
Ряд проблемных задач физики 
конденсированных систем имеет 

фундаментальный характер 
• Предсказание механических свойств реальных твердых тел, в том 

числе в интенсивных радиационных полях; 
 

• Электрические свойства и явления в конденсированных системах с 

высоким содержанием дефектов; 
 

• Механизмы сверхпроводимости, в том числе – высокотемпературной, 

улучшение критических параметров сверхпроводников; 

 

• Электронные и фотонные свойства органических полупроводников и 

кристаллов   



  Атома нет в соответствующем узле, что приводит к возмущению 

распределение электронной плотности внутри элементарной ячейки 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Одиночная вакансия 

Распределение электронной плотности в идеальной элементарной ячейке, 

содержащей одиночную вакансию. 

Уровень изображенных изоповерхностей электронной плотности один и тот 

же =1.25 

Vac 



Вакансии и собственные междоузельные 

атомы  -   термодинамические  ветви 

возбуждения кристалл. 

 

Их равновесные концентрации могут быть 

определены  из условий минимума 

термодинамического потенциала 

 

Система всегда стремится к 

термодинамическому равновесию 







Сверхпроводящие упорядоченные 
интерметаллиды и ВТСП 

Соединения типа А15 – Nb3Sn.  

Структура  ВТСП       YBa2Cu3O7 



Основные представления о 
радиационных явлениях в 

металлах 



Условия облучения 

Излучения различных видов 

Нарушения периодического 
строения твердого тела. ПВА 

Возбуждения электронной 
подсистемы твердого тела 

In-situ радиационные явления 
в твердом теле 

Радиационные повреждения – вся совокупность физических процессов, 
происходящих в твердом теле с  момента попадания частиц излучения до 
момента изменения его структуры. 

Условия облучения: 
• Тип частиц – A1, Z1 

• Энергия частиц – E1 

• Монохроматичность и временные параметры потока частиц 
• Внешняя температура  – Т0  
• Флюенс облучения частиц – [частиц/см2] 

• Интенсивность облучения частиц – [частиц/ссм2] 

 



Свойства образца: 
• Исходная структура твердого 

тела  и его морфология; 
• Элементный состав мишени; 
• A2i  
• Z2i   - заряд ядер атомов мишени, 
•  ni – плотность компонент 
• Температура образца при 

облучения – Т2  
• Напряжения (механические). 

Разные свойства существенны на разных этапах. 
 Начальный этап – создания ПВА, ВВА, каскадов. 
Вторичный этап – низкоэнергетическая перестройка (релаксация системы) 
диффузионного типа. 



РАДИАЦИОННАЯ ПОВРЕЖДАЕМОСТЬ МАТЕРИАЛОВ 

C точки зрения структурно-фазовых изменений, имеющих место в процессе 

облучения, можно выделить следующие процессы, которые отвечают за 

деградацию первоначальных  физико-механических характеристик  материалов: 

 

1. - непрерывная генерация неравновесной концентрации точечных дефектов; 

2. - образование каскадных и субкаскадных дефектных зон; 

3. -зарождение и рост вакансионных, межузельных, вакансионно-межузельно-

примесных комплексов; 

4. -образование, эволюция частичных и совершенных дислокационных петель, 

формирование дислокационной сетки; 

5. - радиационно-индуцированная сегрегация, распад твердого раствора и 

фазовые превращения; 

6. -атомное перемешивание; 

7. -зарождение пор и эволюция поровой структуры; 

8. -локальное и объемное изменение химического состава материала за счет 

протекания ядерных реакций и эффектов трансмутации. 



ПЕРВИЧНЫЕ ПРОЦЕССЫ В ТВЕРДОМ ТЕЛЕ ПРИ ОБЛУЧЕНИИ 

2
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Схема основных стадий радиационной повреждаемости 

материалов. 

I-динамическая стадия,  

II-диффузионная стадия (точечные дефекты),  

III- стадия эволюции стоков  



ВТОРИЧНЫЧНЫЕ  (РЕЛАКСАЦИОННЫЕ) 
ПРОЦЕССЫ В ТВЕРДОМ ТЕЛЕ 

Совокупность явлений, обусловленных 

миграцией, рекомбинацией, ассоциацией 

неравновесных точечных дефектов, 

взаимодействием со стоками в температурном 

поле (Т) и поле напряжений (): 

 

Явления: 

1. Радиационно-стимулированная диффузия; 

2. Радиационно-стимулированная ползучесть; 

3. Распад и (или) образование новых фаз; 

4. Блистеринг – вздутие, пузырение, локальное отслоение; 

5. Флекинг - эффект отслаивания чешуек; 

6. Радиационный рост. 

 

 



В большинстве обсуждаемых процессов движение всех частиц в твердом теле 

рассматривается до тех пор, пока их энергия больше энергии Еd, необходимой для 
смещения атома из узла кристаллической решетки, которая составляет 10 – 50 эВ.  
 
При энергии частицы Е » Еd считают, что она взаимодействует с атомами твердого 
тела как со свободными атомами в газе. 

Схема модели радиационных повреждений, производимых при соударении 
нейтрона с атомами решетки 

Первичный 
импульс 
частицы и 
её энергия 



Схема радиационных повреждений и явлений, 
возникающих при соударении частицы с атомами  

конденсированного вещества 



Радиационные 

повреждения быстрыми 

частицами обычно 

рассматривают в рамках 

парных потенциалов 

взаимодействия и 

классическом 

приближении для 

определения траектории 





Случайное 

поле 

повреждений 

!!! 



Случайное поле дефектов. 
Статистика повреждений 

 Процесс образования радиационных дефектов, как процесс 

рассеяния частиц пучка на атомах мишени и последующего рассеяния 

выбитых атомов, является случайным, поэтому в результате облучения 

в образце создается случайное поле повреждений.  

 Воспроизводимость экспериментальных результатов 

свидетельствует о том, что наблюдаемые величины являются 

функциями некоторых средних характеристик этого поля.  



Поле смещений  при облучении 
нейтронами En=1 МэВ 

Длина пробега ПВА зависит от переданной энергии Т и меняется от R(ED) до R(E). 
Поперечный размер каскада, т. е. длина пробега ВВА зависит уже от двух 
параметров: Т и Т’ – энергий переданных при первом и втором столкновении. 
Следовательно, имеет смысл говорить о средних значениях геометрических 
размеров каскадов и, исходя из них, оценивать энергию, при которой образуется 
субкаскадная структура.  
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Модель повреждений 

В случае облучения частицами 
создающими ПВА с малой энергий  Ed 
концентрация дефектов однородно 
возрастает, но не превышает n*

def 

В случае облучения частицами 
дающими ПВА с энергий >> Ed, 
образуется каскад с относительно 
высокой плотностью дефектов. 
  
Пусть она равна предельной 
плотности n*

def 



Пример проведения согласованных экспериментальных, 

теоретических и работ по моделированию радиационных 

повреждений с целью предсказания ресурса сверхпроводящей 

магнитной системы (СМС) ТЯР. 

Построение критерия подобия радиационных повреждений для 

сверхпроводников А15 





Критические температуры для различных 
сверхпроводников разных классов A15 

«высокотемпературные» «низкотемпературные» 

N соединение Тс, К N соединение Тс, К 

1 Nb3Sn 18.0 1 Mo3Si 1.56    

2 Nb3Al 18.8     2 Mo3Ge 1.75    

3 Nb3Ge 24.0     3     

4 Nb3Si 19.0     4     

5 V3Si 17.0     5     

Cоединения со структурой А15 (интерметаллиды) проявляют интересные 
свойства как сверхпроводящих, так и нормальных электронных характеристик. 
Например, представители этих соединений могут быть разделены на два класса 
по значению критической температуры: «высокотемпературные» и 
«низкотемпературные» (табл.). 



Ширина сверхпроводящего перехода для соединений А15 с ростом флюенса 
Tc сначала возрастает, потом падает, т.е. качественно ведет себя качественно 
подобно корреляционной функции поля дефектов. 

Критическая температура для соединений А15 с ростом 
флюенса падает. 





 Cвоеобразие кристаллической структуры соединений А15 послужило 
толчком к созданию целого ряда теоретических моделей, основанных на 
представлениях о квазиодномерном характере зонного спектра d-электронов 
переходных металлов.  
 В рамках этих моделей плотность электронных состояний N (Е) 
характеризуется сингулярным поведением вблизи определенных точек зоны 
Бриллюэна.  
Действительно, известно, что в чисто одномерном случае величина N(), где  – 
энергия Ферми, расходится как (Е – Е0)-½, если уровень Ферми проходит вблизи 
центра Е0 зоны Бриллюэна (рис., точка Г в центре координат) 
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 Из результатов современных расчетов зонной структуры 
соединений А15 из первых принципов следует, что плоские 
участки дисперсионной зависимости  (k) на поверхности Ферми 
существуют не только вблизи центра зоны – точки Г, но также 
вблизи точек  М и R зоны Бриллюэна. Наличие плоских участков 
 (k) создает пики N(Е) в окрестности EF  в соответствии с общим 
выражением: 



360  

Nb3Sn zz=0 

N(EF)=17.5 



Изменение модельной плотности состояний 
для «высокотемпературных» и 

«низкотемпературных» соединений А15 при 
увеличении числа дефектов. 
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Зависимость нормированной критической температуры Nb3Sn при различных 

флюенсах и видах облучения от числа смещений Cd с учетом функции Робинсона 





РЕСУРС СМС ТЯР 

•изменение значения критических параметров А15 происходит вследствие 

размытия тонкой структуры плотности электронных состояний под действием 

радиационных дефектов; 

 

•критическая температура является универсальной функцией числа смешений на 

атом для всех видов облучений; 

 

•основным типом дефектов, ответственным за деградацию критической 

температуры при облучении соединений А15 являются дефекты замещения  

(антисайты),  их концентрация возрастает линейно с флюенсом облучения на 

основном интервале деградации Тс. 

Оценка флюенса нейтронов, при которой критическая температура 

сверхпроводника ниобий-олово должна деградировать в два раза: 
для нейтронов с энергией 14 МэВ (окно в защите ТЯР) -6 1019н/см2; 
для нейтронов с энергетическим спектром за защитой на обмотках CMC - 

1•1019 н/см2. 



Атомистическое моделирование 
наноструктур и материалов 



Описание курса 
Курс предназначен для учащихся, 

заинтересованных в понимании 

физических и химических свойств молекул, 

наносистем и конденсированных сред.  

 

Рассмотрены физические модели 

межатомных сил от парного потенциала 

Леннарда-Джонса до последовательного 

многоэлектронного квантово-

механического решения из первых 

принципов. 



Излагаются основные принципы и методы, 

использованные при разработке программного 

обеспечения: 

Hyper Chem,  

Gamess,  

Accelrys Materials Studio,  

Moldy,  

Gaussian,  

Gulp,  

Quantum Espresso,  

Abinit. 

 Основной целью этих программных комплексов 

является вычисление электронной структуры, на 

которой базируются различные свойства материалов. 



ПОЛНАЯ ПРОГРАММА 
Введение 

1. Квантовая механика: 

уравнение Шредингера для твердого тела, приближение 

Борна-Опенгемера, вариационный принцип и проблема 

собственного значения матриц, электронный спин, спин-

орбитали, теория молекулярных орбиталей, теория 

валентных связей, проблема многих тел. 

 

2. Приближение Хартри-Фока, теория среднего поля, 

плотность заряда, псевдопотенциалы, решение 

уравнений Х-Ф, выбора базисных комплектов, 

корреляции, теории возмущений. 

 

3. Теория функционала плотности, уравнения Коха-

Шама, функционалы обменных корреляций, метод 

псевдопотенциала плоских волн, приближения LDA/GGA. 



ПОЛНАЯ ПРОГРАММА 
4. Периодичность и структура зон, применения к кристаллическим 

структурам и предсказание структур конденсированных систем, 

вычислениях ширины запрещенной зоны, вычисления методом DFT 

при конечных температурах. 

 

5. Полуэмпирические приближения  

 

6. Энергетика и структуры при эмпирических потенциалах, парных 

потенциалах, псевдопотенциалов, кластерные вычисления (МД и 

МС).  

 

7. Молекулярная динамика, Пространственные методы укрупненных 

ящиков, ускоренный метод MD.  

 

8. MD Car-Parrinello - MD ab-initio. 

Статистическая термодинамика и метод Монте-Карло. 

Применение метода МС, базирующегося на данных ab-initio, к 

адсорбции. 

Ab-initio термодинамика и предсказание структуры. 

кинетика методом МС, мезомасштабные модели. 



 

 

• Главной задачей расчетов является предсказание свойств 

соединений с помощью теоретических (квантово-

механических) расчетов.  

 

•  Молекулярные, нано и конденсированные системы 

содержат большое количество взаимодействующих 

электронов. По этой причине в квантовой расчетах 

приходится строить различные приближённые, обычно 

численные или полуаналитические решения.  

 

• Решение уравнения Шредингера строится на уравнении 

Хартри-Фока-Рутана итерационным методом (SCF-Self 

Consistent Field — самосогласованное поле) и состоит в 

нахождении вида волновой функции.  

 

Введение 



Ab initio теория 

Хартри-Фок (HF)+Учет электронной  

коррелляции (MP2, CI, CC, etc.) 

DFT, TDDFT, SCDFT 

Свойства  
молекул, 

 нано- и конденсированных 
 систем 

 в основных состояниях 

Предсказание  

геометрии 

и свойств фаз  

при экстремальных  

условиях 

Коэффициенты  

Параметризации 

Приближенных методов 

Переходные и возбужденные  

состояния. 

Спектроскопические 

 данные 

Повод для  

экспериментов 



 1. Физический анализ системы 

  
2. Разработка и техническая реализация       алгоритма расчета. 

 

 3. Трудоемкость расчетов 

  
4. Оценка точности расчетов 

Проблемы Квантовой Химии 

 

 

 

  

Электроны   Атомы  Молекулы  Нанокластеры Материалы Приборы 
годы

 

Фемто 
секунда 

Ангстремы 

1 

Сантиметры 

       1023 

 
 
 
 
 
 
 

Квантовая механика атомов, 
молекул, наноструктур 

 
 
 

Молекулярная 
динамика 

Квантовые мезо 
масштабные 
уравнения  

Время моделирования

 

Размер

ы

 

Силовое 

поле 

Молекулы полимеров,  
Ансамбли кластеров 

Самоорганизующиеся 
системы 

Электростатические 
наноприборы 

Инженерное 
проектирование 

Механика сплошной среды и 
неоднородных сред 

Число атомов

 



Некоторые проблемы, связанные с  
мультимасштабным моделированием  

Шкала длины и временная шкала: например, долговременное 

моделирование известным методом MD запрещено даже  маленьких систем, 

длительное моделирование подразумевает большую расчетную область или 

улучшенные граничные условия, чтобы избежать эффекта конечного 

размера. 

Проблема редких событий 

Сильно коррелированные явления 

Высокая размерность задач  

Нехватка методов для определения количественных ошибок и ускорения 

расчетов 

 

Дизайн Материалов :  

Вопрос о влиянии молекулярной структуры на макроскопические 

механические или электронные свойства 

Оптимизация под заданные свойства 

Алгоритмы и  последовательное сцепление с моделями в более грубых 

шкалах расстояний 

  

 Квантовое  описание  классическое описание  эффективная 

непрерывная среда 

 

Многомасштабность   Мультиуровневость/точность энергетической шкалы 

  мультифизика 

 



Ab-initio 

• С латыни «от начала» или «от черты». 

• Ошибочно считать, что никаких 
приближений не делается. 

• «Точно» решается только для атома 
водорода. 

 



Основные приближения, используемые в квантовых расчетах ab-initio : 

 

1. Приближение Борна-Оппенгеймера: движение электронов и движение ядер 

разделено (ядра можно принять за неподвижные объекты).  

 

2. Одноэлектронное приближение: движение электрона не зависит от движения 

других электронов системы.  Введение самосогласованного среднего поля. В 

связи с этим в уравнения, используемые в квантовых расчетах, вносятся поправки 

на уточнение взаимодействия электронов.  

 

3. Приближение МОЛКАО (молекулярная орбиталь как линейная комбинация  

атомных или псевдоатомных орбиталей): в данном подходе волновая функция 

молекулы представляется как сумма атомных орбиталей с коэффициентами:  

 Ψ(r)=c11+ c22+…+cnn, где 

Ψ(r) — волновая функция (а точнее — её электронная часть) 

c1 — коэффициент при атомной орбитали 

1 — волновая функция атомной орбитали – 

 псевдоатомные функции:   

Функций       exp(-R) (Слетеровскими) 

Функций       гауссовского типа exp(-R2)  

 

 4. Пренебрежение релятивистскими эффектами. 

 



Приближение Борна-Оппенгеймера 

• Предполагается, что движение электронов  и ядер может 
рассматриваться раздельно; 

• Электроны много легче и поэтому двигаются быстрее, чем 
ядра (TN = 0,  Vnn = const для данной конфигурации 
молекулы, кластера); 

• Пренебрежение энергетическими изменениями из-за: 
– Искажений конфигураций при колебаниях 

– Взаимодействия электронов с колебаниями ядер (Яна-Теллера 
эффект) 



 Приближение среднего самосогласованного  поля электронов 

 

• Уравнение решается при фиксированной геометрии ядер, так что 
переменными в данном случае являются координаты электронов. 
Основной вопрос, который необходимо предварительно рассмотреть, 
касается вида искомой электронной волновой функции, и критериям, 
которым она должна удовлетворять. 

  

• Гамильтониан  характеризуются тремя основными свойствами 
инвариантности: 

1. Инвариантность относительно преобразований, принадлежащих группе    
пространственной симметрии ядерного остова рассматриваемой 
системы; 

2. Инвариантность относительно изменений спиновых координат 
электронов; 

3. Инвариантность относительно перестановок номеров электронов. 

 

 
 

Одноэлектронное приближение 



Общее руководство 

• Вариационный принцип: 

–  следуя принципам квантовой механики 

получаем низший предел для энергии 

электронов; 

–  найдя лучшее приближение для   

получаем более низкое значение энергии 

–E/cik = 0 для всех базисных функций и 

всех молекулярных орбиталей (i) 

 



Общее описание метода DFT 
Простейшим приближением здесь является приближение локальной 

плотности, основанное на точном расчёте обменной энергии для 

пространственно однородного электронного газа, который может быть 

выполнен в рамках модели Томаса — Ферми и из которого можно 

получить также и корреляционную энергию электронного газа, но 

однородного. 

 

Метод теории функционала плотности широко применяется для расчётов в 

физике твёрдого тела с 1970-х годов. В ряде случаев даже использование 

простого приближения локальной плотности дает удовлетворительные 

результаты, соответствующие экспериментальным данным, причём 

вычислительная сложность метода невысока относительно других 

подходов к проблеме многих частиц в квантовой механике. 

 

 Тем не менее, долгое время метод был недостаточно точен для расчётов в 

области квантовой химии, пока в 1990-х годах не произошёл заметный 

сдвиг в описании обменного и корреляционного взаимодействий.  

http://ru.wikipedia.org/w/index.php?title=%D0%9F%D1%80%D0%B8%D0%B1%D0%BB%D0%B8%D0%B6%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5_%D0%BB%D0%BE%D0%BA%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%BF%D0%BB%D0%BE%D1%82%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D0%B8&action=edit&redlink=1
http://ru.wikipedia.org/w/index.php?title=%D0%9F%D1%80%D0%B8%D0%B1%D0%BB%D0%B8%D0%B6%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5_%D0%BB%D0%BE%D0%BA%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%BF%D0%BB%D0%BE%D1%82%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D0%B8&action=edit&redlink=1
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A4%D0%B8%D0%B7%D0%B8%D0%BA%D0%B0_%D1%82%D0%B2%D1%91%D1%80%D0%B4%D0%BE%D0%B3%D0%BE_%D1%82%D0%B5%D0%BB%D0%B0
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D1%82%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D1%8F_%D1%85%D0%B8%D0%BC%D0%B8%D1%8F


Некоторые примеры 
моделирования и сравнение с 

экспериментом 
 





Прогнозируемое развитие 
нанофизики, нанохимии 

Разделим систему на отдельные области: 

Полное квантовое рассмотрение всех атомов в только 

пределах активной группы; 

Отдаленные промежуточные атомы взаимодействуют 

через потенциалы, основанные на MD или других 

классических представлениях; 

Самые удаленные атомы можно рассматривать как 

единую сплошную среду через согласованное 

нормализованное классическое взаимодействие. 

  

Проблемы и направления для исследований: 

Математически строгое разделение шкалы расстояний; 

Хорошо определенные меры точности моделей; 

Причины ошибок; 

Установление связи со строго коррелированными 

волновыми функциями активной группы атомов; 

Физическое мотивированное математическое 

описание, связывающее квантовые и классические 

области. 



Атомистическое моделирование не новый предмет. Оно широко 

используется в промышленности и научных исследованиях. 

У осуществляемой в США программы ASCI (Advanced Simulation Computing 

Initiative -Продвинутая Инициатива Вычислительного Моделирования), 

связанная с надежностью ядерного оружия,  присутствует большой  раздел 

атомистического моделирования. Он включает все аспекты 

многомасштабного моделирования материалов: старение плутония, коррозии 

сплавов, и т.д., 

Программа «Радиационные смещения»: данные о структуре дефектов, 

радиационном воздействии и ресурсе материалов (МС + MD), 

воспламенение, начало реакций синтеза и деления, и т.д. 



Программа «Симулятор Земли» 
Моделирование экологических процессов (изменение климата, и т.д.). 

Ab-initio вычисления: 

корка и мантия 

Земли и других 

планет (большие 

давления – сотни 

ГПа) 

Огромные ресурсы инвестируются в 

вычисления, связанные с проблемами 

охраны окружающей среды. 



Ядро земли и других планет 
  

Моделирование используется , когда эксперимент является 

невозможным, трудным или дорогим, например: 

Свойства ядра земли: состав, фазы и их свойства вещества ядра и 

мантии Земли. 

Осуществление экспериментов при 300 ГПа крайне затруднительно.  

Кроме того, нельзя управлять температурой. 

  

Много исследователей работает в области вычислительной квантовой 

механикой над проблемой предсказания свойств фаз вещества при 

высоком давлении и температуре. 

Dario Alfe 

http://chianti.geol.ucl.ac.uk/~dario/
http://chianti.geol.ucl.ac.uk/~dario/
http://chianti.geol.ucl.ac.uk/~dario/
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Состав, фазы и свойства вещества мантии Земли. 

Эксперименты затруднительно проводить при высоком давлении (~300 

ГПа) и с изменяемой температурой. 

Оценка тепловых свойств (теплопроводности, теплоемкости) . 

Оптимизация и исследование электрических и магнитных свойств 

 

 

Сверхпроводимость при высоком давлении 203 К при 175 ГПа  на SH2. 

Диаграммы фаз  высокого давления 

http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html
http://www.nature.com/nature/journal/v401/n6752/abs/401462a0.html












Обработка изображений STM и AFM нафталцианина на NaCl (2 ML) / 

Cu (111). 

 

Вычисленные в приближении DFT атомарные позиции покрыты 

кружками в b и в верхних половинах c-h.  

Углерод, водородные и азотные атомы изображены  серым, белым и 

синим, соответственно. 





Расчет 

молекулярных 

орбиталей и 

распредления 

электронной 

плотности 
















