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Âûñîêîýíòðîïèéíûå ñïëàâû (ÂÝÑ) ÿâëÿþòñÿ íîâûì êëàññîì ïåð-
ñïåêòèâíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, îíè ñîäåðæàò 4 è áîëåå îñíîâ-
íûõ êîìïîíåíòîâ â ïðèìåðíî ðàâíûõ êîíöåíòðàöèÿõ. Íà ñåãîäíÿøíèé
äåíü óæå ïîëó÷åíû ÂÝÑ, ïðåâîñõîäÿùèå òðàäèöèîííûå ñïëàâû ïî ðàç-
ëè÷íûì õàðàêòåðèñòèêàì: æàðîïðî÷íîñòè, óñòîé÷èâîñòè ê êîððîçèè,
ðàäèàöèîííîé ñòîéêîñòè.

Îäíàêî àòîìíî-ìàñøòàáíîå ìîäåëèðîâàíèå ÂÝÑ çàòðóäíåíî èç-çà
ñëîæíîãî õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ýòèõ ìàòåðèàëîâ. Òàê, êâàíòîâàÿ ìîëå-
êóëÿðíàÿ äèíàìèêà (ÌÄ) íå ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü íåîáõîäèìûõ ïðîñòðàí-
ñòâåííî-âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ, à êëàññè÷åñêàÿ ÌÄ íå â ñîñòîÿíèè
îáåñïå÷èòü äîñòàòî÷íóþ òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ. Òàêèì îáðàçîì, íåîáõî-
äèìî ðàçðàáîòàòü íîâûé ïîäõîä, êîòîðûé ïîçâîëèë áû òî÷íî è âû÷èñ-
ëèòåëüíî ýôôåêòèâíî îïèñûâàòü ÂÝÑ íà àòîìíîì ìàñøòàáå.

Â äàííîé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ýâîëþöèÿ ñòðóêòóðû ÂÝÑ ñ ïîìî-
ùüþ ìåòîäîâ êèíåòè÷åñêîãî Ìîíòå-Êàðëî. Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñè-
ñòåìû èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü íà ðåøåòêå [1], ïîçâîëÿþùàÿ âîñïðîèçâî-
äèòü ðåçóëüòàòû êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ îøèáêîé ìåíåå 5
ìýÂ/àòîì. Èñïîëüçîâàíèå äàííîãî ïîäõîäà ïîçâîëèëî âûÿâèòü óïîðÿ-
äî÷åíèå FeCoNiCr, çàêëþ÷àþùååñÿ â îáðàçîâàíèè ñóïåð-ðåøåòîê Fe è
Cr.

Èññëåäîâàíèå ïðîâåäåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàì-
êàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 18-32-00736.

1. Shapeev, A. // Computational Materials Science 2017. V. 139. p. 26

1


