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Влияние наноразмерных включений и химических процессов на механические свойства
сплавов алюминия с медью и цеолитов.
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 Методы атомистического моделирования стали использоваться в механике с начала 90-х годов параллельно с развитием многопроцессорных суперкомпьютеров и ориентированного на них распараллеливаемого программного обеспечения. Прогресс вычислительной техники позволил применить методы молекулярной динамики для детального изучения основных механизмов пластической деформации и разрушения твердых тел. Тем самым, появилась возможность уточнить необходимые коэффициенты в определяющих соотношениях и дать физическую интерпретацию явлениям, которую сложно определить в эксперименте. Многочисленные публикации российских и зарубежных исследователей посвящены моделированию ударно-волновых явлений, генерируемых высокоскоростным ударом или короткими импульсами лазерного излучения, моделированию свойств углеродных нанотрубок. Методы атомистического моделирования в настоящее время составляют важную часть механики деформируемого твердого тела. 

Доклад посвящен исследованию механизмов пластической деформации кристаллических сплавов алюминия при высоких нагрузках. Вторым направлением работы является моделирование упругих свойств цеолитов - алюмосиликатов с регулярно расположенными порами, в которых рассмотрены физическая адсорбция и хемосорбция газов, и образование дефектов структуры.
