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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Íà ïðîòÿæåíèè ïîñëåäíèõ äåñÿòèëåòèé ðîëü àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â ìàòå-

ðèàëîâåäåíèè ïîñòîÿííî âîçðàñòàåò. Îò÷àñòè ýòî îáóñëîâëåíî ðîñòîì äîñòóïíûõ âû÷èñ-

ëèòåëüíûõ ìîùíîñòåé, íî âî ìíîãîì - è ðàçâèòèåì ìåòîäîâ ìîäåëèðîâàíèÿ. Áëàãîäàðÿ

àêòèâíîìó ðàçâèòèþ, â íàøè äíè, àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå - ýòî óæå íå ïðîñòî

âñïîìîãàòåëüíûé èíñòðóìåíò, äîïîëíÿþùèé ýêñïåðèìåíò è îáëåã÷àþùèé åãî èíòåðïðå-

òàöèþ, íî ïîëíîöåííûé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ, îïåðåæàþùèé ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáîòû

âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ, íàïðèìåð, â çàäà÷å ïîèñêà íîâûõ ìàòåðèàëîâ èëè ïðè èññëåäîâàíèè

ñâîéñòâ âåùåñòâà â ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ.

Îäíèì èç íàèáîëåå òî÷íûõ ìåòîäîâ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìîëåêó-

ëÿðíàÿ äèíàìèêà. Îíà ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ îòäåëüíûõ àòîìîâ

è ìîëåêóë èññëåäóåìîé ñèñòåìû. Ïëàòîé çà òî÷íîñòü ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ

ñëîæíîñòü ìåòîäà. Äàæå ïðè òåêóùåì óðîâíå ðàçâèòèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì õàðàêòåð-

íîå âðåìÿ ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà íå ïðåâûøàåò äåñÿòêîâ ïèêî- èëè äåñÿòêîâ íàíîñåêóíä,

â çàâèñèìîñòè îò òî÷íîñòè èñïîëüçóåìûõ ìîäåëåé.

Âûñîêàÿ èíôîðìàòèâíîñòü è äîñòîâåðíîñòü äåëàåò ìîëåêóëÿðíóþ äèíàìèêó èäåàëü-

íûì èíñòðóìåíòîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ. Îäíàêî èç-çà âûñîêîé

âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïðÿìîå ìîäåëèðîâàíèå

äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ âîçìîæíî òîëüêî ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, çà÷à-

ñòóþ, ñóùåñòâåííî âûøå òåõ, ÷òî äîñòóïíû ýêñïåðèìåíòó.

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèè ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ìîãóò áûòü èñïîëüçî-

âàíû àëãîðèòìû óñêîðåííîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Íàèáîëåå òî÷íûì èç íèõ ÿâëÿåòñÿ

ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê (ÌÏÐ). Ïîýòîìó äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçâèòèþ ÌÏÐ è

åãî èñïîëüçîâàíèþ äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ.

Àêòóàëüíîñòü. Èññëåäîâàíèå äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ àêòóàëüíî, ïîñêîëüêó äèô-

ôóçèÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ìåõàíèçìîì òðàíñïîðòà íà àòîìíûõ ìàñøòàáàõ è, êàê ñëåä-

ñòâèå, îïðåäåëÿåò ñêîðîñòü ìíîãèõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Èíôîðìàöèÿ î äèô-

ôóçèîííûõ ñâîéñòâàõ, íàïðèìåð, íåîáõîäèìà äëÿ îïèñàíèÿ òåðìè÷åñêè- è ðàäèàöèîííî-

èíäóöèðîâàííîé äåãðàäàöèè ìàòåðèàëîâ, ñîðáöèîííûõ ïðîöåññîâ, èîííîé ïðîâîäèìîñòè.

Îäíàêî èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê äëÿ ðàñ÷åòà äèôôóçèîííûõ

ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ ñîïðÿæåíî ñ ðÿäîì ñëîæíîñòåé. Â ÷àñòíîñòè, íåèçâåñòíà îøèáêà ìå-

òîäà è åå çàâèñèìîñòü îò âíóòðåííèõ ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìà. Òàêæå íå èññëåäîâàíà ïðèìå-

íèìîñòü ìåòîäà äëÿ óñêîðåíèÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ. Áîëåå òîãî, îòñóòñòâóåò

ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà áû ïðîâåñòè ñîîòâåòñòâóþùåå èññëå-

äîâàíèå.
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Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê, åãî àäàïòàöèÿ

äëÿ óñêîðåíèÿ êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è ïðèìåíåíèå äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåñ-

ñîâ ñàìîäèôôóçèè íà ïðèìåðå àëþìèíèÿ, ìîëèáäåíà è ãèäðèäà òèòàíà. Äëÿ äîñòèæåíèÿ

ïîñòàâëåííîé öåëè áûëè ðåøåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:

1. Èññëåäîâàòü âëèÿíèå ïàðàìåòðîâ ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê (ÌÏÐ) íà òî÷íîñòü

åãî ðàáîòû. Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé èíôîðìàöèè ðàçðàáîòàòü ìåòîäèêó ïîäáîðà îï-

òèìàëüíîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ.

2. Ñîçäàòü ïðîãðàììíóþ ðåàëèçàöèþ àëãîðèòìà ÌÏÐ äëÿ óñêîðåíèÿ êâàíòîâî-

ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ. Ïðîâåñòè åå àïðîáàöèþ ïóòåì ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ñà-

ìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ.

3. Îïðåäåëèòü ìåõàíèçìû è ðàññ÷èòàòü êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè âîäîðîäà â ãèäðèäàõ

òèòàíà ðàçëè÷íîé ñòåõèîìåòðèè.

4. Îïðåäåëèòü ìåõàíèçìû è ðàññ÷èòàòü êîýôôèöèåíòû çåðåííîãðàíè÷íîé äèôôóçèè

ìîëèáäåíà. Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé èíôîðìàöèè ðàññ÷èòàòü ýôôåêòèâíûå êîýôôèöè-

åíòû ñàìîäèôôóçèè â ïîëèêðèñòàëëàõ.

5. Èññëåäîâàòü âçàèìîäåéñòâèå ñîáñòâåííûõ ìåæäîóçëèé ñ ìåæçåðåííûìè ãðàíèöàìè

â ìîëèáäåíå, îïðåäåëèòü íàñûùàåìîñòü ìåæçåðåííûõ ãðàíèö êàê ñòîêà ñîáñòâåííûõ

äåôåêòîâ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â õîäå âûïîëíåíèÿ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ïîëó÷åí ðÿä íîâûõ

íàó÷íûõ ðåçóëüòàòîâ. Â ÷àñòíîñòè, â ïåðâûå ïîêàçàíî, ÷òî:

1. Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ ñîáûòèé, èñïîëüçóåìûé â ìåòîäå Ïàðàëëåëüíûõ Ðåïëèê,

ñèñòåìàòè÷åñêè íåäîîöåíèâàåò ÷àñòîòó èõ ñîâåðøåíèÿ. Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà êîð-

ðåêòèðîâêè ýòîé îøèáêè.

2. Äëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ êèíåòèêè ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå

òåìïåðàòóð íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü çàâèñèìîñòü ýíòàëüïèè è ýíòðîïèè îáðàçîâàíèÿ

âàêàíñèé îò òåìïåðàòóðû, îáóñëîâëåííóþ ýôôåêòàìè àíãàðìîíèçìà.

3. Âîäîðîä â ñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå òèòàíà äèôôóíäèðóåò íå òîëüêî òîëüêî çà

ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ, íî è ïî ìåõàíèçìó ïðÿìîãî îáìåíà.
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4. Êëþ÷åâûì ýòàïîì îáðàçîâàíèÿ òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ ÿâëÿåòñÿ âîçáóæäåíèå

âîäîðîäà â îêòàýäðè÷åñêîå ïîëîæåíèå. Â ñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå ýòî ñîñòîÿ-

íèå íåñòàáèëüíî, íî ìîæåò áûòü âðåìåííî ñòàáèëèçèðîâàíî çà ñ÷åò òåïëîâûõ êîëåáà-

íèé ðåøåòêè òèòàíà. Íàëè÷èå ñòðóêòóðíûõ âàêàíñèé òàêæå ñòàáèëèçèðóåò âîäîðîä

â îêòàýäðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè.

5. Ñòðóêòóðà ìåæçåðåííûõ ãðàíèö ìîæåò âîññòàíàâëèâàòüñÿ ïðè ñåãðåãàöèè ñîáñòâåí-

íûõ ìåæäîóçëèé. Ïðè÷åì ñèììåòðè÷íûå ãðàíèöû âîññòàíàâëèâàþòñÿ ïåðèîäè÷åñêè

ïî ìåðå äîñòèæåíèÿ îïðåäåëåííîé ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ñåãðåãèðîâàííûõ äåôåê-

òîâ, â òî âðåìÿ êàê âîññòàíîâëåíèå àñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö ïðîèñõîäèò íåðåãóëÿðíî.

Òåîðåòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â â ñëåäóþùåì:

• Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà âàæíîñòü ó÷åòà àíãàðìîíè÷åñêèõ ïîïðàâîê ê ýíåðãèè îáðàçî-

âàíèÿ âàêàíñèé äëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ñàìîäèôôóçèè â àëþìèíèè.

• Óñòàíîâëåíû ìåõàíèçìû äèôôóçèè âîäîðîäà â ãèäðèäå òèòàíà, à òàêæå èõ çàâèñè-

ìîñòü îò òåìïåðàòóðû.

• Ðàññ÷èòàíû ñòðóêòóðû ñîáñòâåííûõ ìåæäîóçëèé íà ìåæçåðåííûõ ãðàíèöàõ ðàçëè÷-

íîé ñòðóêòóðû â ìîëèáäåíå, à òàêæå ìåõàíèçìû èõ äèôôóçèè âäîëü ãðàíèö.

• Ïîêàçàíî, ÷òî ìåæçåðåííûå ãðàíèöû ñïîñîáíû âîññòàíàâëèâàòü ñâîþ ñòðóêòóðó ïðè

ñåãðåãàöèè ñîáñòâåííûõ ìåæäîóçëèé. Êàê ñëåäñòâèå, èõ ìîæíî ñ÷èòàòü íåíàñûùàå-

ìûì ñòîêîì ñîáñòâåííûõ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ.

Â òî æå âðåìÿ, ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â õîäå âûïîëíåíèÿ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû

èìåþò è ïðàêòè÷åñêóþ çíà÷èìîñòü:

• Ðàçðàáîòàí âû÷èñëèòåëüíûé êîä, êîòîðûé ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ óñêîðåíèÿ

êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ìåòîäîì ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê.

• Ïðåäëîæåíà è âåðèôèöèðîâàíà ìåòîäèêà êîððåêòèðîâêè îøèáîê, îáóñëîâëåííûõ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê. Îíà ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïîâû-

øåíèÿ òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ ÌÏÐ ðàñ÷åòîâ.

• Ðàññ÷èòàíû êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè âîäîðîäà â ãèäðèäå òèòàíà, à òàêæå êîýôôè-

öèåíòû ñàìîäèôôóçèè â ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì ìîëèáäåíå, êîòîðûå ìîãóò èñïîëüçî-

âàòüñÿ äëÿ îïèñàíèÿ êèíåòèêè äèôôóçèîííî-êîíòðîëèðóåìûõ ïðîöåññîâ, ïðîòåêàþ-

ùèõ â ýòèõ ìàòåðèàëàõ.
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Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå ïîëîæåíèÿ:

1. Ïðåäëîæåííîå êîððåêòèðîâî÷íîå âûðàæåíèå ïîçâîëÿåò óñòðàíèòü ñèñòåìàòè÷åñêóþ

îøèáêó, îáóñëîâëåííóþ äèñêðåòíîñòüþ àëãîðèòìà äåòåêòèðîâàíèÿ ñîáûòèé èñïîëü-

çóåìîãî â ìåòîäå ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê.

2. Ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê äëÿ óñêîðåíèÿ

êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Íà ïðèìåðå ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ è äèô-

ôóçèè âîäîðîäà â ãèäðèäàõ òèòàíà ïîêàçàíî, ÷òî åå èñïîëüçîâàíèå ïîçâîëèëî ñóùå-

ñòâåííî ðàñøèðèòü îáëàñòü òåìïåðàòóð, äîñòóïíûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèîí-

íûõ ïðîöåññîâ.

3. Â ñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå òèòàíà îêòàýäðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå âîäîðîäà íåñòà-

áèëüíî, íî ìîæåò áûòü âðåìåííî ñòàáèëèçèðîâàíî çà ñ÷åò òåïëîâûõ êîëåáàíèé ðå-

øåòêè òèòàíà. Â ñóáñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå ýòî ñîñòîÿíèå ñòàáèëèçèðóåòñÿ çà

ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñî ñòðóêòóðíûìè âàêàíñèÿìè.

4. Ìåæçåðåííûå ãðàíèöû íàêëîíà ñïîñîáíû âîññòàíàâëèâàòü ñâîþ ñòðóêòóðó â ðåçóëü-

òàòå ñåãðåãàöèè ñîáñòâåííûõ ìåæäîóçëèé. Âîññòàíîâëåíèå ñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö

ïðîèñõîäèò ïî ìåðå íàêîïëåíèÿ çíà÷èòåëüíîé ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ñåãðåãèðî-

âàííûõ äåôåêòîâ è ñîïðîâîæäàåòñÿ ñìåùåíèåì ïëîñêîñòè ãðàíèöû. Âîññòàíîâëåíèå

àñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö íå òðåáóåò âûñîêîé êîíöåíòðàöèè äåôåêòîâ, ïîñêîëüêó ïðî-

èñõîäèò ëîêàëüíî. Ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü íå òîëüêî ê ñìåùåíèþ, íî è èñêðèâëåíèþ

ïëîñêîñòè ãðàíèöû.

Ëè÷íûé âêëàä ñîèñêàòåëÿ. Âñå ðåçóëüòàòû, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå, ïîëó÷åíû àâòî-

ðîì ëè÷íî.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû èçëîæåíû â 5

ñòàòüÿõ [1�5], âñå îíè îïóáëèêîâàíû â æóðíàëàõ, ðåêîìåíäîâàííûõ ÂÀÊ. Ðåçóëüòàòû íà-

ñòîÿùåé ðàáîòû òàêæå áûëè äîëîæåíû íà 5 âñåðîññèéñêèõ è 9 ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåí-

öèÿõ. Ñïèñîê ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèé: Ôàçîâûå ïðåâðàùåíèÿ è ïðî÷íîñòü êðèñòàë-

ëîâ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ, 2012; Õ, XI, XII Ìåæäóíàðîäíûé óðàëüñêèé ñåìèíàð �Ðàäèà-

öèîííàÿ ôèçèêà ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ�, Êûøòûì, Ðîññèÿ, 2013, 2015, 2017; Çàáàáàõèíñêèå

Íàó÷íûå ×òåíèÿ, Ñíåæèíñê, Ðîññèÿ, 2014; Di�usion in Materials (DIMAT), Ìþíñòåð, Ãåð-

ìàíèÿ, 2014; Electronic Structure Theory for the Accelerated Design of Structural Materials

(ESTADSM), Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2015; Multiscale Materials Modeling, Äèæîí, Ôðàíöèÿ, 2016;

The Nuclear Materials Conference (NuMat), Ìîíïåëüå, Ôðàíöèÿ, 2016.

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç Ââåäåíèÿ, ïÿòè ãëàâ, è

Çàêëþ÷åíèÿ. Ðàáîòà èçëîæåíà íà 121 ñòðàíèöå, âêëþ÷àÿ 39 ðèñóíêîâ è 1 òàáëèöó. Ñïèñîê
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ëèòåðàòóðû ñîäåðæèò 126 íàèìåíîâàíèé.

Êðàòêîå ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè

Âî ââåäåíèè ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñôîðìó-

ëèðîâàíà öåëü èññëåäîâàíèÿ è çàäà÷è, êîòîðûå íåîáõîäèìî ðåøèòü äëÿ åå äîñòèæåíèÿ.

Òàêæå âî ââåäåíèè îòðàæåíà òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü èññëåäîâàíèÿ,

ëè÷íûé âêëàä ñîèñêàòåëÿ è ñòåïåíü àïðîáàöèè ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèÿ.

Â ïåðâîé ãëàâå èçëîæåíû îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ êîíòèíóàëüíîé è àòîìèñòè÷åñêîé òåî-

ðèè äèôôóçèè. Îáñóæäàþòñÿ çàêîíû Ôèêà, ñîîòíîøåíèå Ýéíøòåéíà-Ñìîëóõîâñêîãî, à

òàêæå ñâÿçü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ñ ÷àñòîòîé è äëèíîé äèôôóçèîííûõ ñêà÷êîâ.

Âî âòîðîé ãëàâå ïðèâåäåí îáçîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ èñ-

ñëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäû âêëþ÷àþò

àíàëèç äèôôóçèè ìå÷åííûõ àòîìîâ è ðàçëè÷íûå òåõíèêè ñïåêòðîñêîïèè ÿäåðíîãî ìàã-

íèòíîãî ðåçîíàíñà (ßÌÐ).

Ýêñïåðèìåíòû ïî äèôôóçèè ìå÷åííûõ àòîìîâ, êàê ïðàâèëî, ïðîâîäÿòñÿ ïðè äîñòàòî÷-

íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, ïîñêîëüêó âîññòàíîâëåíèå êîíöåíòðàöèîííîãî ïðîôèëÿ ìåòêè

àòîìîâ âîçìîæíî òîëüêî ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîé äèôôóçèîííîé äëèíå.

ßÌÐ èçìåðåíèÿ, íàïðîòèâ, ïðîâîäèòñÿ ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, ÷òî îáóñëîâ-

ëåíî òåõíè÷åñêèìè îñîáåííîñòÿìè ñïåêòðîìåòðîâ. Ñðåäè ìíîæåñòâà ìåòîäèê ßÌÐ ñóùå-

ñòâóþò äâå íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûå: èçìåðåíèÿ â èìïóëüñíîì ãðàäèåíòå ìàãíèòíîãî

ïîëÿ, ëèáî ñïåêòðîñêîïèÿ âðåìåí ðåëàêñàöèè (êàê ïðàâèëî, ñïèí-ðåøåòî÷íîé). Ïåðâàÿ

òåõíèêà ïîçâîëÿåò îöåíèòü êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàïðÿìóþ, â òî âðåìÿ êàê âòîðàÿ

èñïîëüçóåò äîïîëíèòåëüíûå ìîäåëè è ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî ñêàçûâàåòñÿ íà òî÷íîñòè ïîëó-

÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ.

Òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ ìîæíî óñëîâíî ðàçäå-

ëèòü íà ñòàòè÷åñêèå è äèíàìè÷åñêèå. Ñòàòè÷åñêèå ìåòîäû îñíîâûâàþòñÿ íà òåîðèè ïå-

ðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ è èññëåäóþò ïðîöåññ åäèíè÷íîãî äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà. Îäíèì èç

íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ ñòàòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä óïðóãîé ëåíòû. Îí ïîç-

âîëÿåò ðàññ÷èòàòü ýíòàëüïèþ ìèãðàöèè, åñëè èçâåñòíî ïîëîæåíèå àòîìîâ äî è ïîñëå ñêà÷-

êà.

Èäåÿ äèíàìè÷åñêèõ ìåòîäîâ ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ñîçäàòü óñëîâèÿ äëÿ åñòåñòâåííîãî

ïðîòåêàíèÿ äèôôóçèè. Íàïðèìåð, ñîçäàòü âàêàíñèþ â ðåøåòêå àëþìèíèÿ è ðàññ÷èòàòü

òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ àòîìîâ ñèñòåìû. Òîãäà êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ìîæíî ðàññ÷èòàòü

èç ñêîðîñòè ðîñòà ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ àòîìîâ ñèñòåìû. Îäíàêî ýòîò ïîäõîä

åñòåñòâåííûì îáðàçîì íàñëåäóåò âðåìåííûå îãðàíè÷åíèÿ ìåòîäà ìîäåëèðîâàíèÿ. Ñîîòâåò-
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ñòâåííî, äèíàìè÷åñêèé ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âîçìîæåí òîëüêî âûøå íåêîòî-

ðîé òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé óäàñòñÿ ïðîíàáëþäàòü äîñòàòî÷íîå ÷èñëî äèôôóçèîííûõ

ñêà÷êîâ.

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèè ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ èñïîëüçóþò ìåòî-

äû óñêîðåííîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè: ãèïåðäèíàìèêó, ìåòàäèíàìèêó, òåìïåðàòóðíî-

óñêîðåííóþ äèíàìèêó è ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê (ÌÏÐ). ÌÏÐ ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå òî÷-

íûì èç ýòèõ ìåòîäîâ, ïîñêîëüêó íå òðåáóåò ïîñòðîåíèÿ ïîòåíöèàëà ñìåùåíèÿ (â îòëè÷èå

îò ãèïåðäèíàìèêè), ïðàâèëüíî âîñïðîèçâîäèò ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ñîñòîÿíèé, ïîñåùàåìûõ

ñèñòåìîé, (â îòëè÷èå îò ìåòàäèíàìèêè), à òàêæå ó÷èòûâàåò ñêîððåëèðîâàííûå ñîáûòèÿ è

ýôôåêòû àíãàðìîíèçìà (â îòëè÷èå îò òåìïåðàòóðíî-óñêîðåííîé äèíàìèêè). Ïîýòîìó äëÿ

èññëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ áóäåò èñïîëüçîâàí èìåííî ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ

ðåïëèê.

Òðåòüÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå è îïòèìèçàöèè ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê äëÿ

óñêîðåíèÿ êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÊÌÄ). Ïîñêîëüêó ÊÌÄ ÿâëÿåòñÿ îäíèì

èç íàèáîëåå òî÷íûõ ìåòîäîâ âû÷èñëèòåëüíîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, ïðåæäå, ÷åì óñêîðÿòü

åå ñ ïîìîùüþ ÌÏÐ, íåîáõîäèìî óäîñòîâåðèòüñÿ, ÷òî ýòî íå âíåñåò ñóùåñòâåííûõ îøè-

áîê â ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà. Äëÿ ýòîãî áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ âíóòðåííèõ

ïàðàìåòðîâ ÌÏÐ íà ðåçóëüòàòû åãî ðàáîòû.

Ñðåäè ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìà ÌÏÐ ìîæíî âûäåëèòü òðè îñíîâíûõ: âåëè÷èíó ïîðîãî-

âîãî ñìåùåíèÿ (∆), òî÷íîñòü ñõîäèìîñòè àëãîðèòìà ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè ñèñòåìû (Ediff )

è èíòåðâàë ìåæäó ïðîâåðêàìè íà íàëè÷èå ñîáûòèé (tc). Íà ïðèìåðå äèôôóçèè âàêàíñèé â

àëþìèíèè ïîêàçàíî, ÷òî îïòèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ∆ ñîñòàâëÿþò 0.7− 0.9 îò ðàäèóñà ïåðâîé

êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû, à Ediff äîëæåí áûòü < 10−4. Ïðè÷åì, íåîïòèìàëüíûé âûáîð ýòèõ

ïàðàìåòðîâ âåäåò ê îøèáêå â ÷àñòîòå ðåãèñòðàöèè ñîáûòèé νj âåëè÷èíîé âñåãî â íåñêîëüêî

ïðîöåíòîâ.

Çàâèñèìîñòü νj îò tc ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ.1. Èç ãðàôèêà âèäíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå îøèá-

êà ìîæåò ñîñòàâëÿòü äåñÿòêè ïðîöåíòîâ. Èç ðàññìîòðåíèÿ äèôôóçèè êàê Ïóàññîíîâñêîãî

ïðîöåññà ñëåäóåò, ÷òî çàâèñèìîñòü νj(tc) äîëæíà èìåòü âèä:

νj(tc) =
1

tc
[1 − exp(−tcνd)] (1)

ãäå νd - ÷àñòîòà ðåàëüíî ñîâåðøåííûõ äèôôóçèîííûõ ñêà÷êîâ. Èç ðèñ.1 ñëåäóåò, ÷òî,

èìåÿ âñåãî îäèí ñâîáîäíûé ïàðàìåòð (νd), âûðàæåíèå (1) îòëè÷íî îïèñûâàåò ðåçóëüòàòû

ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, íàáëþäàåìàÿ çàâèñèìîñòü νj(tc) îáóñëîâëåíà äèñêðåò-

íîñòüþ ïðîöåäóðû ïðîâåðêè íà íàëè÷èå ñîáûòèé. Âûðàæàÿ νd èç (1), ïîëó÷èì êîððåêòè-

ðîâî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ÷àñòîòû äèôôóçèîííûõ ñêà÷êîâ:
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Ðèñ. 1: Çàâèñèìîñòü ñðåäíåé ÷àñòîòû ðåãèñòðàöèè ñîáûòèé îò ïåðèîäà ïðîâåðêè íà íàëè-

÷èå ñîáûòèé. "MD� - îáðàáîòêà îäíîé òðàåêòîðèè; ñïëîøíàÿ ëèíèÿ - èíòåðïîëÿöèÿ ñåðèè

"MD� ñîãëàñíî âûðàæåíèþ (1); "PRD� - ÌÏÐ ðàñ÷åòû.

νd =
− ln (1 − tc · νj)

tc
(2)

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî, â ñëó÷àå ÌÏÐ ðàñ÷åòà íà Nrep ðåïëèêàõ, tc â âûðàæåíèè (2)

íåîáõîäèìî çàìåíèòü íà tc ·Nrep.

Äàëåå â ãëàâå 3 îáñóæäàþòñÿ äåòàëè ñîçäàíèÿ ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ÌÏÐ äëÿ

óñêîðåíèÿ êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îïèñàíî ïðèìåíåíèå ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ

îðãàíèçàöèè ïðîãðàììû, èç íèõ âûáðàíà ðåàëèçàöèÿ, îáëàäàþùàÿ íàèáîëüøåé îòêàçî-

óñòîé÷èâîñòüþ â óñëîâèÿõ íåñòàáèëüíîãî ôóíêöèîíèðîâàíèÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ïîëÿ.

Â ÷åòâåðòîé ãëàâå ðàçðàáîòàííàÿ ðåàëèçàöèÿ ÌÏÐ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ óñêîðåíèÿ êâàí-

òîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Âåðèôèêàöèÿ âû÷èñëèòåëüíîãî êîäà è ìåòîäà â öåëîì ïðî-

âîäèòñÿ íà ïðèìåðå ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ. Çàòåì èññëåäóþòñÿ

ìåõàíèçìû è ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè âîäîðîäà â ãèäðèäàõ òèòàíà.

Âûáîð àëþìèíèÿ äëÿ âåðèôèêàöèè ìåòîäà ïðîäèêòîâàí òåì, ÷òî ýòîò ìàòåðèàë õîðîøî

èññëåäîâàí. Îäíàêî, íåñìîòðÿ íà ýòî, â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âñå æå ïðèñóòñòâóþò

íåêîòîðûå ïðîòèâîðå÷èÿ. Â ÷àñòíîñòè, ýêñïåðèìåíòû ïî äèôôóçèè ðàäèîàêòèâíîé ìåò-

êè [6, 7] ïðåäñêàçûâàþò á�îëüøèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àêòèâàöèè ñàìîäèôôóçèè, ÷åì ßÌÐ

èçìåðåíèÿ [8�10]. Â ëèòåðàòóðå îáñóæäàåòñÿ, ÷òî íàáëþäàåìîå ðàçíîãëàñèå ìîæåò áûòü

âûçâàíî âêëàäîì äèâàêàíñèé â ñàìîäèôôóçèþ [11] èëè íåòî÷íîñòüþ ýêñïåðèìåíòîâ èç-çà

çàäåðæêè ðàäèîàêòèâíîé ìåòêè íà ïîâåðõíîñòíîì îêñèäíîì ñëîå îáðàçöà [12].
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Ðèñ. 2: Êîýôôèöèåíòû ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîêàçàíû

ñåðûì è ÷åðíûì �Tr.� - ýêñïåðèìåíòû ïî äèôôóçèè ðàäèîàêòèâíîé ìåòêè, �NMR� - ðåçóëü-

òàòû ßÌÐ èçìåðåíèé. Êðàñíûå è çåëåíûå òî÷êè - äàííûå ïîëó÷åííûå èç ñòàíäàðòíîãî

è ÌÏÐ óñêîðåííîãî QMD ñîîòâåòñòâåííî. Ñèíèå è çåëåíûå ëèíèè - ýêñòðàïîëÿöèÿ ñåðèè

�PRD� äëÿ ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé èç ðàáîò [13] è [14] ñîîòâåòñòâåííî.

Íà ïåðâîì ýòàïå ðàáîòû áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âàêàíñèé ìå-

òîäàìè ñòàíäàðòíîé è ÌÏÐ-óñêîðåííîé ÊÌÄ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ

ðàçíûìè ìåòîäàìè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ äðóã ñ äðóãîì.

Ïîëó÷åííàÿ èíôîðìàöèÿ âïîñëåäñòâèè èñïîëüçîâàëàñü ïðè ðàñ÷åòå êîýôôèöèåíòîâ

ñàìîäèôôóçèè. Ïðè ýòîì ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé áðàëàñü èç ëèòåðàòóðíûõ äàí-

íûõ [13, 14]. Â ðàáîòå [13] ýíòàëüïèÿ è ýíòðîïèÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ðàññ÷èòûâàëàñü â

ãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, à â [14] ó÷èòûâàëèñü è àíãàðìîíè÷åñêèå ýôôåêòû.

Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè íàðÿäó ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ.2. Èç ãðàôèêà âèäíî, ÷òî, â öåëîì, ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåí-

òîì äîñòàòî÷íî õîðîøåå. Òåì íå ìåíåå, çàìåòíî, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè êîíöåíòðàöèè

âàêàíñèé, ðàññ÷èòàííîé â ãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, íå óäàåòñÿ âîñïðîèçâåñòè ðåçóëü-

òàòû âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî äèôôóçèè ìåòêè. Â òî æå âðåìÿ, ó÷åò àí-

ãàðìîíè÷åñêèõ ïîïðàâîê ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ðàñ÷åòíûå äàííûå ïðåêðàñíî ñîãëàñóþòñÿ

ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð.

Ïîñëå óñïåøíîé àïðîáàöèè ïîäõîäà, ÌÏÐ-óñêîðåííàÿ ÊÌÄ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èññëåäî-
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(a) (b)

Ðèñ. 3: Ñòðóêòóðà ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî äèãèäðèäà òèòàíà. Íà ðèñ.a ïîêàçàíû àòîìû âîäî-

ðîäà è ìåòàëëà, íà ðèñ.b - òîëüêî âîäîðîäà.

âàíèÿ ìåõàíèçìîâ è ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âîäîðîäà â äåëüòà-ôàçå ãèäðèäîâ

òèòàíà. Ýòîò ìàòåðèàë èìååò ôëþîðèòíóþ ñòðóêòóðó, èçîáðàæåííóþ íà ðèñ.3. Àòîìû

òèòàíà îáðàçóþò ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó â òåòðàýäðè÷åñêèõ ïóñòîòàõ

êîòîðîé íàõîäèòñÿ âîäîðîä (ðèñ.3a). Òàêèì îáðàçîì àòîìû âîäîðîäà îáðàçóþò êóáè÷å-

ñêóþ ïîäðåøåòêó (ðèñ.3b), ïðè÷åì â öåíòðå êóáîâ íàõîäèòñÿ ïîî÷åðåäíî èëè àòîì òèòàíà

èëè îêòàýäðè÷åñêàÿ ïóñòîòà. Íà ðèñ.3 ïîêàçàí ñòåõèîìåòðè÷åñêèé äèãèäðèä, îäíàêî àíà-

ëîãè÷íàÿ ñòðóêòóðà ñòàáèëüíà òàêæå è ïðè óìåíüøåíèè êîíöåíòðàöèè âîäîðîäà âïëîòü

äî TiH1.5, â ýòîì ñëó÷àå â ïîäðåøåòêå âîäîðîäà îáðàçóþòñÿ ñòðóêòóðíûå âàêàíñèè.

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âîäîðîäà â TiH1.75 è TiH2 ïðåäñòàâëåíû

íà ðèñ.4. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî äëÿ íåñòåõèîìåòðè÷åñêîãî äèãèäðèäà íàáëþäàþòñÿ çíà-

÷èòåëüíûå îòêëîíåíèÿ îò êèíåòèêè Àððåíèóñà. Ýòî îáóñëîâëåíî ñìåíîé äîìèíèðóþùåãî

ìåõàíèçìà äèôôóçèè ïðè òåìïåðàòóðå îêîëî 900 K. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî èìåííî èñïîëü-

çîâàíèå ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê ïîçâîëèëî èññëåäîâàòü äèôôóçèþ â íèçêîòåìïåðà-

òóðíîì ðåæèìå, ïîñêîëüêó ñäåëàòü ýòî ìåòîäàìè ñòàíäàðòíîé ÊÌÄ áûëî áû íåâîçìîæíî.

Èç ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñëåäóåò, ÷òî â ñóáñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå ïðè íèçêèõ

òåìïåðàòóðàõ (íèæå 900 K äëÿ TiH1.75) âîäîðîä äèôôóíäèðóåò ïðåèìóùåñòâåííî ïîñðåä-

ñòâîì ìèãðàöèè ñòðóêòóðíûõ âàêàíñèé. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýíåðãèÿ àêòèâàöèè, îïðåäåëåí-

íàÿ èç äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ñîñòàâëÿåò Ea = 0.49 ýÂ, ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð

D0 = 6.2 · 10−8 ì2/c.

Ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû â ïîäðåøåòêå âîäîðîäà âîçðàñòàåò âåðîÿòíîñòü îáðàçîâà-

íèÿ òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ. Âêëàä ýòèõ äåôåêòîâ â äèôôóçèþ ñòàíîâèòñÿ îïðåäåëÿþ-

ùèì ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, èëè ïðè íèçêèõ êîíöåíòðàöèÿõ ñòðóêòóðíûõ

âàêàíñèé êàê, íàïðèìåð, â TiH2. Ïàðàìåòðû äèôôóçèè ïî ýòîìó ìåõàíèçìó: Ea = 0.94 ýÂ,

D0 = 8.2 · 10−6 ì2/c.

Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè, â öåëîì,

õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðåäñòàâëåííûìè íà ðèñ.4. Ïðàê-
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Ðèñ. 4: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âîäîðîäà â

δ−TiHx. ×èñëî â ëåãåíäå ñîîòâåòñòâóåò ìîëÿðíîìó îòíîøåíèþ âîäîðîä/ìåòàëë. QMD è

PRD - ðàñ÷åòû ìåòîäîì ñòàíäàðòíîé è ÌÏÐ-óñêîðåííîé ÊÌÄ. Äëÿ óäîáñòâà, ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå äàííûå ïîñòðîåíû ðàçäåëüíî: íà ðèñ.a - ðåçóëüòàòû ßÌÐ â èìïóëüñíîì ãðàäèåíòå

ìàãíèòíîãî ïîëÿ è íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ (ïîìå÷åíû ïðåôèêñîì �NS�), íà ðèñ.b - ßÌÐ

ñïèí-ðåøåòî÷íîé ðåëàêñàöèè.

òè÷åñêè òî÷íîå ñîâïàäåíèå íàáëþäàåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé ìåòîäîì íåéòðîííîãî

ðàññåÿíèÿ [17]. Ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè ßÌÐ èçìåðåíèé íåñêîëüêî õóæå. Òàê, ðàñ÷åòíûå

çíà÷åíèÿ â ïîëòîðà ðàçà âûøå, ÷åì ðåçóëüòàòû ðàáîòû [15] è ïðèìåðíî â 3.5 ðàçà - ÷åì

äàííûå [16]. Òåì íå ìåíåå, ó÷èòûâàÿ ïðîòèâîðå÷èâîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîëó-

÷åííûõ ðàçíûìè àâòîðàìè èëè â ðàìêàõ ðàçíûõ ìåòîäèê, íàáëþäàåìîå ñîãëàñèå âïîëíå

òàêæå ìîæíî ñ÷èòàòü óäîâëåòâîðèòåëüíûì.

Äëÿ áîëåå äåòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ äèôôóçèè âîäîðîäà â TiHx áûëà ïðî-

âåäåíà ñåðèÿ ðàñ÷åòîâ áàðüåðîâ ìèãðàöèè ìåòîäîì óïðóãîé ëåíòû, èõ ðåçóëüòàòû ïðåä-

ñòàâëåíû íà ðèñ.5. Â êàæäîì èç ýòèõ ðàñ÷åòîâ àòîì âîäîðîäà ñìåùàëñÿ èç òåòðàýäðè÷å-

ñêîãî ïîëîæåíèÿ â îêòàýäðè÷åñêîå.

Ïðè èññëåäîâàíèè äèôôóçèè â ñóáñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå â ïåðâîé, âòîðîé èëè

òðåòüåé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå ñìåùàåìîãî àòîìà íàõîäèëàñü âàêàíñèÿ ("A","B" èëè "C"

íà âðåçêå ðèñ.5). Èç ïîëó÷åííûõ äàííûõ ñëåäóåò, ÷òî íàèìåíüøèé áàðüåð - 0.5 ýÂ íàáëþ-

äàåòñÿ ïðè ìèãðàöèè â ïåðâóþ êîîðäèíàöèîííóþ ñôåðó. Ýòî çíà÷åíèå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ

ñ ýíåðãèåé àêòèâàöèè, ïîëó÷åííîé äëÿ TiH1.75 èç äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ (0.49 ýÂ).

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì áûë èññëåäîâàí ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåí-

êåëÿ â TiH2. Â ýòîì ñëó÷àå ñèñòåìà íå ñîäåðæàëà ñòðóêòóðíûõ âàêàíñèé. Èç ýíåðãåòè÷å-

ñêîãî ïðîôèëÿ íà ðèñ.5 (ñåðèÿ "No VAC") ñëåäóåò, ÷òî âîäîðîä â îêòàýäðè÷åñêîì ïîëîæå-
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Ðèñ. 5: Ýíåðãåòè÷åñêèé ïðîôèëü ñèñòåìû ïðè ñìåùåíèè àòîìà âîäîðîäà èç Ò-ïîëîæåíèÿ

(îòìå÷åí áóêâîé Ò íà âðåçêå) â áëèæàéøåå Î-ïîëîæåíèå (Áóêâà Î íà âðåçêå). Áóêâàìè

�A� ,�B� è �C� â ëåãåíäå è íà âðåçêå îòìå÷åíî ïîëîæåíèå âàêàíñèè. Çàêðàøåííûé òðåóãîëü-

íèê ñ ïëàíêîé îøèáêè îáîçíà÷àåò ðàçíèöó ýíåðãèé ñèñòåìû â ïðèñóòñòâèè âîçìóùåíèè

òèòàíîâîé ïîäðåøåòêè. Öèôðû âîçëå êðèâûõ ñîîòâåòñòâóþò çíà÷åíèþ ýíåðãèè â êîíå÷íîé

òî÷êå.

íèè îêàçûâàåòñÿ íåñòàáèëåí è "ñêàòûâàåòñÿ" îáðàòíî â òåòðàýäðè÷åñêóþ ïîðó. Îäíàêî,

äàëüíåéøèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî òåðìè÷åñêèå êîëåáàíèÿ àòîìîâ òèòàíà ìîãóò èç-

ìåíÿòü ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ñèñòåìå òàêèì îáðàçîì, ÷òî âîäîðîä íà

âðåìÿ "çàïèðàåòñÿ" â îêòàýäðè÷åñêîì ïîëîæåíèè. Õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ â

ýòî ñîñòîÿíèå ñîñòàâëÿåò 0.9 ýÂ, ÷òî òàêæå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè äèíàìè÷å-

ñêèõ ðàñ÷åòîâ (0.94 ýÂ).

Òàêèì îáðàçîì, â ãëàâå 4 áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ïàðàë-

ëåëüíûõ ðåïëèê äëÿ óñêîðåíèÿ êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî

ðàñøèðèòü îáëàñòü òåìïåðàòóð, äîñòóïíûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ.

Ïðè èññëåäîâàíèè ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ ýòî ïîçâîëèëî ïîêàçàòü, ÷òî äëÿ êîððåêòíîãî

îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü àíãàðìîíè÷åñêèå ïîïðàâêè

ê ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé. Ïðèìåíèòåëüíî ê ãèäðèäó òèòàíà, èñïîëüçîâàíèå ÌÏÐ

ïîçâîëèëî âûÿâèòü è îõàðàêòåðèçîâàòü íèçêîòåìïåðàòóðíûé ìåõàíèçì äèôôóçèè âîäî-

ðîäà. Ïîìèìî ýòîãî áûëà èññëåäîâàíà è äèôôóçèÿ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ïîêàçàíî,
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÷òî òåðìè÷åñêèå êîëåáàíèÿ ðåøåòêè òèòàíà èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïðîöåññå îáðàçîâàíèÿ

òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ â ñòåõèîìåòðè÷åñêîì äèãèäðèäå.

Â ïÿòîé ãëàâå îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ çåðåííîãðàíè÷íîé äèôôóçèè

äåôåêòîâ è ñàìîäèôôóçèè â ìîëèáäåíå. Ìîëèáäåí âûáðàí â êà÷åñòâå îáúåêòà èññëåäî-

âàíèÿ, ïîñêîëüêó îí ðàññìàòðèâàåòñÿ â êà÷åñòâå ïåðñïåêòèâíîãî êîíñòðóêöèîííîãî ìàòå-

ðèàëà äëÿ ÿäåðíîé ýíåðãåòèêè, à òàêæå èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå îäíîãî èç êîìïîíåíòîâ

ìåòàëëè÷åñêîãî ÿäåðíîãî òîïëèâà.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî èñïîëüçîâàòü ÊÌÄ äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è íå óäàñòñÿ èç-çà

âûñîêîé âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè ìåòîäà, ïîýòîìó ðåçóëüòàòû, îáñóæäàþùèåñÿ â äàí-

íîé ãëàâå, ïîëó÷åíû â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Äëÿ îïèñàíèÿ ìåæ-

÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èñïîëüçóåòñÿ õîðîøî âåðèôèöèðîâàííûé ìíîãî÷àñòè÷íûé ïî-

òåíöèàë ïîãðóæåííîãî àòîìà [19].

Â ïåðâîé ÷àñòè ãëàâû ïðîâîäèòñÿ èññëåäîâàíèå ñàìîäèôôóçèè â ïîëèêðèñòàëëè÷å-

ñêîì ìîëèáäåíå. Ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ ìåòîäèêà ïîñòðîåíèÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé

ìîäåëè ñèììåòðè÷íîé ìåæçåðåííîé ãðàíèöû (ÌÇÃ) íàêëîíà, ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå

ðàñ÷åòíîé ñòðóêòóðû ÌÇÃ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé. Êðîìå òîãî, ðàññ÷èòûâàåòñÿ

çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ ãðàíèöû îò óãëà ðàçîðèåíòàöèè êðèñòàëëèòîâ, ïðîâî-

äèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè.

Äàëåå ðàññ÷èòûâàþòñÿ õàðàêòåðèñòèêè èçîëèðîâàííûõ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ íà ãðàíè-

öàõ çåðåí: ñòðóêòóðà äåôåêòîâ, ýíåðãèè èõ îáðàçîâàíèÿ, ìåõàíèçìû è ýíåðãèè ìèãðàöèè.

Âïîñëåäñòâèè ïîëó÷åííàÿ èíôîðìàöèÿ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ çåðåí-

íîãðàíè÷íîé äèôôóçèè, à òàêæå ýôôåêòèâíûõ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè â ïîëè-

êðèñòàëëàõ. Ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè, à òàêæå ñ ðåçóëüòàòàìè ïðÿìîãî ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè â ìî-

äåëüíûõ ïîëèêðèñòàëëàõ.

Ïîêàçàíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ äðóã

ñ äðóãîì. Êðîìå òîãî, ñîïîñòàâëåíèå ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîò [20�23]

óêàçûâàåò íà òî, ÷òî çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîäèôôóçèè âäîëü ìåæçåðåííûõ ãðà-

íèö, ïîëó÷åííûå èç ýêñïåðèìåíòîâ ïî ñïåêàíèþ, íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ âûøå çíà÷åíèé,

íàáëþäàåìûõ â ðåàëüíûõ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëàõ. Ýòî ìîæåò áûòü îáóñëîâëå-

íî ðàçëè÷èåì ñòðóêòóð ñòàáèëüíûõ ÌÇÃ â ïîëèêðèñòàëëå è ãðàíèö, îáðàçóþùèõñÿ ìåæäó

÷àñòèöàìè ñïåêàåìîãî ïîðîøêà.

Â ñëåäóþùåé ÷àñòè ãëàâû èññëåäóþòñÿ âîïðîñû âçàèìîäåéñòâèÿ ñîáñòâåííûõ ìåæäîóç-

ëèé ñ ìåæçåðåííûìè ãðàíèöàìè. Äëÿ ýòîãî â ïðîöåññå ðàñ÷åòà â îáúåìå çåðíà (äîñòàòî÷íî

äàëåêî îò ÌÇÃ) ãåíåðèðóþòñÿ äåôåêòû. Îíè èìåþò âîçìîæíîñòü âûõîäèòü íà ãðàíèöó â

äèôôóçèîííîì ðåæèìå, ëèáî ìîãóò îñòàâàòüñÿ â îáúåìå è, íàïðèìåð, îáðàçîâûâàòü êîì-
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ïëåêñû äðóã ñ äðóãîì.

a) b)

c) d)

Y

X

-6.031 -7.127

Ðèñ. 6: Ýâîëþöèÿ ñòðóêòóðû Σ5(210) â õîäå ñåãðåãàöèè ìåæäîóçëèé. Ïóíêòèðîì íà ðèñ.a

è d ñîåäèíåíû îäèíàêîâûå öåïî÷êè àòîìîâ. Öâåò àòîìîâ ñîîòâåòñòâóåò èõ ïîòåíöèàëüíîé

ýíåðãèè, öâåòîâàÿ øêàëà ïðèâåäåíà â ýëåêòðîíâîëüòàõ.

Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî ñêîïëåíèÿ äåôåêòîâ â îáúåìå çåðíà

íå ïðîèñõîäèò, âñå äîáàâëåííûå ìåæäîóçëèÿ ñåãðåãèðóþòñÿ íà ãðàíèöå. Ýâîëþöèÿ ÌÇÃ â

ïðîöåññå ñåãðåãàöèè ïðîèëëþñòðèðîâàíà íà ðèñ.6.

Èñõîäíàÿ ñòðóêòóðà ãðàíèöû ïðèâåäåíà íà ðèñ.6a. Ñíà÷àëà ìåæäîóçëèÿ ñåãðåãèðóþò-

ñÿ íà ãðàíèöå â âèäå èçîëèðîâàííûõ äåôåêòîâ. Çàòåì ïðîèñõîäèò îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ

èëè, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ.6b, äàæå ðåãóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Äàëüíåéøåå äîáàâëåíèå äåôåê-

òîâ ïðèâîäèò ê ðàçóïîðÿäî÷åíèþ ýòèõ ñòðóêòóð (ñì. ðèñ.6ñ). Çàòåì, êîãäà êîíöåíòðàöèÿ

äåôåêòîâ íà ãðàíèöå ïðåâîñõîäèò íåêîòîðîå ïîðîãîâîå çíà÷åíèå, ìåæäîóçëèÿ ïåðåñòðàè-

âàþòñÿ è ïðîäëåâàþò ðåøåòêó îäíîãî èç êðèñòàëëèòîâ. Ñòðóêòóðà ãðàíèöû ïîñëå ïåðå-

ñòðîéêè ïîêàçàíà íà ðèñ.6d. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ìåæäîóçëèé íå õâàòèëî äëÿ îáðàçîâà-

íèÿ ïîëíîé êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ïëîñêîñòè, ïîýòîìó èòîãîâàÿ ÌÇÃ ñîäåðæèò âàêàíñèè.

Îäíàêî äàëüíåéøàÿ ñåãðåãàöèÿ ìåæäîóçëèé ïðèâîäèò ê èõ ðåêîìáèíàöèè è ïîëíîìó âîñ-

ñòàíîâëåíèþ èñõîäíîé ñòðóêòóðû (ñì. ðèñ.6a).

Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ íàáëþäàåìîãî ÿâëåíèÿ áûëà ðàññ÷èòàíà çàâèñèìîñòü

ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ ÌÇÃ îò ÷èñëà ñåãðåãèðîâàííûõ äåôåêòîâ, îíà ïðèâåäåíà íà ðèñ.7. Èç

ãðàôèêà âèäíî, ÷òî äëÿ ñèììåòðè÷íûõ ÌÇÃ ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ ìåíÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêè.

Òàê ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî, ÷òî ïðè ñåãðåãàöèè îêîëî 4.5 ìåæäîóçëèé íà íì2 ïëîùàäè

ãðàíèöû ïðîèñõîäèò ïîëíîå âîññòàíîâëåíèå åå èñõîäíîé ñòðóêòóðû.

Äèíàìèêà ýíåðãèè àñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö êà÷åñòâåííî äðóãàÿ. Íà ðèñ.7 õîðîøî çà-

ìåòíî, ÷òî êîëåáàíèÿ ýíåðãèè òàêèõ ãðàíèö íå ïåðèîäè÷íû, à èõ àìïëèòóäà çíà÷èòåëüíî

ìåíüøå, ÷åì äëÿ ñèììåòðè÷íûõ ÌÇÃ. Àíàëèç ýâîëþöèè ñòðóêòóðû àñèììòåðè÷íûõ ÌÇÃ
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Ðèñ. 7: Çàâèñèìîñòü ýíåðãèé îáðàçîâàíèÿ ñèììåòðè÷íîé è àñèììåòðè÷íîé ÌÇÃ îò ÷èñëà

ñåãðåãèðîâàííûõ äåôåêòîâ. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî äëÿ ñèììåòðè÷íîé ÌÇÃ ñòðåëêàìè

îòìå÷åíû ñòðóêòóðû, ïîêàçàííûå íà ðèñ.6.

ïîêàçàë, ÷òî âîññòàíîâëåíèå èõ ñòðóêòóðû ïðîèñõîäèò ëîêàëüíî. Òî åñòü âîññòàíàâëèâà-

åòñÿ íå âñÿ ãðàíèöà öåëèêîì, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ.6, à îòäåëüíûå åå ñåãìåíòû. Ñ îäíîé

ñòîðîíû, ýòî ïðèâîäèò ê ïîñòîÿííûì èñêðèâëåíèÿì ïëîñêîñòè ãðàíèöû, ñ äðóãîé - ÷èñëî

äåôåêòîâ íà ãðàíèöå âñåãäà îñòàåòñÿ ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèì, ïîýòîìó àìïëèòóäà êîëå-

áàíèé ýíåðãèè àñèììåòðè÷íûõ ÌÇÃ ìåíüøå, ÷åì ñèììåòðè÷íûõ.

Òàêèì îáðàçîì, â ãëàâå 5 ïðîâåäåíî êîìïëåêñíîå èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ñîáñòâåííûõ äåôåêòîâ ñ ìåæçåðåííûìè ãðàíèöàìè íàêëîíà â ìîëèáäåíå. Èññëåäî-

âàíû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ äåôåêòîâ íà ÌÇÃ ðàçëè÷íîé ñòðóêòóðû. Îïðå-

äåëåíû ìåõàíèçìû ìèãðàöèè äåôåêòîâ è ðàññ÷èòàíû êîýôôèöèåíòû çåðåííîãðàíè÷íîé

äèôôóçèè, à òàêæå ýôôåêòèâíûå êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè â ïîëèêðèñòàëëàõ. Ïîìèìî

ýòîãî ïîêàçàíî, ÷òî ìåæçåðåííûå ãðàíèöû ñïîñîáíû âîññòàíàâëèâàòü ñâîþ ñòðóêòóðó ïðè

ñåãðåãàöèè ñîáñòâåííûõ äåôåêòîâ. Êàê ñëåäñòâèå, èõ ìîæíî ñ÷èòàòü íåíàñûùàåìûìè ñòî-

êàìè äëÿ âàêàíñèé è ìåæäîóçëèé.

Â çàêëþ÷åíèè êðàòêî ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.
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Çàêëþ÷åíèå

Â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû ïðîâåäåíî ïîäðîáíîå èññëåäîâàíèå àëãîðèòìà óñêîðåííîé

ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè "Ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê", ñîçäàíà åãî ïðîãðàììíàÿ ðåà-

ëèçàöèÿ, ïîçâîëÿþùàÿ ïðîâîäèòü óñêîðåííûå ðàñ÷åòû ìåòîäîì êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè. Ýòî ïîçâîëèëî ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê äëÿ èñ-

ñëåäîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ ñâîéñòâ àëþìèíèÿ, ìîëèáäåíà è ãèäðèäîâ òèòàíà. Îñíîâíûå

íàó÷íûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû çàêëþ÷àþòñÿ â ñëåäóþùåì:

1. Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ ñîáûòèé, èñïîëüçóåìûé â ìåòîäå ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê,

ñèñòåìàòè÷åñêè íåäîîöåíèâàåò ÷àñòîòó ñîâåðøåíèÿ äèôôóçèîííûõ ñêà÷êîâ. Îøèá-

êà îáóñëîâëåíà äèñêðåòíîñòüþ ïðîöåäóðû ïðîâåðêè íà íàëè÷èå ñîáûòèé, ÿâëÿåò-

ñÿ ñèñòåìàòè÷åñêîé è ìîæåò áûòü ñêîððåêòèðîâàíà. Êîððåêòèðîâî÷íîå âûðàæåíèå

ïðåäëîæåíî è âåðèôèöèðîâàíî â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû.

2. Íà ïðèìåðå èññëåäîâàíèÿ ñàìîäèôôóçèè àëþìèíèÿ ïðîäåìîíñòðèðîâàíà âàæíîñòü

ó÷åòà ýôôåêòîâ àíãàðìîíèçìà äëÿ îïèñàíèÿ äèôôóçèè â øèðîêîì èíòåðâàëå òåì-

ïåðàòóð, âêëþ÷àþùåì îáëàñòü âáëèçè òî÷êè ïëàâëåíèÿ.

3. Òåïëîâûå êîëåáàíèÿ ðåøåòêè òèòàíà èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ìåõàíèçìå îáðàçîâàíèÿ

òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ è, êàê ñëåäñòâèå, äèôôóçèè âîäîðîäà â ñòåõèîìåòðè÷å-

ñêîì äèãèäðèäå òèòàíà. Ïîìèìî ýòîãî ïîêàçàíî, ÷òî íàëè÷èå ñòðóêòóðíûõ âàêàíñèé

âîäîðîäà òàêæå ñïîñîáñòâóåò îáðàçîâàíèþ òåðìè÷åñêèõ ïàð Ôðåíêåëÿ.

4. Íà ïðèìåðå èññëåäîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæçåðåííûõ ãðàíèö íàêëîíà ñ ìåæäîóç-

ëèÿìè ïîêàçàíî, ÷òî ìåæçåðåííûå ãðàíèöû ñïîñîáíû âîññòàíàâëèâàòü ñâîþ ñòðóê-

òóðó â ðåçóëüòàòå ñåãðåãàöèè ñîáñòâåííûõ äåôåêòîâ. Ïðè÷åì õàðàêòåð âîññòàíîâëå-

íèÿ ñèììåòðè÷íûõ è àñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö êàðäèíàëüíî ðàçëè÷åí. Âîññòàíîâëåíèå

ñèììåòðè÷íûõ ãðàíèö ïðîèñõîäèò ñêîððåëèðîâàíî è ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ïëîñêî-

ñòè ãðàíèöû. Àñèììåòðè÷íûå ãðàíèöû, íàïðîòèâ, âîññòàíàâëèâàþòñÿ ëîêàëüíî, èç-

çà ýòîãî ïëîñêîñòü ãðàíèöû ïîñòîÿííî èñêðèâëÿåòñÿ.

Ðåêîìåíäàöèè ïî èñïîëüçîâàíèþ ðåçóëüòàòîâ.

Ðàçðàáîòàííàÿ ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê ìîæåò èñïîëü-

çîâàòüñÿ äëÿ óñêîðåíèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèîííûõ è äðóãèõ ïðîöåññîâ, ïîä÷èíÿþ-

ùèõñÿ êèíåòèêå ïåðâîãî ïîðÿäêà, ìåòîäîì êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïðåäëî-

æåííîå âûðàæåíèå äëÿ êîððåêòèðîâêè îøèáîê ìåòîäà ïàðàëëåëüíûõ ðåïëèê ìîæåò èñ-

ïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ.
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Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè âîäîäðîäà â ãèäðèäàõ òèòàíà, à òàê-

æå ýôôåêòèâíûå êîýôôèöèåíòû ñàìîäèôôóçèèè â ïîëèêðèñòàëëàõ ìîëèáäåíà ìîãóò èñ-

ïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ðàñ÷åòà êèíåòèêè äèôôóçèîííî-êîíòðîëèðóåìûõ ïðîöåññîâ. Íàïðèìåð,

äëÿ ïîñòðîåíèå êðèâûõ òåðìîäåñîðáöèè âîäîðîäà èç ãèäðèäà òèòàíà, èëè äëÿ ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ðàäèàöèîííî-èíäóöèðîâàííîé äåãðàäàöèè îòäåëüíûõ óçëîâ ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ,

âûïîëíåííûõ èç ìîëèáäåíà. Ñïîñîáíîñòü ìåæçåðåííûõ ãðàíèö ê âîññòàíîâëåíèþ ñâîåé

ñòðóêòóðû ïðè ñåãðåãàöèè ñîáñòâåííûõ äåôåêòîâ, ïðîäåìîíñòðèðîâàííàÿ â ðàáîòå, òàêæå

èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëåé íàêîïëåíèÿ è ýâîëþöèè ðàäèàöèîííûõ

ïîâðåæäåíèé.

Ïóáëèêàöèè àâòîðà ïî òåìå äèññåðòàöèè â èçäàíèÿõ èç
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