 0, 2 ÃÏà (íå ìåíåå 4 ðàç), êëàññà èçíîñîñòîéêîñòè � íå íèæå 6/1
(íà èñõîäíîì óðîâíå òèòàíîâîé îñíîâû èçäåëèé); ïîâûøåííûå õàðàêòåðèñòèêè ïðî÷íîñòè è ïëàñòè÷íîñòè (ïðè
ðàñòÿæåíèè) îñíîâû èçäåëèÿ: ïðåäåëà ïðî÷íîñòè 570− 640 ÌÏà (íà 52 %), ïðåäåëà òåêó÷åñòè 360− 400 ÌÏà (íà
31 %), ïðåäåëà óïðóãîñòè 200�260 ÌÏà (íà 68 %) è îòíîñèòåëüíîãî óäëèíåíèÿ 41-43 % (íà 12 %) ïî ñðàâíåíèþ ñ
òåõíè÷åñêèì òèòàíîì ÂÒ1-00.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïî Ãðàíòó Ïðåçèäåíòà ÐÔ ÌÄ-3156.2015.8 è Ñòèïåíäèè Ïðåçèäåíòà ÑÏ-617.2015.4.

1. Â.Ï. Ëÿëÿêèí, Â.Ô. Àóëîâ, Â.Â. Èâàíàéñêèé, Í.Ò. Êðèâî÷óðîâ, À.Â. Èøêîâ, Ä.Â. Êîâàëü // Ñâàðî÷íîå ïðîèç-
âîäñòâî. 2014. �3. Ñ. 26.

2. A. Fomin, S. Doroszkin, M. Fomina, V. Koshuro, I. Rodionov, A. Zakharevich, N. Petrova // Ceramics international.
2016. V. 42. � 9. P. 10838.

3. A. Fomin, I. Rodionov // Handbook of nanoceramic and nanocomposite coatings and materials, Oxford, Butterworth-
Heinemann. 2015. P. 403.
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Øàðèïîâ Ç.A.∗, Ïóçûíèí È.Â., Ïóçûíèíà Ò.Ï., Òóõëèåâ Ç.Ê., Õðèñòîâ È.Ã., Õðèñòîâà Ð.Ä.
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*zarif@jinr.ru

Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ íåïðåðûâíî-àòîìèñòè÷åñêèé ïîäõîä [1,2] äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ âçàèìîäåéñòâèÿ
òÿæåëûõ èîíîâ âûñîêèõ ýíåðãèé (ÒÈÂÝ) ñ êîíäåíñèðîâàííûìè ñðåäàìè. Íåïðåðûâíî-àòîìèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâà ðàçíûõ êëàññà çàäà÷, à èìåííî íåïðåðûâíûå óðàâíåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ìîäåëè òåðìè-
÷åñêîãî ïèêà [3] è óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [4]. ×èñëåííîå ðåøå-
íèå óðàâíåíèé íåïðåðûâíî-àòîìèñòè÷åñêîé ìîäåëè òðåáóåò ðàçðàáîòêè ñîãëàñîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñõåì äëÿ
ðàçíûõ êëàññîâ çàäà÷, ó÷èòûâàþùèõ ñâîéñòâà óðàâíåíèé ìîäåëè. Â ðàáîòå äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèé íåïðåðûâíî-
àòîìèñòè÷åñêîé ìîäåëè ðàçðàáîòàíû àëãîðèòì è âû÷èñëèòåëüíàÿ ñõåìà ñ âîçìîæíîñòüþ èñïîëüçîâàíèÿ â ìíîãî-
ïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ. Ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé íà ïðèìåðå ìåòàëëè÷åñêèõ ìèøåíåé ïðè îáëó÷åíèè
òÿæåëûìè èîíàìè âûñîêèõ ýíåðãèé.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÔÔÈ � 15-01-06055-à è ãðàíòà Ïîëíîìî÷íîãî
ïðåäñòàâèòåëÿ Ðåñïóáëèêè Áîëãàðèÿ â ÎÈßÈ.

1. D.Ivanov and L.Zhigilei. Combined atomistic-continuum modeling of short-pulse laser melting and disintegration of
metal �lms // Physical Review B 68. 064114 (2003).

2. G.E.Norman, S.V.Starikov, V.V.Stegailov, I.M.Saitov, P.A.Zhilyaev. Atomistic modeling of warm dense matter in the
two-temperature state // Contrib. Plasma Phys. 2013. V. 53. P. 129-139.

3. Ì.È.Êàãàíîâ, È.Ì.Ëèôøèö, Ë.Â.Òàíàòàðîâ. Ðåëàêñàöèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè è ðåøåòêîé //ÆÝÒÔ. 1956. N.31.
� 2(8). C.232-237.

4. Õîëìóðîäîâ X. T. è äð. Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôèçè÷åñêèõ è áèîëîãè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ // Ý×Àß. 2003. Ò. 34. Âûï. 2. Ñ. 472-515.
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Ùåëêà÷åâ Í.Ì.∗1, Ðûëüöåâ Ð.Å.2, Êëóìîâ Á.À.3

1ÈÒÔ ÐÀÍ, Ìîñêâà, 2ÈÌÅÒ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, 3ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*n.chtchelkatchev@gmail.com

Â ïîñëåäíèå ãîäû áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ìíîãèå ñëîæíûå ýôôåêòû â êîíäåíñèðîâàííûõ ñèñòåìàõ ìîãóò áûòü
êà÷åñòâåííî îáúÿñíåíû íàëè÷èåì äâóõ õàðàêòåðíûõ ìàñøòàáîâ â ïîòåíöèàëå ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.
Ïîòåíöèàëû, îáëàäàþùèå òàêèì ñâîéñòâîì, âîçíèêàþò ïðè ïîñòðîåíèè ýôôåêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìåòàëëè-
÷åñêèõ ñïëàâàõ, æèäêîñòÿõ ñ íàïðàâëåííûìè ñâÿçÿìè, êîëëîèäíûõ ñèñòåìàõ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî êîíêóðåíöèÿ
ìåæäó ìàñøòàáàìè ìîæåò ïðèâîäèòü ê ïîëèìîðôèçìó, âîäîïîäîáíûì àíîìàëèÿì è ñòåêîëüíîé äèíàìèêå [1]. Â
ýòîé ñâÿçè ÿâëÿåòñÿ èíòåðåñíûì èññëåäîâàíèå êîíêóðåíöèè ìåæäó ìàñøòàáàìè íà ïðîöåññû ñòðóêòóðîîáðàçîâà-
íèÿ è äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà.

Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ìû ïîêàçàëè, ÷òî, â çàâèñèìîñòè îò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó õàðàê-
òåðíûìè ìåæ÷àñòè÷íûìè ðàññòîÿíèÿìè è èõ ýôôåêòèâíîé êîíöåíòðàöèåé, îäíîêîìïîíåíòíàÿ ñèñòåìà ñ äâóõìàñ-
øòàáíûì îòòàëêèâàþùèì ïîòåíöèàëîì ìîæåò äåìîíñòðèðîâàòü ðàçëè÷íûå äèíàìè÷åñêèå è ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà
ïðè êâàçèðàâíîâåñíîì îõëàæäåíèè. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ôðóñòðàöèè, îáóñëîâëåííûå êîíêóðåíöèåé ìàñøòàáîâ,
ïîäàâëÿþò êðèñòàëëèçàöèþ, è íàáëþäàåòñÿ ñòåêîëüíîå ïîâåäåíèå, ñîïðîâîæäàåìîå ýêñòðåìàëüíî áîëüøèìè îòêëî-
íåíèÿìè òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ îò çàêîíà Àððåíèóñà [1]. Â äðóãèõ ñëó÷àÿõ, íàëè÷èå
âòîðîãî ìàñøòàáà ñòàáèëèçèðóåò ëîêàëüíûé èêîñàýäðè÷åñêèé ïîðÿäîê, ÷òî ïðèâîäèò ê ïåðåõîäó èç æèäêîñòè â
ôàçó äåêàãîíàëüíîãî êâàçèêðèñòàëëà [2]. Âîçìîæíî òàêæå îáðàçîâàíèå ðàçíîîáðàçíûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð ñ íåòðèâèàëüíîé äëÿ ïðîñòûõ îäíîêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì ñèììåòðèåé. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìíîãèå îñîáåííîñòè
ïîâåäåíèÿ ñòðóêòóðíûõ è äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ óíèâåðñàëüíû è íå çàâèñÿò îò îñîáåííîñòåé ìåæ÷àñòè÷íîãî ïî-
òåíöèàëà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Íàó÷íîãî Ôîíäà (ãðàíò � 14-12-01185 ).

1. R. Ryltsev, N. Chtchelkatchev, V. Ryzhov // Phys. Rev. Lett. 2013. V. 110. P. 025701.
2. R.E. Ryltsev, B.A. Klumov, N.M. Chtchelkatchev // Soft Matter. 2015. V. 11 P. 6991.
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Äëÿ ðàçâèòèÿ ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé íåîáõîäèìà èíôîðìàöèÿ î ðàçëè÷íûõ ñâîéñòâàõ âåùåñòâ. Îñîáûé èíòå-
ðåñ ïðåäñòàâëÿþò ðàñ÷åòû äëÿ ñëó÷àÿ ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé âåùåñòâà, ãäå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîëó-
÷èòü çàòðóäíèòåëüíî èëè âîîáùå íåâîçìîæíî. Çíà÷èòåëüíûå óñïåõè â òåîðåòè÷åñêîì èçó÷åíèè æèäêèõ ìåòàëëîâ
â ïîñëåäíåå âðåìÿ ñâÿçàíû ñ ìåòîäîì ïåðâîïðèíöèïíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïðåäëîæåííûì Êàð è Ïàðèíåë-
ëî [1]. Ñóùåñòâåííûé ïðîãðåññ äîñòèãíóò áëàãîäàðÿ èñïîëüçîâàíèþ ñóïåðêîìïüþòåðîâ è òåõíèêè ïàðàëëåëüíûõ
âû÷èñëåíèé. Â äàííîé ðàáîòå ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû SIESTA [2], èñïîëüçóþùåé áàçèñ àòîì-
íîïîäîáíûõ îðáèòàëåé, êîòîðàÿ ïðèìåíÿëàñü íàìè ðàíåå [3,4]. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â îòëè÷èå îò êëàññè÷åñêîé
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, â ab initio ïîäõîäå ñðàçó âû÷èñëÿþòñÿ ñèëû, äåéñòâóþùèå íà îòäåëüíûå àòîìû, è, òà-
êèì îáðàçîì, îáõîäèòñÿ ïðîáëåìà ñ ïîñòðîåíèåì ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ. Êðîìå òîãî, óíèêàëüíîñòü èñïîëüçóåìîãî
ïîäõîäà â òîì, ÷òî îí ðàáîòàåò â øèðîêîé îáëàñòè òåìïåðàòóð è äàâëåíèé, â ÷àñòíîñòè äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ
ïëîòíîñòü ìîæåò îòëè÷àòüñÿ â 10 è áîëåå ðàç, ÷òî ïîçâîëÿåò èçó÷àòü êàê ñèëüíî ñæàòûå ñîñòîÿíèÿ, òàê è ñâåðõ-
êðèòè÷åñêèå ôëþèäû. Â êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ âûáðàíû æèäêèå ìåòàëëû, îòíîñÿùèåñÿ ê ðàçëè÷íûì
ãðóïïàì: ùåëî÷íûå ìåòàëëû Na è Cs, ïîëèâàëåíòíûå Pb è Bi, à òàêæå ïåðåõîäíûå Cu è Ti. Ïîñòðîåíà ñóïåðÿ÷åé-
êà, ñîäåðæàùàÿ 250 àòîìîâ, è ðàññ÷èòàíà ïîëíàÿ ýíåðãèÿ, äàâëåíèå, ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ,
êîýôôèöèåíò ñàìîäèôôóçèè, ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ìîäåëèðîâàíèå îñóùåñòâëÿëîñü â øèðîêîì äèà-
ïàçîíå òåìïåðàòóð è äàâëåíèé, âêëþ÷àÿ ýêñòðåìàëüíûå. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîïîñòàâëÿþòñÿ ñ îïûòíûìè
äàííûìè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ Ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ ÈÌÅÒ ÓðÎ ÐÀÍ, òåìà � 0396-2015-0080, à òàêæå ïðè
ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêò 15-03-04182, Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ÓðÎ ÐÀÍ, ïðîåêò
15-7-3-15.

Â ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ ñóïåðêîìïüþòåð ¾Óðàí¿ ÈÌÌ ÓðÎ ÐÀÍ.
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