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потенциал взаимодействия обычно является известным. Однако для 

подавляющего большинства реальных физических систем приходится 

решать задачу нахождения энергии взаимодействия частиц. 

В настоящей работе предлагается оригинальный метод по 

восстановлению потенциалов межчастичного взаимодействия, 

который реализуется на основе эволюционных алгоритмов [1]. В 

качестве входной информации используются экспериментальные 

данные по дифракции нейтронов и рентгеновских лучей. В частности, 

в рамках данного метода удается получить интересные результаты 

для конденсированных многочастичных систем, где межчастичное 

взаимодействие носит преимущественно сферически-симметричный 

характер. Также нами рассматривается задача о воссоздании 

потенциала взаимодействия молекул воды (жидкая фаза вблизи 

плавления) [2]. 

Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда 

(проект № 19-12-00022) и РФФИ 18-02-00407. 
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Вязкость является одной из важнейших характеристик, 
определяющая релаксационные особенности и транспортные свойства 
вещества. В то же время, температурная зависимость вязкости 
определяет так называемую стеклообразующую способность системы 
(glass-forming ability) через величину индекса хрупкости (fragility 
index). Косвенные экспериментальные методики, такие как неупругое 
рассеяние нейтронов и рентгеновских лучей, бриллюэновское 
рассеяние света характеризуются значительными неточностями в 
определении коэффициента вязкости. В то же время, определение 
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вязкости с помощью вискозиметрии сопряжено со значительными 
трудностями, обусловленные в первую очередь, низкой 
чувствительностью и несовершенством экспериментальных методик. 
Другой альтернативой в нахождении вязкости являются методы 
классического и квантовомеханического моделирования, которые 
характеризуются рядом серьезных ограничений: первые – точностью 
и предсказательной способностью потенциалов межатомного 
взаимодействия, вторые – наличием приближений в обменно-
корреляционном потенциале и ограниченностью временных 
масштабов симуляций. 

В работе исследуются вязкоупругие и квазитвердотельные 

свойства никельсодержащих бинарных металлических расплавов для 
широкой области значений температур, включая область равновесной 
жидкой фазы и переохлажденного расплава. Целью настоящего 
исследования является уточнение данных по вязкости для систем 

xx
NiAl

)100( 
 и 

xx
NiFe

)100( 
, а также выявление особенностей 

квазитвердотельного поведения в различных никельсодержащих 
металлических расплавах. Результаты моделирования для 
концентрационных и температурных зависимостей вязкости для этих 
систем находятся в хорошем согласии с экспериментальными 
данными. Установлено, что значительный рост вязкости наблюдается 
при концентрациях никеля xNi=60÷80% и xNi=30÷50% для расплавов 

xx
NiAl

)100( 
 и 

xx
NiFe

)100( 
 соответственно. Кроме того, в области низких 

значений концентраций xNi~5% наблюдаются аномалии, как в 
сдвиговой, так и кинематической вязкости для расплава 

xx
NiFe

)100( 
. 

Детальный анализ упругих свойств был выполнен на основе 
численных расчетов модулей всестороннего сжатия и сдвига, 
коэффициента Пуассона и модуля Юнга. Установлено, что на 
диапазоне концентраций атомов никеля в системах 

xx
NiFe

)100( 
и 

xx
NiAl

)100( 
 модули упругости изменяются в 2 и 3 раза соответственно. 

Рассчитанные значения концентрационных зависимостей скоростей 
продольного и поперечного звука демонстрируют корреляцию со 

значениями вязкости. Ширины щелей 
gap

k  в законе дисперсии 
поперечных коллективных мод, как для расплава 

xx
NiAl

)100( 
, так и для 

xx
NiFe

)100( 
 с температурой описываются линейными зависимостями. 

Крупномасштабные атомарно-динамические расчеты выполнены 
на вычислительном кластере Казанского федерального университета 
и суперкомпьютере Межведомственного Суперкомпьютерного 
Центра Российской Академии Наук. Работа поддержана Российским 
Научным Фондом (проект №19-12-00022). 
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графита с высоким содержанием бора не уширяются. Это явление 

заслуживает дальнейшего исследовательского внимания. 

Исследование выполнено при поддержке гранта РНФ  

(№ 19-12-00111). 
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Клатратные гидраты – это кристаллические соединения, 

которые состоят из каркаса, образованного молекулами воды, и 

полостей, в которые включены молекулы-гости. Гидраты природного 

газа представляют большой интерес для исследований. Во-первых, 

они рассматриваются как источник углеводородного топлива. По 

оценкам специалистов, запасы газа в гидратах составляют около 

2·10
16

 м
3
, что на порядки превосходит запасы обычного природного 

газа. Во-вторых, в газовой отрасли остро стоит проблема 

гидратообразования в стволах скважин и газопроводах. Природных 

газ в трубах отлагается на стенках в виде гидратов, что снижает 

эффективность её добычи.  

В настоящей работе представлены результаты 

первопринципного молекулярно-динамического исследования 

электронных и теплофизических свойств  гидрата метана с 

кубическими структурами  КС-I и КС-II. На основе результатов 

рентгеноструктурного анализа Штакельберга и Мюллера, а также 

алгоритма оптимизации положений атомов водорода с помощью 

правил Бернала-Фаулера получены кристаллические структуры 

клатратных гидратов КС-I и КС-II. Гидрат метана получен путем 

внедрения в свободные полости ячейки молекул CH4. Каждая из ячеек 

моделирования имела размер 12×12×12 Å и включала 178 атомов. 

Крупномасштабные квантово-механические расчеты выполнялись в 

программном комплексе VASP для широкой области температур 


	Abstracts_1-4
	Abstracts_5-end
	УПРУГИЕ СВОЙСТВА И СТЕКЛОФОРМИРУЮЩАЯ СПОСОБНОСТЬ БИНАРНЫХ МЕТАЛЛИЧЕСКИХ РАСПЛАВОВ
	Хуснутдинов Р. М., Мокшин А. В.

	ЧИСЛЕННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ КЛАТРАТНЫХ ГИДРАТОВ
	Юнусов М. Б., Хуснутдинов Р. М., Мокшин А. В.



