Наноструктуры и нанопроцессы в механике. 
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Перспективы развития наукоемких отраслей промышленности требуют проведения новых исследований физико-химических процессов в экстремальных условиях и при конструировании новых материалов. Особенно актуальным в последнее время становится развитие предсказательного моделирования на атомарно –молекулярном уровне. Такие подходы стали возможны в последнее время на основе  вычислительных супермощностей. 
В докладе приводятся результаты исследований, проведенных на основе методов молекулярной динамики и квантовой механики. Разработаны новые математические модели и вычислительные алгоритмы, получены новые результаты, связанные с исследованием каталитических свойств теплозащитных покрытий космических аппаратов, адсорбционных свойств углеродных наноструктур и пленок NaCl, с расчетом коэффициентов аккомодации энергии и касательного импульса с учетом структуры и теплового движения атомов поверхности. Теоретическое описание позволило существенно уменьшить объем экспериментальной работы при исследовании  таких задач.
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