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Äåòàëüíîå ïîíèìàíèå íà ôóíäàìåíòàëüíîì ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå è
ñïîñîáíîñòü ïðåäñêàçûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå, ñòðóêòóðíûå è òðàíñ-
ïîðòíûå ñâîéñòâà �ñâÿçàííîé"âîäû â ãëèíàõ è äðóãèõ ïðèðîäíûõ è
ñèíòåòè÷åñêèõ íàíîïîðèñòûõ ìàòåðèàëàõ ÷ðåçâû÷àéíî âàæíû äëÿ ìíî-
ãèõ ãåîõèìè÷åñêèõ è òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé. Ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå èññëåäîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì íà íàíîìåòðîâîì ìàñøòàáå íå âñåãäà
âîçìîæíû, à èõ ðåçóëüòàòû ÷àùå âñåãî íå ïîääàþòñÿ îäíîçíà÷íîé èí-
òåðïðåòàöèè è òðåáóþò ïîñòðîåíèÿ êàêèõ-ëèáî ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé
(÷àñòî � âïîëíå óìîçðèòåëüíûõ) äëÿ èçâëå÷åíèÿ è êîëè÷åñòâåííîé
îöåíêè âêëàäîâ ïîâåðõíîñòåé è íàíîïîðîâîãî ïðîñòðàíñòâà â ñóììàð-
íûå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà íà îñíîâå òàêèõ äàííûõ. Ìåòîäû àòîìèñòè÷å-
ñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñëóæàò çäåñü õîðîøèì ïîäñïî-
ðüåì è ñóùåñòâåííî äîïîëíÿþò äàííûå èçìåðåíèé, äàæå åñëè òàêîâûå
èìåþòñÿ. Îäíàêî ïîñòðîåíèþ òî÷íûõ è ðåàëèñòè÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ
ìîäåëåé òàêèõ ñëîæíûõ ìàòåðèàëîâ, êàê ãèäðàòèðîâàííûå ãëèíû, ïðå-
ïÿòñòâóåò âåëèêîå ðàçíîîáðàçèå èõ ñîñòàâîâ, è çíà÷èòåëüíûé âêëàä
ñòðóêòóðíîãî è êîìïîçèöèîííîãî áåñïîðÿäêà. Ñèëîâîå ïîëå ClayFF [1]
èçíà÷àëüíî áûëî ðàçðàáîòàíî äëÿ ïðåîäîëåíèÿ èìåííî ýòèõ òðóäíî-
ñòåé â êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè òàêèõ ìàòåðèàëîâ è àäñîðáöèè
ðàçëè÷íûõ íåîðãàíè÷åñêèõ è îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë íà èõ ïîâåðõíî-
ñòÿõ. Â äîêëàäå áóäåò äàí êðàòêèé îáçîð îñíîâíûõ âîçìîæíîñòåé, äî-
ïóùåíèé è îãðàíè÷åíèé ïðèìåíåíèÿ ïàðàìåòðèçàöèè ClayFF äëÿ àòî-
ìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ óïîìÿíóòûõ ìàòåðèàëîâ
ñ îñîáûì àêöåíòîì íà íîâûå ðåçóëüòàòû, ïîçâîëÿþùèå ñòðîèòü è êî-
ëè÷åñòâåííî èçó÷àòü áîëåå ñîâåðøåííûå ìîäåëè [2�4].
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