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 С появлением суперкомпьютеров появилась возможность моделировать твердые тела с атомной структурой методами молекулярной динамики (МД) и квантовой механики. Несмотря на большое количество проведенных исследований в этой области, влияние различных дефектных образований на механические свойства твердых тел остается актуальной и до конца не изученной проблемой.
В данном докладе рассматриваются два объекта: пористые алюмосиликаты (цеолиты) и сплавы алюминия с медью. 
В первой части доклада будет показано влияние физической и химической адсорбции углекислого газа, а также процесса деалюминирования, применяемого для повышения каталитической активности, на модули упругости цеолитов. Также будут рассмотрены механизмы химической адсорбции СО2 в порах цеолитов, которые приводят к снижению их упругих свойств. 

Во второй части будут обсуждаться некоторые свойства пластической деформации сплавов алюминия при высоких нагрузках, например, при ударно-волновом нагружении. Будут представлены результаты относительно механизма и скорости зарождения петли частичной дислокации в сплавах алюминия с медью в широком диапазоне температур и напряжений, полученные с помощью метода МД. Будут рассмотрены случаи зарождения дислокации вблизи примесных атомов меди и наноразмерных кластеров в форме однослойного диска (зон Гинье-Престона). Будет показано влияние примесей меди на скорость распространения дислокационной петли сразу после зарождения. 
