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Газовые гидраты – это кристаллические соединения, которые остаются 

стабильными при высоком давлении и низкой температуре. Они состоят из вод-
ных клеток (хозяин), в которые вложены молекулы - гости [1]. Интерес к гидра-
там природного газа вызван возможностями их применения: источник углево-
дородного топлива, транспортировка энергии, опреснение воды и газоразделе-
ние. В то время как термодинамика образования и диссоциации газовых гидра-
тов относительно хорошо изучена [2], процесс их зарождения и формирования 
остаются предметом обширных исследований [3]. 

В данной работы исследовался процесс зародышеобразования гидрата 
метана при T = 250 K и p = 50 MPa в рамках моделирования молекулярной ди-
намики. Зерно критического размера определялось в рамках метода MFPT с по-
мощью кластерного анализа и параметра порядка MCG.  Получены нуклеаци-
онные характеристики, а также процентное содержание гидратных клеток раз-
личного типа в зерне критического размера. 

Работа выполнена за счет средств Программы стратегического акаде-
мического лидерства Казанского (Приволжского) федерального университета 
(ПРИОРИТЕТ-2030). 
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Communications Chemistry. – 2021. – Vol. 4. – P. 102. 
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Разработка и внедрение методов создания металлических сплавов с за-

данными механическими свойствами являются одним из наиболее перспектив-
ных направлений современного материаловедения [1]. Методы машинного обу-
чения являются подходящим дополнением к эмпирическим методам, связанным 
с синтезом и испытанием материалов различного состава. В настоящей работе 
предложен метод определения аморфных металлических сплавов с механиче-
скими свойствами, наиболее близкими к требуемым [2]. Рассмотрено более 50 
000 сплавов различного состава. С помощью модели машинного обучения, обу-
ченной на фундаментальных физических свойствах химических элементов, для 
рассмотренных сплавов оценены модуль Юнга и предел текучести. Статистиче-
ская обработка полученных результатов показывает, что наиболее значимыми 
факторами являются фундаментальные физические свойства химического эле-
мента с наибольшей массовой долей, значения которых коррелируют со значе-
ниями механических свойств сплавов, в состав которых входит этот элемент. 
Показано, что значения модуля Юнга и предела текучести выше для металличе-
ских сплавов на основе Cr, Fe, Co, Ni, Nb, Mo и W, образованных добавкой по-
луметаллов, неметаллов и лантаноидов, чем для сплавов других составов.  

Список литературы 
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В настоящей работе с помощью модели машинного обучения выполнен 

расчёт температуры ТА  для силикатов, боратов, органических соединений и ме-
таллических систем различного состава. В качестве входных параметров ис-
пользовались эмпирические значения температуры стеклования Т𝑔𝑔, температу-
ры плавления Т𝑚𝑚, отношения этих температур Т𝑔𝑔/Т𝑚𝑚 и индекс хрупкости 
𝑚𝑚 [1] . Установлено, что температуры Т𝑔𝑔 и Т𝑚𝑚 являются значимыми параметра-
ми, в то время как их отношение Т𝑔𝑔/Т𝑚𝑚 и индекс хрупкости 𝑚𝑚  практически не 
коррелируют с температурой ТА [2]. Получено уравнение регрессионной моде-
ли, связывающее температуры Т𝑔𝑔, Т𝑚𝑚 и ТА и представляющее собой уравнение 
для искривленной поверхности второго порядка. Показано, что это уравнение 
позволяет выполнить корректную оценку температуры ТА для широкого класса 
материалов, независимо от их состава и аморфообразующей способности [3].  

Работа выполнена за счет средств Программы стратегического академи-
ческого лидерства Казанского (Приволжского) федерального университета 
(ПРИОРИТЕТ-2030). 
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Пористые материалы являются перспективными материалами за счет своих 

уникальных свойств в различных отраслях промышленности для облегчения кон-
струкционных материалов, а также в качестве материалов для имплантов [1]. На 
свойства пористых систем влияют такие параметры пористой структуры, как мор-
фология, пористость, средние линейные размеры пор и межпоровых перемычек. В 
связи с этим актуальны задачи по нахождению численной зависимости различных 
характеристик пористой системы от параметров пористой структуры. 

В настоящей работе были исследованы зависимости таких механических ха-
рактеристик, как модуль Юнга, пределы текучести и упругости от значений пори-
стости и среднего линейного размера пор. Были проанализированы данные образ-
цов со средними линейными размерами пор от нескольких нанометров до десятков 
микрометров. Материал с нанометровыми порами был изучен с помощью методов 
моделирования молекулярной динамики, в то время как материал с микропорами 
был получен и изучен на эксперименте. Главным результатом проведенного иссле-
дования стало обобщенное выражение зависимости механических свойств от по-
ристости и среднего линейного размера пор, опубликованное в работе [2]. 

Работа выполнена в рамках программы «Приоритет-2030». 
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Одним из широко изучаемых типов неидеальной плазмы является одно-

компонентная плазма Юкавы. Данная модель применяется как первое прибли-
жение при описании физических свойств таких объектов, как пылевая плазма, 
ультрахолодная плазма, плазма в устройствах по инерциальному термоядерному 
синтезу и др. [1]. 

В данной работе на основе самосогласованной релаксационной теории 
рассматривается приближение слабозатухающих коллективных возбуждений в 
жидкости Юкавы. Построенное приближение основано на самосогласованной 
релаксационной теории коллективной динамики и ранее установленных корре-
ляционных соотношениях, связывающих параметры, характеризующие трех- и 
четырехчастичные корреляции с параметром, характеризующим парные корре-
ляции в плазме Юкавы [2]. Расчеты динамического структурного фактора и 
дисперсионных характеристик, при помощи полученных аналитических выра-
жений, дают результаты, которые при малых волновых числах согласуются с 
данными моделирования для всех рассмотренных (Г, κ)-состояний.  Показано, 
что разработанный подход является простым обобщением известного прибли-
жения квазилокализованного заряда [1]. 

Список литературы 
1. Fortov, V.E. Complex (dusty) plasmas: Current status, open issues, perspectives / V.E. Fortov, 
A.V. Ivlev, S.A. Khrapak, A.G. Khrapak, G.E. Morphill // Phys. Rep. – 2005. – Vol. 421. – P. 1.  
2. Mokshin, A.V. Self-consistent relaxation theory of collective ion dynamics in Yukawa one-
component plasmas under intermediate screening regimes  / A.V. Mokshin, I.I. Fairushin, 
I.M. Tkachenko // Phys. Rev. E. – 2022. – Vol. 105. – P. 025204. 



22 
 

УДК 538.9 
 

УСКОРЕНИЕ 
МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 

ПРИ ПОМОЩИ МАШИННОГО ОБУЧЕНИЯ 
 

Роман Альбертович Хабибуллин 
Россия, Казань, Казанский федеральный университет 

Russia, Kazan, Kazan Federal University 
E-mail: px@kpfu.ru 

 
 

Ключевые слова: молекулярная динамика, машинное обучение 
 
Метод классической молекулярной динамики широко используется для реше-

ния самых разных задач в физике, химии, материаловедении, биологии и медицине. В 
основе данного метода лежит ключевая идея статистической физики о том, что любой 
материал представляет собой ансамбль большого числа взаимодействующих друг с 
другом частиц [1, 2]. В каждый момент времени этим частицам сопоставляются коор-
динаты и импульсы, которые вычисляются путем интегрирования классических урав-
нений движения. Характер взаимодействия частиц при этом зависит от заданного по-
тенциала взаимодействия. 

В настоящей работе предлагается оригинальный метод ускорения молекулярно-
динамического моделирования. Данный метод предполагает внесение изменений в 
способ расчета сил взаимодействия частиц — наиболее вычислительно затратную 
процедуру в молекулярной динамике. На основе потенциала взаимодействия рассчи-
тывается лишь небольшая часть от общего числа межчастичных взаимодействий в си-
стеме. Окончательные значения сил взаимодействия восстанавливаются при помощи 
методов машинного обучения. Такой подход позволяет значительно повысить произ-
водительность моделирования без существенных потерь в точности. Применимость 
метода исследуется на примере двух систем: леннард-джонсовского сверхкритическо-
го флюида и многочастичной конденсированной Юкава системы. 

Работа выполнена при поддержке программы «Приоритет-2030». Крупномас-
штабные молекулярно-динамические расчеты выполнены на вычислительном класте-
ре Казанского федерального университета. 
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В работе исследуются локальные структурные особенности, микроскопиче-
ская коллективная динамика и транспортные свойства бинарного металлического 
расплава никель-фосфор для широкой области значений температур, включая об-
ласть равновесной жидкой фазы и переохлажденного расплава. Моделирование 
расплавов Ni(100-x)Px (для составов x=0, 10, 20, 30, 40 и 50 ат.%) выполнялось в 
NpT-ансамбле при давлении p=1.0 бар для диапазона температур T=[1200; 2000] K. 
Рассчитанные структурные характеристики (парная функция распределения и ста-
тический структурный фактор) находятся в хорошем согласии с эксперименталь-
ными данными по дифракции рентгеновских лучей. На основе расчета спектров 
микроскопического потока найдены законы дисперсии продольных и поперечных 
акустико-подобных коллективных мод. Установлено, что температурные зависимо-
сти ширины щели в законе дисперсии поперечных акустико-подобных коллектив-
ных мод kgap(T) хорошо воспроизводятся линейными зависимостями. Выполнено 
сопоставление экспериментальных данных по вискозиметрии и результатов моде-
лирования атомарной/молекулярной динамики с целью уточнения данных по вяз-
кости, а также по выявлению особенностей квазитвердотельного поведения в би-
нарных металлических расплавах. Результаты моделирования для концентрацион-
ных и температурных зависимостей вязкости расплавов никель-фосфор находятся 
в хорошем согласии с экспериментальными данными. Выполнена численная оцен-
ка вклада парной корреляционной энтропии в конфигурационную энтропию в би-
нарных металлических расплавах. Установлено, что транспортные характеристики 
расплавов никель-фосфор при различных составах хорошо воспроизводятся ква-
зиуниверсальными моделями Дзугутова и Розенфельда. 
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В работе исследуются процессы диссоциации sI-гидрата метана при давлении 

100 атмосфер и нагреве с 250 К до 450 К. Моделирование выполнялось в NpT-
ансамбле в программном комплексе LAMMPS. Исходная система состояла из 27 
(3×3×3) элементарных ячеек sI-гидрата метана. Взаимодействие между молекулами 
воды осуществлялось посредством потенциала взаимодействия TIP4P/Ice, модель 
OPLS-UA применялась для учета взаимодействия между молекулами метана. Для 
нахождения параметров ε и σ перекрестного взаимодействия между водой и метаном 
применялись правила смешивания Лоренца-Бертло. Система состояла из 1242 атомов 
кислорода, 2484 атомов водорода и 216 молекул метана. Моделирование проводилось 
для восьми различных конфигураций систем при заданных значениях (p,T). Анализ 
процесса диссоциации молекул газогидрата осуществлялся качественно и количе-
ственно с помощью структурного и кластерного анализа, а также путем отслеживания 
за термодинамическими параметрами системы (температуры, давления, плотности, 
величины потенциальной энергии и других). Плавлению кристалла гидрата метана, 
предшествовал достаточно длительный промежуток времени, где происходил линей-
ный рост термодинамических характеристик системы. Установлено, что на характери-
стическом временном масштабе τ≈9 нс при температуре системы T=425 К, происходит 
разрыв водородных связей в отдельных полостях решетки и практически мгновенно 
происходит разрушение структуры гидрата, с последующим формированием двухфаз-
ной жидкой системы "метан-вода". Число молекул воды, образующих структуру гид-
рата до момента 9 нс монотонно снижается. Фазовому переходу соответствует скачко-
образное падение их количества до нуля. Отслеживаемые термодинамические харак-
теристики системы также испытывают резкий скачок в данный момент времени. 
Сравнивая данные параметры для всех моделирований, установлено, что процесс про-
текает одинаково во всех независимых молекулярно-динамических итерациях. 
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Равновесный расплав сурьмы вблизи плавления характеризуется особенно-

стями в структуре в виде плеча в радиальной функции распределения g(r) и стати-
ческом структурном факторе S(k), причина которого не исследована и в настоящее 
время [1]. Цель работы – интерпретация структуры жидкой сурьмы, используя ме-
тоды ab-initio моделирования и доступные экспериментальные данные. Для вос-
произведения структуры расплава сурьмы было проведено ab-initio моделирование 
молекулярной динамики при температуре T = 923 K и давлению P = 1 атм в пакете 
VASP.  

Для обнаружения кристаллоподобных структур были проведены расчеты 
распределений локального ориентационного порядка q4 и q6, которые показали от-
сутствие таковых. Также, чтобы проверить принципиальное наличие упорядочен-
ных образований в расплаве, рассчитывались распределения пар атомов по време-
нам соседства [2]. Полученные результаты указывают на то, что в сурьме вблизи 
плавления реализуются, по крайней мере, пары связанных атомов. Для характери-
зации структур, реализующихся в расплаве, был произведен расчет распределений 
по углам и длинам связей. Обнаружено, что структурные образования представляют 
собой триплеты с длинами связи 3.07 Å и 4.7 Å, и углами 45° и 90°. 
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Ключом к мгновенному предсказанию свойств многоатомных систем может 

стать комбинирование первопринципных методов и методов машинного обучения. В 
данной работе развивается метод, основанный на использовании матриц Кулона [1, 2] 
для представления конфигурации молекулы и использовании нейронной сети для вы-
явления закономерностей между строением молекулы и ее энергетическими характе-
ристиками. В качестве величины для тестирования модели выбрана энергия атомиза-
ции Eat (энергия, необходимая для расщепления молекулы на отдельные атомы). В ка-
честве данных для обучения и тестирования модели, использован набор данных QM7 
[1], содержащий конфигурацию и характеристики молекул, состоящих из элементов 
H, C, N, O, S и включающих не более 23 атомов, величина набора составляет 7165 си-
стем. Матрица Кулона, элементы который используются в качестве входных сигналов 
нейронной сети, хранит данные о координатах Ri и зарядах Zi атомов системы в виде 
диагональных компонент Cii = Zi2.4/2 и недиагональных компонент Cik = ZiZk/|Ri-Rk|. 
Наибольшую точность в 8.1 ккал/моль (0.5 % от средней величины Eat в представлен-
ном наборе) при предсказании энергии атомизации продемонстрировала модель, 
имеющая конфигурацию 5×529 нейронов, функцию активации слоев ReLu и алгоритм 
градиентного спуска Adam. Таким образом, применение обучаемых моделей в ком-
плексе с результатами прямого молекулярного или квантовомеханического моделиро-
вания открывают широкие перспективы для быстрого и эффективного прогнозирова-
ния свойств многочастичных систем. 
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Многие полимеры являются частично кристаллическими, то есть они со-

держат аморфные и кристаллические области. Наличие кристаллитов в полиме-
ре может оказывать сильное влияние на эффективность мембранного разделе-
ния как по отношению к газам, так и по отношению к жидкостям, осуществляе-
мого с помощью полимерных мембран. Поэтому исследование кристаллично-
сти полимерных систем представляется в настоящее время актуальным для со-
здания мембранных материалов с требуемыми свойствами.  

В данной работе изучается влияние состава смеси полимеров на кристал-
личность бинарной полимерной смеси, используемой для изготовления ультра-
фильтрационной мембраны. При этом применяется метод ИК-фурье-
спектроскопии. В работе получены температурные зависимости спектральных 
характеристик полос поглощения смеси поливинилхлорида с поливинилбутира-
лем в области 500–800 см-1 в температурном диапазоне 200-500 К. Разложение 
сложных спектральных контуров на элементарные составляющие в изучаемой 
спектральной области позволило выделить структурно-чувствительные полосы 
поглощения, характеризующие упорядоченное и разупорядоченное состояния 
исследуемых полимерных образцов пленок. Изучение влияния температуры на 
структурно-чувствительные полосы поглощения ИК-фурье-спектра бинарной 
смеси дало возможность определить степень кристалличности исследуемых 
смешанных полимерных образцов разного состава.  
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Фотонные структуры на основе квантовых точек (КТ) являются перспективной 

системой для создания однофотонных источников и детекторов [1], устройств нано-
фотоники и наноплазмоники, фотовольтаики и пр. [2, 3]. 

В данной работе показана возможность управления спектром излучения оди-
ночной КТ InAs, помещенной на поверхность одномерного фотонного кристалла 
(ФК). ФК состоит из периодического массива вакуумных полостей в GaAs. Мы рас-
смотрели три механизма управления спектром излучения одиночной КТ в ФК: моди-
фикация электромагнитной массы электрона в среде ФК [4], инжекция свободных но-
сителей заряда и квадратичный электрооптический эффект Керра [5]. Настройка пока-
зателя преломления слоев GaAs осуществлялась последними двумя механизмами.  
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В работе было исследовано влияние ионов кальция на структуру липидных 

мембран в присутствии бета-амилоидного пептида Аβ25-35, который, как считается, 
является причиной возникновения болезни Альцгеймера. С помощью малоуглово-
го рассеяния нейтронов и рентгеновского излучения было показано, что молекулы 
Аβ25-35 увеличивают жесткость липидной мембраны, в то время как добавление 
ионов кальция в систему вызывает противоположный эффект разжижжения. Одна-
ко кальций не предотвращает индуцируемое Аβ25-35 разрушение мембраны, а 
именно наблюдается морфологическая реорганизация липидных объектов между 
плоскими бицеллоподобными структурами и сферическими однослойными вези-
кулами при пересечении температуры основного фазового перехода липидов. Упо-
мянутые эффекты становятся важными при поиске механизмов разрушения ли-
пидных мембран бета-амилоидными пептидами, демонстрирующими свои токси-
ческие свойства [1]. 
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Концентрированные ионные системы (КИС) являются многообещающими 

альтернативами традиционным электролитам суперконденсаторов и аккумулято-
ров, благодаря их улучшенным электрохимическим свойствам [1]. Среди них за-
метную роль играют ионные жидкости (ИЖ) [2] и органические пластические 
ионные кристаллы (ОПИК) [3].  Несмотря на преимущества КИС, ионная прово-
димость в них остается достаточно низкой. 

В данной работе, в рамках теории линейного отклика были проанализирова-
ны результаты измерения спектров проводимости и коэффициентов диффузии, а 
также результаты моделирования молекулярной динамики ИЖ [BMIM][BF4], 
[BMIM][PF6], [BMIM][TFSI] и ОПИК [PF6][P1,2,2,4]. Анализ показал, что основны-
ми причинами подавления проводимости в изучаемых системах являются сильные 
ионные корреляции. Для ИЖ показано, что за подавление проводимости ответ-
ственны анион-анионные и катион-катионные корреляции, причем они существен-
но зависят от отношения масс аниона и катиона, в свою очередь катион-анионные 
корреляции увеличивают проводимость. Для ОПИК показано, что уменьшение по-
движности катионов в твердотельной фазе за счет их захвата в  кулоновскую клет-
ку из ближайших ионов в элементарной ячейке кристалла, приводит к сильному 
увеличению анион-анионных корреляций, которые ответственны за подавление 
проводимости. 
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Основной и первый возбужденный уровни энергии иона Tb3+ в тригональ-

ном кристаллическом поле совершенного кристалла Tb2Ti2O7 должны быть вы-
рождены (некрамерсовы дублеты). Энергия возбужденного уровня энергии 
~ 12 см−1. В низкоэнергетической части спектров неупругого рассеяния нейтро-
нов наблюдается асимметричная линия в области энергий ~ 1 см−1 [1]. В спек-
трах терагерцевого поглощения наблюдается широкая линия со слабо разре-
шенной структурой в области частот, соответствующих энергиям 10-22 см−1 [2]. 
Наличие этих линий может быть объяснено расщеплением основного и первого 
возбужденного дублетов кристаллическим полем низкой симметрии, которое 
индуцируется дефектами кристаллической решетки. В данной работе были вы-
полнены расчеты спектров, соответствующих магнитным дипольным перехо-
дам между подуровнями основного дублета и между подуровнями основного и 
первого возбужденного дублетов, расщепленных полем случайных деформаций 
[3]. 
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Сложность традиционных вычислительных методов в точном предсказании мо-

лекулярных свойств делает квантовые компьютеры исключительно важными для этой 
области. Однако, для полноценного использования потенциала квантовых вычислений 
в квантовой химии, необходимо разработать новые квантовые алгоритмы. В этом кон-
тексте особый интерес представляют вариационные алгоритмы [1], которые являются 
перспективными кандидатами для использования на NISQ (Noisy Intermediate-Scale 
Quantum) компьютерах [2]. С целью развития данного направления была разработана 
программная библиотека на языке Python. Представленный код позволяет рассчиты-
вать энергии основного и возбужденных состояний для молекулярных систем, как на 
классическом компьютере, так и на квантовом процессоре. В библиотеке реализованы 
как общая структура вариационных алгоритмов, так и встроенные версии известных 
алгоритмов (Variational Quantum Eigensolver, Adaptive-VQE). Особенностью библио-
теки является возможность гибко менять алгоритм под нужды пользователя, что осо-
бенно важно для разработчиков новых алгоритмов и исследователей. Также библиоте-
ка поддерживает программное пакеты классических квантово-химических вычисле-
ний, что позволяет проводить бенчмаркинг при тестировании новых разработанных 
алгоритмов. 
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В данном исследовании предложен подход к описанию 2D d-волнового сверхпро-

водящего состояния, учитывающий флуктуации параметра порядка. Взаимодействие пар в 
системе описывается суперобменным потенциалом, включающим s- и d-компоненты. Ис-
пользуя вариационную теорию возмущений, получено эффективное действие для двух-
компонентного сверхпроводящего параметра порядка Φ, аналогичное эффективному дей-
ствию Коулмана-Вайнберга [1]. Путем минимизации этого действия определяются компо-
ненты Φ  sи Φₑ, что позволяет найти энергетически наиболее выгодную конфигурацию па-
раметра порядка, учитывая взаимодействие s- и d-компонент. 

Введение флуктуаций параметра порядка улучшает реалистичность описания си-
стемы, особенно в контексте низкоразмерных материалов [2]. Наличие обеих s- и d-
компонент в параметре порядка отражает возможность необычного спаривания в системе. 
Вариационная теория возмущений в данном контексте предоставляет мощный инстру-
мент для работы с сильными связями и улавливает квантовые флуктуации за пределами 
теории среднего поля. Полученное эффективное действие предоставляет основу для по-
нимания поведения системы, особенно в контексте взаимодействия различных компонент 
параметра порядка. 

Работа выполнена за счет средств Программы стратегического академиче-
ского лидерства Казанского (Приволжского) федерального университета. 
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Эффект близости сверхпроводника и ферромагнитного металла вызывает 

большой интерес из-за многообразия интересных и практически важных эффектов 
[1]. Наиболее удобным инструментом для описания таких систем на данный момент 
является теория эффекта близости в рамках квазиклассических уравнений сверхпро-
водимости. В грязном пределе [1] такая теория состоит из краевой задачи для уравне-
ний Узаделя и уравнения самосогласования. Метод, предложенный в работе [2] позво-
ляет найти критическую температуру и профиль параметра порядка в гетерострукту-
рах, содержащих однородные ферромагнитные слои. Предложенный нами численный 
метод позволяет сильно расширить круг рассматриваемых систем.  

Стартуя с затравочного распределения параметра порядка, мы вычисляем 
функцию Узаделя. С ее помощью мы пересчитываем распределение параметра поряд-
ка и критическую температуру на следующей итерации. Когда параметр порядка на 
соседних итерациях совпадает с заданной точностью, самосогласованная краевая за-
дача считается решенной. В рамках такого подхода мы рассмотрели гетероструктуры, 
содержащие различные сверхпроводники и неоднородные в магнитном отношении 
слои. В качестве неоднородностей выступали скирмионы, доменные стенки, геликои-
дальная и коническая намагниченность.  
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Рассматривается запрещенный по симметрии электрический дипольный переход меж-

ду электронными состояниями 0| a >  и 0| b >  примесного центра. Переход может быть раз-
решен линейным по нормальной координате q  электронно-колебательным взаимодействием 

v̂ q⋅ , примешивающим к состоянию 0| b >  состояние другой симметрии 0| c > . В первом 
порядке теории возмущений для электронной подсистемы вес полосы, соответствующий 
рождению k квантов колебаний при поглощении фотона на переходе a b→ , равен в адиаба-
тическом приближении квадрату модуля величины 

0 0 0 0

0 0 0

ˆ ˆ
( ) ( ) ,k b

b c

a d c q c v b
q q q

E E
ϕ ϕ

⋅ ⋅
−

−
 

где ( )k qϕ  – волновая функция линейного гармонического осциллятора с числом заполнения 

k, bq  – равновесное значение нормальной координаты в электронном состоянии b. Таким об-
разом, форма спектра определяется взаимодействием с неполносимметричными колебания-
ми, связывающим состояния 0| b >  и 0| c >  разной симметрии. В настоящей работе предпри-
нята попытка улучшить данное описание посредством «точного» учета взаимодействия с 
полносимметричными колебаниями, диагонального по электронным состояниям. Это приво-

дит к появлению в знаменателе выражения вида 0 0 0 0 0 0ˆ ˆb cE b v b q E c v c q+ ⋅ − − ⋅ , что, 

как было показано, в некоторых ситуациях дает существенное изменение веса полосы в спек-
тре поглощения. 
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В данной работе мы получили выражение для нормированной интенсивно-

сти двухквантового (ДК) сигнала для экспоненциальной корреляционной функции 
магнитного диполь-дипольного взаимодействия с учётом эффектов, связанных с 
пространственным смещением спинов между радиочастотные импульсами в по-
следовательности Баума-Пэйнса [1]. 

То обстоятельство, что величина, характеризующая вклад, обусловленный 
движением спинов, зависит только от отношения времени действия элементарной 
единицы последовательности Баума-Пайнса [1] ∆  и времени корреляции τ , харак-
теризующего экспоненциальный спад вышеупомянутой корреляционной функции, 
позволило нам предложить способ экспериментального измерения τ  посредством 
двух последовательных измерений нормированной интенсивности ДК сигнала для 
последовательности Баума-Пайнса с разными временами ∆ . 

Мы благодарим Немецкий исследовательский фонд (DFG) за финансирова-
ние гостевой профессуры для Н.Ф. в рамках SFB-TRR 102 (project A01, project -ID 
189853844). 
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Процессы адсорбции и десорбции атомов газа, находящегося в контакте с нано-

структурированной средой, такой, как аэрогель, приводят к возникновению аномальной 
зависимости коэффициента диффузии газа от давления, что вызвано неподвижностью 
атомов, находящихся в адсорбированном слое. Однако снижение коэффициента диффузии 
наблюдается и в режиме слабой адсорбции. При уменьшении давления растёт длина сво-
бодного пробега, и существенное влияние на траекторию движения атомов в газе начина-
ют влиять силы межмолекулярного взаимодействия, создаваемые стенками аэрогеля. В 
одной из последних работ [1] было экспериментально продемонстрировано сильное рас-
хождение низкотемпературной газовой динамики 3He в нематически упорядоченном аэро-
геле Nafen-90 с простыми моделями, такими как модель Кнудсена, а значит, необходима 
разработка более универсальной модели, которая учитывала бы эффекты адсорбции газа и 
действие дальнодействующего потенциала. 

В рамках данной работы была получена аналитическая формула, описывающая по-
тенциал взаимодействия атома газа с нитью аэрогеля цилиндрической формы. Энергия 
взаимодействия между отдельными атомами аэрогеля и газа 3He была представлена в виде 
потенциала Леннарда-Джонса. Итоговый потенциал нити был получен в рамках контину-
ального приближения, развитого в работе [2]. Далее с помощью численного решения 
уравнений движения частицы в известном потенциале и статистического усреднения по 
конфигурациям нитей аэрогеля и начальным скоростям атомов 3He были рассчитаны ко-
эффициенты диффузии в аэрогелях различной плотности. 
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Исследован эффект близости в однородном ферримагнитном сверхпроводнике, кото-

рый также является простейшей моделью тонкопленочного бислоя сверхпровод-
ник/ферримагнетик. Получены зависимости критической температуры от величины обмен-
ного поля и степени неэквивалентности подрешеток ферримагнетика, проведено сравнение с 
предельными случаями ферромагнетика [1] и антиферромагнетика [2] и обнаружено два раз-
личных режима в зависимости от величины химического потенциала. Рассчитан параметр 
порядка на двух подрешетках в зависимости от величины намагниченности одной из подре-
шеток и степени неэквивалентности подрешеток. Для ферримагнетика получен неравный на 
двух подрешетках («гофрированный») параметр порядка. Такое сверхпроводящее состояние 
не реализуется в случае эквивалентных подрешеток как с ферромагнитным, так и с антифер-
ромагнитным типом магнитного упорядочения. Исследована разность параметров порядка 
на подрешетках и её поведение в зависимости от соотношения намагниченности на подре-
шётках. Также получены зависимости аномальных гриновских функций синглетных и три-
плетных корреляций от намагниченности для разных ферримагнетиков и проведено сравне-
ние с ферро- и антиферромагнетиком.  
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Открытие увеличения магнитострикции α-Fe при частичном замещении 

железа галлием [1] привело к возникновению значительного количества иссле-
дований, в которых подобный эффект искался в различных бинарных (Fe-Al, 
Fe-Ge, Fe-Si и др.) и тройных (Fe-Ga-Al, Fe-Ga-Ge и др.) сплавах на основе же-
леза. В настоящее время проводится множество исследований структуры и 
свойств сплавов Fe-Ga (повышенная магнитострикция) и сплавов Fe-Al (повы-
шенные механические свойства) [2]. Однако структурные исследования трой-
ных сплавов Fe-Ga-Al, перспективных с точки зрения сочетания механических 
и магнитных свойств, практически отсутствуют. Еще одной интересной струк-
турной темой является исследование влияния редкоземельных элементов (RE), 
таких как Tb, Dy, Ce, Y, Er, Pr, Sm, La, на характеристики сплавов Fe-Ga, из-за 
повышения магнитострикции в них. Физико-технические свойства этих функ-
циональных материалов во многом зависят от их конкретного атомного строе-
ния, объемной доли различных структурных фаз и их микроструктурного со-
стояния. 

В работе проведены исследования эволюции структурных фаз и микро-
структуры литого состояния составов Fe100−(x+y)GaxAly в диапазоне 17 ≤ (x + y) ≤ 
39 ат.% [3] и Fe100-(x+y)GaxREy с x = 27.4% и 26.7%, где RE = Er (y = 0.5% и 0.2%) 
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и Yb (y = 0.5% и 0.24%). Результаты получены в нейтронных дифракционных 
экспериментах, проведенных в двух режимах: с высоким разрешением по меж-
плоскостному расстоянию и с высокой светосилой в ходе непрерывного скани-
рования по температуре при нагреве до ~900°С и последующем охлаждении. 
Информация о микроструктурном состоянии сплавов получена с использовани-
ем методов Вильямсона-Холла и Пелашека, позволяющих оценить характерные 
размеры и распределение по размерам областей когерентного рассеяния путем 
анализа профилей дифракционных пиков [4, 5]. 
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На сегодняшний день тонкоплёночные термосопротивления на основе оксинитри-

да циркония способны работать в широком диапазоне температур, обладают высоким 
разрешением, стабильностью во времени и малым магнитосопротивлением. Пленки ок-
синитрида циркония обычно синтезируют методом реактивного магнетроннного распы-
ления в смеси газов аргона (активный газ), кислорода и азота (реактивные газы); осажде-
ние проводится в один этап. При этом ключевым параметром, определяющим резистив-
ные свойства пленки, является соотношение долей активного и реактивных газов. 

В нашей работе выполнен синтез тонких пленок оксинитрида циркония в два эта-
па: 1) напыление пленок нитрида циркония на подложки монокристаллического сапфира 
и 2) их высокотемпературный отжиг в воздушной атмосфере. В этом случае параметром, 
определяющим свойства материала, являлась температура отжига. Исследовано влияние 
термического отжига на структурные и электротранспортные свойства синтезированных 
образцов. Установлено, что причиной увеличения сопротивления в результате отжига яв-
ляется частичное окисление нитрида циркония за счет движения кислорода внутрь плен-
ки по границам зерен и окисления поверхности зерен. В результате атмосферного отжига 
на поверхности пленки образовался практически чистый оксид циркония, однако внутри 
пленки остались области нитрида циркония в окружающей их матрице оксида циркония. 
Оценены величины безразмерной чувствительности синтезированных образцов. Прове-
дены ресурсные испытания пленок при повышенной температуре 473 К в атмосфере 
воздуха в течение трех недель. В результате ресурсных испытаний установлено, что 
пленки являются стабильными во времени. Совокупность исследований показала, что 
пленки оксинитрида циркония, синтезированные двухэтапным методом, могут быть ис-
пользованы в датчике температуры, работающего в диапазоне от 5 K до 300 K. 
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MgB2 является «обычным» сверхпроводником с самой высокой критиче-

ской температурой около 39 К. Несмотря на столь высокую температуру сверх-
проводящего перехода, использование диборида магния используется реже, чем 
NbTi и Nb3Sn, что связано с особенностями синтеза этого соединения и другими 
причинами. Температуры плавления магния и бора существенно различаются: 
650 °С и 2075 °С соответственно. Такое различие свойств затрудняет получение 
диборида магния (например, тонкой пленки) желаемого состава и хорошей кри-
сталличности, поскольку даже незначительное нагревание MgB2 приводит к ис-
парению из него магния и изменению стехиометрии материала пленки. В то же 
время для получения сверхпроводимости в MgB2 необходимо воздействие вы-
сокой температуры. Решение возможно различными способами: отжиг материа-
ла MgxBy (или просто бора) в парах магния (а), синтез материала при повышен-
ных температурах и с избыточным потоком магния (б), холодный синтез мате-
риала материала желаемой стехиометрии, защищая ее поверхность от испаре-
ния магния и отжига в вакууме (в). Наша работа посвящена поиску оптималь-
ной технологии получения пленки MgB2 методом магнетронного распыления на 
ленту Hastelloy C276TM. Мы исследовали все три варианта (а), (б) и (в). Наибо-
лее высокая критическая температура была получена в методе (б) и составляла 
Tc ≈ 23 К. 

Исследование выполнено при поддержке гранта РНФ 22-72-10088, 
https://rscf.ru/project/22-72-10088/. 
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Современные системы связи требуют создания новых средств, обеспечивающих 

высокую энергоэффективность, экономичность и устойчивость к разнообразным внеш-
ним помехам, в том числе целенаправленным. Большинство систем связи основаны на ис-
пользовании радио, СВЧ, акустического и оптического диапазонов частот. Вместе с тем 
наблюдается возрастающий интерес к системам передачи информации с использованием 
рентгеновских и гамма источников излучения благодаря высокой помехоустойчивости и 
проникающей способности излучения в этом диапазоне частот. Особую значимость при-
обретает этот диапазон частот в связи с развитием систем коммуникации в космосе при 
передаче информации через среды (плазма, пыль и др), в которых наблюдается суще-
ственное поглощение традиционных носителей информации.   

В данной работе сообщается о первой успешной передаче информации с помощью 
мёссбауэровских гамма-квантов. В отличие от предлагаемых ранее проектов по передаче 
информации посредством гамма-излучения [1], в которых информационный бит, соответ-
ствующий «1» и «0», формировался посредством механического открывания и закрыва-
ния затвора, для модуляции гамма излучения мы использовали эффект квантовой интер-
ференции между падающим и рассеянным вперед резонансным излучением. Формирова-
ние всплесков гамма излучения осуществлялось быстрым смещением ядер резонансного 
поглотителя на половину длины волны в моменты поступления информационных сигна-
лов на пьезопреобразователь, на обкладку которого нанесен поглотитель из Fe57.          

Работа выполнена при поддержке РНФ (проект № 22-22-00261). 
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В настоящей работе проведен анализ результатов магнитометрии и мессбауэров-

ской спектроскопии, полученных при температурах 5-300 K и в диапазоне приложенных 
внешних магнитных полей 0-5 Тл для тройного упорядоченного сплава Fe65Al30B5 [1]. 
Значения средних мессбауэровских характеристик (57Fe сверхтонких магнитных полей и 
изомерных сдвигов) рассчитаны методом теории функционала плотности (WIEN2k [2]) и 
использованы в обработке мессбауэровских спектров. На основе сопоставления среднего 
магнитного момента на атоме Fe и среднего сверхтонкого магнитного поля на ядре 57Fe 
было установлено, что исследуемый образец состоит, как минимум, из трех магнитных 
фаз. Типичное ферромагнитное поведение проявляют две фазы: разупорядоченная A2 фа-
за (доля площади спектра ~20%) и D03 упорядоченная фаза (~50%). Соответствующая 
этим фазам часть мессбауэровского спектра во внеш-нем магнитном поле демонстрирует 
уменьшение сверхтонкого магнитного рас-щепления на величину приложенного поля. 
Третья магнитная фаза (~30%) проявляет неферромагнитный характер и, предположи-
тельно, согласно имеющимся литературным данным [3], представляет собой несоразмер-
ную статическую волну спиновой плотности или спиральную спиновую волну. Предло-
женная модель магнитного состояния объясняет особенности температурного поведения 
среднего 57Fe сверхтонкого магнитного поля исследованного материала. 
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Сцинтилляционные детекторы на основе CsI(Tl) является широко исполь-

зуемым инструментом в ядерной физике, особенно в области спектрометрии 
гамма-излучения. Большие кристаллы CsI(Tl), подобные нашим, используются 
во многих коллаборациях [1,2].  

Массив детекторов GADAST представляет собой набор из 128 сцинтилля-
торов CsI(Tl) и 32 LaBr3, и предназначен для детектирования гамма-излучения, 
образующегося при девозбуждении тяжелых фрагментов вторичного пучка, со-
здаваемых в процессах протонной радиоактивности.  

Протонные распады представляют большой интерес, поскольку механиз-
мы их образования и многие изотопы, обнаруживающие данное явление, плохо 
изучены. Одним из не обнаруженных до сих пор изотопов является 7С, в кото-
ром ожидается наблюдение истинного четырёхпротонного распада. Экспери-
мент по его получению и фиксированию продуктов распада с помощью трекин-
га в кремниевых микростриповых детекторах планируется в ближайшее время 
на сепараторе FRS в GSI.  Последующее изучение угловых корреляций также 
позволит лучше понять свойства зеркального ему изотопа 7H. 

В данной работе исследовались характеристики детекторов на основе 
CsI(Tl), Проведены измерения энергетического разрешения и неоднородности 
световыхода. С помощью пакета ExpertRoot [3,4], использующего методы Мон-
те-Карло для симуляции взаимодействия частиц, было проведено моделирова-
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ние экспериментальной установки, для исследования влияния различных пара-
метров на конечный спектр. Реализован оригинальный алгоритм моделирования 
наложений сигналов, которые наблюдались из-за высокой интенсивности ис-
точников. Алгоритм наложения импульсов будет использован в дальнейшем, ко-
гда GADAST будет располагаться в районе ионного пучка с высокой интенсив-
ностью. Также моделируется неоднородность световыхода, поскольку её учёт 
может быть необходим при работе с кристаллами большого размера, подобных 
детекторам системы GADAST. 

Также в ExpertRoot начата симуляция предстоящего эксперимента по об-
наружению 7C. Вычислена кинематика распада для определения углового раз-
лёта продуктов и расположения кремниевых детекторов в эксперименте. Реали-
зована виртуальная геометрия установки для симуляции и добавлен распад 7C, с 
учётом релятивистской кинематики. В настоящее время разрабатывается функ-
ционал для обнаружения треков, реконструкции вершин и идентификации про-
дуктов распада в кремниевых детекторах.  
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Недавно, для устройств нового поколения была быстро разработана так называемая гибкая 

электроника [1, 2] с уникальными характеристиками износостойкости и малым весом. Особый интерес 
вызывает многомодовая перестраиваемая гибкая спинтроника, основанная на гетероструктурах фер-
ромагнетик/сегнетоэлектрический оксид, обладающих более высокой скоростью, меньшими размера-
ми и более эффективной энергией, чем их традиционные аналоги, управляемые током [3, 4]. В рабо-
те [5] было показано, что сверхгибкие мультиферроидные гетероструктуры на основе железа 
(Fe)/BaTiO3 (BTO), демонстрируют идеальную кристалличность и гетероэпитаксиальный рост.  

В настоящей работе с помощью расчетов на основе теории функционала плотно-
сти (ТФП/DFT) была исследована пленочная гетероструктура Fe/BaTiO3. Выбор компонентов гетеро-
структуры мотивирован тем, что Fe и BaTiO3 являются двумя «классическими» ферроидными матери-
алами, обладающими хорошо известными свойствами в объеме. Кроме того, bcc Fe и перовскит 
BaTiO3 имеют очень хорошее совпадение постоянных решеток (рассогласование составляет всего око-
ло 1.4%), что позволяет проводить послойный эпитаксиальный рост мультислоев Fe = BaTiO3 без су-
щественных дислокаций несоответствия, a также производить моделирование гетероструктуры на 
компьютере.  

В результате проделанной работы были исследованы эффект обратной магнитострикции, вли-
яние смены поляризации сегнетоэлектрика на магнитные свойства железа, структурные, электронные 
и магнитные свойства гетероструктуры ферромагнетик/сегнетоэлектрик на примере Fe/BaTiO.  
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Впервые наблюдалась анизотропия магнитокалорического эффекта в 

гейзенберговском магнетике LiGdF4. Образец монокристалла LiGdF4 выра-
щен методом Бриджмена—Стокбаргера, из него вырезана пластинка вдоль 
плоскости ас. Измерения, проведённые в температурном диапазоне 2-10 К, 
показывают значительную разницу охлаждающей эффективности при при-
ложении внешнего магнитного поля вдоль оси а и вдоль оси с. Анизотропия 
возникает из-за конкуренции вкладов в парамагнитную восприимчивость от 
различных взаимодействий [1]. Продемонстрировано, что намагничивание 
кристалла LiGdF4 вдоль тетрагональной оси с в указанном температурном 
диапазоне напоминает поведение невзаимодействующих магнитных момен-
тов, что усиливает магнитокалорический эффект до максимально возможно-
го уровня идеального парамагнетика. Полученные результаты могут быть 
описаны в рамках теории молекулярного поля с учётом анизотропии темпе-
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ратуры Кюри—Вейсса. Сравнение с материалами используемыми для адиа-
батического размагничивания показывает значительное преимущество моно-
кристалла LiGdF4 в диапазоне гелиевых температур в умеренных магнитных 
полях (1-3 Тл), что открывает перспективы для практического применения. 

Исследование выполнено при поддержке гранта Российского научного 
фонда, проект № 22-22-00257, и Программы фундаментальных исследований 
НИУ ВШЭ, (рост кристаллов и обработка данных) а также Программы стра-
тегического академического лидерства Казанского федерального университе-
та Приоритет-2030 (магнитометрия). 
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 С развитием нанотехнологий наблюдается все больший интерес к изучению 
явлений, возникающих в низкоразмерных системах, таких как наночастицы, тон-
кие пленки, гетероструктуры. Одним из новых явлений, возникающих, в частно-
сти, в некоторых типах двумерных материалов, являются так называемые плоские 
зоны. Системы с плоскими зонами идеально подходят для изучения сильно корре-
лированных электронных состояний и связанных с ними явлений. Среди таких ма-
териалов — металлы с кагоме-структурой, такие как, например, CoSn, являются 
многообещающими кандидатами для наблюдения плоских зон вблизи уровня Фер-
ми. Недавно, в работе [1] были экспериментально продемонстрированы возможно-
сти роста таких структур, а также наблюдения плоских зон с возможностью их пе-
ремещения по зонной структуре с помощью допирования.  

Цель настоящего исследования — проверить возможности изменения по-
ложения плоских зон с помощью другого подхода, именно с помощью воздействия 
внешним электрическим полем посредством сегнетоэлектрической поляризации. В 
частности, рассматривается управления плоскими зонами тонких пленок Co/Sn с 
помощью сегнетоэлектрической поляризации BaTiO3. В программном пакете для 
моделирования материалов «MedeA» была построена объемная структура иссле-
дуемых соединений, а также тонкие пленки и гетероструктуры на их основе, по-
считаны электронные свойства перечисленных структур, произведено сравнение с 
имеющимися в литературе данными. Было получено хорошее согласование зонная 
структуры объемного CoSn с ранее опубликованными результатами из статьи [1]. 
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Контроль смачиваемости поверхности имеет огромный потенциал в различных об-

ластях, таких как промышленность, медицина, микробиология, электроника и материало-
ведение. Используя этот контроль, мы можем раскрыть потенциал для создания иннова-
ционных материалов, повышения их функциональности и эффективности [1].  

В работе Ичимуры 2001 года [2] была показана возможность контроля смачивае-
мости поверхности, модифицированной азобензолом в резултате фотоизомеризации мо-
лекул под действием света. В данной работе исследуется свойства 16 производных азо-
бензола методом теории функционала плотности для оценки их потенциала в качестве 
материалов с переключаемой смачиваемостью. Основной анализ направлен на выявление 
изменений, вызванных фотоизомеризацией, молекулярных дипольных моментов между 
цис и транс конфигурациями различных производных азобензола. В исходной молекуле 
азобензола этот процесс превращает неполярную молекулу в более гидрофильную цис 
форму.  

В результате анализа структурных, электронных и молекулярных свойств всех мо-
лекул, было выявлено два производных азобензола, обладающих наибольшим потенциа-
лом в качестве материалов с переключаемой смачиваемостью и демонстрирующие 
трансформации в ходе фотоизомеризации между цис и транс конфигурациями: одна в 
сторону увеличения гидрофильности, а другая в противоположном направлении.  
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Одним из способов расчета электронной структуры является метод тео-

рии функционала плотности (ТФП), который позволяет рассчитывать электрон-
ную структуру вещества на основе функционала электронной плотности, а не 
волновых функций. Однако этот метод имеет ограничения, связанные со слож-
ностью в описании сильно коррелированных материалов, например оксидов пе-
реходных металлов. Для устранения этой проблемы, широко применяемым под-
ходом является ТФП+U, суть которого заключается во включении дополнитель-
ной поправки U для учета кулоновского взаимодействия между электронами на 
сильно локализованных d- или f-орбиталях. В отличие от других методов, таких 
как гибридные функционалы, ТФП+U достигает компромисса между скоростью 
и точностью расчетов. Однако выбрать оптимальное значение параметра U для 
всех соединений невозможно [1]. Поиска оптимального значения параметра U 
может быть сформулирована как задача оптимизации, аналогичная поиску гло-
бального минимума. Машинное обучение предоставляет эффективный инстру-
мент для определения оптимального значения параметра U. Эта техника, обес-
печивает более точные и быстрые расчеты, существенно расширяет возможно-
сти исследований в области материаловедения.  
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Желательно, чтобы материалы, применяемые в устройствах спинтроники и для обнаружения 

фермионов Майораны в твердых телах, обладали большим и идеальным спин-орбитальным расщеп-
лением Рашбы. Недавно появилась идея выращивания монослоев сплава на изолирующей полярной 
поверхности [1]. Эффект Рашбы описывает спин-орбитальное расщепление, возникающее на поверх-
ностях и интерфейсах из-за нарушения инверсионной симметрии [2]. 

В данной исследовательской работе рассматривались пленочные гетероструктуры с разнооб-
разными комбинациями компонентов, где предполагалось наличие спин-орбитального расщепления 
типа Рашбы [2, 3]. В этих гетероструктурах из-за градиента плотности электронов на границах раздела 
возникает токовой вихрь, связанный со спинами электронов. Исследованы структурные и электронные 
характеристики этих систем. Произведен электронный расчет DFT+U с учетом спин-орбитальной свя-
зи. 

Проведен перебор гетероструктур на основе нескольких сегнетоэлектриков и различных тяже-
лых металлов. Для каждой из этих гетероструктур рассчитаны зонные структуры с учетом спин-
орбитального взаимодействия, и на их основе получены значения параметра Рашбы αR, характеризу-
ющего величину спин-орбитального расщепления [4]. Исследовано, как межфазные контактные слои, 
параметры разбивки, толщина, полярность интерфейса и сегнетоэлектрическая поляризация влияют 
на значения параметра Рашбы. 

Результаты данного исследования могут быть использованы при разработке функциональных 
материалов для спинтроники, основанных на свойствах этих соединений. 
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Ковалентные органические каркасы (Covalent Organic Frameworks) являются классом 

полимеров с высоким порядком структуры. В отличие от обычных полимеров, структуру 
COF можно предварительно спроектировать, а различные комбинации мономеров и связей 
позволяют синтезировать COF с ограниченным молекулярным пространством, регулярной 
кристаллической структурой и точными порами, что создает интерфейс для взаимодействия с 
электронами, ионами и молекулами.  

В современном мире очень важны высокоэффективные аккумуляторы, которые вы-
держивают большие заряды, имеют длительный срок службы и остаются стабильными. Ко-
валентные органические каркасы могут сыграть важную роль в создании электродов благо-
даря своей гибкой структуре, проницаемому каркасу и разнообразным функциональным 
группам.  

В данной работе были исследованы структуры ковалентных триазиновых каркасов в 
качестве электродов для накопления, хранения и преобразования энергии с целью ее даль-
нейшего использования. Путем сравнения исходных и допированных структур COF, были 
изучены геометрические свойства, напряжение холостого хода, теоретическая удельная ём-
кость, и диффузионное поведение ионов лития. Также были оценены электронные свойства 
путем изучения парциальной плотности состояний и электронной зонной структуры. Резуль-
таты этой работы дают информацию о влиянии совместного допирования фтора и кремния на 
электрохимические свойства ковалентных триазиновых каркасов в качестве анодных матери-
алов для литий-ионных аккумуляторов. 
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В работе были проведены расчеты ab initio на основе теории функционала 

плотности с использованием программного пакета MedeA VASP 6, для исследо-
вания магнитных свойств сплава палладий-никель в широком диапазоне кон-
центраций (1–100 ат. %). Полученные результаты подтверждают наличие кри-
тической концентрации (3 ат. %), начиная с которой аномально большая вели-
чина магнитного момента, рассчитанная на атом никеля (около 10 µB), в системе 
монотонно убывает с увеличением концентрации примеси и стремится к значе-
нию магнитного момента объемного никеля. 
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Гидроксиапатит (hydroxyapatite, HAp) с общей химической формулой 

Ca10(PO4)6(OH)2 в последние годы вызывает растущий интерес в качестве мно-
гофункциональных биоматериалов для широкого спектра применений, включая 
имплантацию костных тканей [1], лекарственные средства к исследуемым тка-
ням [2], адресная доставка лекарств. Кроме этого, материалы на основе гидрок-
сиапатита могут быть чрезвычайно полезны в области контроля загрязнения и 
восстановления окружающей среды благодаря своим привлекательным физико-
химическим свойствам, особенно высокой адсорбционной способности, пре-
восходной химической и термической стабильности, ионообменной способно-
сти, кислотно-основным свойствам, нетоксичности.  

В данной работе были проведены ab initio исследования структурных 
свойств гидроксиапатита, допированного различными примесями, такими как 
Si, V, Dy, Gd, Tb.  
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В последние годы большое внимание уделяется исследованиям наночастиц 

фторидов редкоземельных элементов ввиду их возможных применений в медицине [1] 
и в спинтронике [2]. Фториды редкоземельных элементов известны прежде всего сво-
ими магнитными свойствами, однако распределение магнитного момента в наноча-
стицах на основе этого класса соединений до сих пор не исследовалось.  

В данной работе были смоделированы нанокластеры дипольных ферромагнети-
ков DyF3, TbF3 и HoF3 размерами 0,7–1,6 нм, являющиеся моделями реальных наноча-
стиц данных соединений. На основе их элементарных ячеек были построены поверх-
ности, представляющие собой пластины толщиной 2–3, 4 нм, вытянутые вдоль одной 
из осей.  Для перечисленных структур была проведена структурная оптимизация и 
рассчитаны магнитные моменты. Все расчеты проводились с помощью теории функ-
ционала плотности, реализованной в программе VASP программного пакета MedeA. В 
результате наблюдалось неоднородное распределение магнитных моментов и различ-
ное расположение магнитных атомов в зависимости от размера нанокластера и тол-
щины поверхности, а средний магнитный момент незначительно отличался от значе-
ния для элементарной ячейки соединения, рассчитанного при таких же параметрах. 
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Соединения с фрустрированным магнетизмом привлекают к себе все 

больше внимания в связи с их необычными свойствами, а некоторые из них уже 
нашли применение в современной электронике. В данной работе мы исследова-
ли магнитные свойства шпинели Sc2FeS4, локальное магнитное упорядочение 
которой описывается моделью спинового льда. 

С помощью расчетов в рамках теории функционала плотности были по-
лучены значения квадрупольного расщепления для всех ядер атомов железа в 
данном соединении при различных конфигурациях дефектов вакансии и заме-
щения. Рассчитанные значения позволяют успешно описать распределение па-
раметра квадрупольного расщепления, полученного из модели описывающей 
экспериментальный мессбауеровский спектр для данного кристалла. Так как 
использованная для описания экспериментального спектра модель содержит 
только дублеты с различными квадрупольными расщеплениями и не содержит 
магнитных секстетов, можно заключить, что в данной системе дальнего маг-
нитного упорядочения нет. 

Работа выполнена за счет средств Программы стратегического акаде-
мического лидерства Казанского (Приволжского) федерального университета 
(ПРИОРИТЕТ 2030). 
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Для проведения экспериментов с криоагентами: жидкий гелий, неон, жидкий 

водород и др. при низких температурах необходимо контролировать уровень жидкого 
гелия в экспериментальной ячейке. Существует широкий выбор методов, способных 
обеспечить высокую точность определения уровня [1]. Одним из таких методов явля-
ется измерение уровня жидкого гелия емкостным методом. 

Для определения уровня жидкого гелия по изменению электрической емкости в 
совокупности с зондом используется измерительный прибор/измерительная электри-
ческая схема, а также уравнение преобразования, которое для плоскопараллельной 

конфигурации электродов имеет вид [2]: 𝐻𝐻  =  𝐻𝐻𝑚𝑚 �
𝜀𝜀

𝜀𝜀−1
� � 𝜂𝜂

𝜂𝜂+1
�, где ε - диэлектрическая 

проницаемость гелия, С’ - изменение емкости зонда, Hm - расстояние между электро-
дами, η = С’/C0 - относительное изменение емкости зонда. Среднее теоретическое 
значение чувствительности зонда при значении температуры жидкого гелия 3.7 со-
ставляла 35,8 фФ/мм. 

В работе была реализована экспериментальная схема и устройство для измере-
ния уровня жидкого гелия при температуре 3.7 К. Применяемое устройство не огра-
ничивается измерением уровня, а также может быть использовано для оценки чисто-
ты вакуумной ячейки в процессе проведения процедуры продувки. 
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Метод ЯМР (ядерного магнитного резонанса) является эффективным способом ис-

следования ван-флековского парамагнетизма. Эффективность обусловлена огромной ве-
личиной индуцированного на редкоземельном ядре магнитного поля, которое возникает 
из-за сильного сверхтонкого взаимодействия [1].  

В данной работе представлено исследование ядер 169Tm в разбавленном монокри-
сталле тетрафторида ван-флековского парамагнетика Li(Tm0.02Y0.98)F4. Сравнение полу-
ченных результатов производилось с данными для монокристалла LiTmF4 из обзора [1]. 

ЯМР-исследования ядер 169Tm монокристалла Li(Tm0.02Y0.98)F4 проводились на им-
пульсном ЯМР-спектрометре лабораторного изготовления при гелиевых (2 – 4.2 К) тем-
пературах в магнитных полях до 0.8 Тл.  

Экспериментально обнаружена анизотропия угловой зависимости скоростей про-
дольной и поперечной релаксаций ядер 169Tm в соединении разбавленного ван-
флековского парамагнетика Li(Tm0.02Y0.98)F4. Проведены теоретические расчёты, под-
тверждающие экспериментальные результаты.  

Также были экспериментально получены температурные зависимости скоростей 
продольной и поперечной релаксаций намагниченности в монокристалле ван-
флековского парамагнетика Li(Tm0.02Y0.98)F4. В приближении двухфононного процесса 
релаксации Орбаха-Аминова был получен интервал между основным синглетным состо-
янием и ближайшим возбуждённым дублетным состоянием.  
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Двумерные антиферромагнетики являются классом материалов, вызыва-
ющих значительный интерес для использования в следующем поколении функ-
циональной спинтроники благодаря своим нетривиальным магнитным свой-
ствам. Большинство доступных сегодня объемных ферромагнитных материа-
лов, используемых в спинтронике, имеют ограниченную область применения 
вследствие их чувствительности к воздуху, низкими температурами упорядоче-
ния и изоляционными транспортными свойствами. TaFe1+yTe3 предлагает уни-
кальные возможности для решения этих проблем благодаря повышенной ста-
бильности на воздухе, свойствам переноса металлов и надежному антиферро-
магнитному порядку. Все это делает это соединения привлекательным для при-
ложений спинтроники на основе металлических антиферромагнетиков. 

В работе [1] было синтезировано соединение TaFe1+yTe3 (y=0.14), опреде-
лены его структурные, магнитные и электронные свойства, а также выяснены 
связи между ними. Цель настоящего исследования — предсказать электронные 
и магнитные свойства тонкой пленки на основе TaFe1+yTe3 (у=0, 0.14), а также 
выяснить их особенности с помощью компьютерного моделирования на основе 
теории функционала плотности.  
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Фторид диспрозия DyF3 – дипольный ферромагнетик с осью легкого намагничива-
ния вдоль оси [010] кристаллической решетки; температура Кюри 2.55 К вдоль оси [010] 
для монокристалла [1]. Соединение обладает уникальными свойствами, благодаря кото-
рым возможно его применение как высокополевого МРТ контрастного агента [2] и добав-
ки к Nd-Fe-B магнитам для увеличения коэрцитивной силы [3]. 

Порошки DyF3 и LaF3 со средним размером частиц 20 нм были получены методом 
гидротермального синтеза при помощи нитратной реакции [4], порошок размером 220 нм 
х 150 нм – посредством хлоридной реакции [5].  

В работе были измерены скорости продольной и поперечной релаксации ядер ге-
лия-3 в контакте с порошком DyF3 (99.67%) и LaF3 (0.33%) в адсорбированном слое, в 
объеме жидкости и в случае покрытия частиц слоем гелия-4 в зависимости от температу-
ры в диапазоне 1,5-3 К в полях 173 и 505 мТл. В случае жидкого гелия-3 в отсутствии по-
крытия частиц гелием-4 наблюдается двухкомпонентная релаксация продольной и попе-
речной намагниченности. Предложено возможное объяснение этому явлению. 

Работа поддержана Российским научным фондом (номер проекта 23-72-10039). 
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В настоящей работе исследованы кристаллы активных сред лазеров УФ диапазона 
Ce3+:LiCaAlF6, для которых характерно образование нескольких типов центров ионов Ce3+ [1, 2]. 
Были проведены исследования кристаллов Ce3+:LiCaAlF6 с относительно низким (0,1 ат.%) и вы-
соким (1 ат.%) уровнями концентрации примеси методами оптической и ЭПР спектроскопии. Ре-
зультаты подтвердили наличие различных типов примесных центров ионов Ce3+ в этой матрице, 
которые характеризуются различным положением полос люминесценции по длине волны. Резуль-
таты спектроскопии ЭПР кристаллов Ce3+:LiCaAlF6 (1 at.% и 0,1 at.%) показали, что при увеличе-
нии концентрации ионов Ce3+ в расплаве кристаллизация происходит таким образом, что концен-
трация примесных центров более низкой симметрии увеличивается в большей степени, чем центра 
более высокой симметрии. По результатам исследований закономерностей изменения формы спек-
тра люминесценции и времени затухания при различной концентрации Ce3+ в расплаве показано, 
что при увеличении концентрации увеличивается количество центров в более длинноволновой об-
ласти, что соответствует центру с более низкой симметрией. При этом именно этому типу центров 
принадлежит лазерная генерация, так как в спектрально-селективном резонаторе исследуемый ак-
тивный элемент показал настройку длины волны излучения от 281 до 312 нм. 

Работа выполнена за счет средств субсидии, выделенной Казанскому федеральному 
университету для выполнения государственного задания в сфере научной деятельности 
FZSM-2023-0012. 
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Гидродинамические исследования являются распространенным способом определения 
фильтрационных параметров пластов (ФПП), знание которых необходимо для эффективной 
разработки нефтяных месторождений. Одним из таких методов исследования пластов являет-
ся метод фильтрационных волн давления (ФВД) [1]. Данный метод детально изучен для слу-
чая фильтрации одной жидкости. С практической точки зрения, однако, важным является во-
прос многофазности, поскольку в реальных пластах происходит фильтрация двух и более 
флюидов одновременно [2]. Изучению многофазной фильтрации посвящено большое количе-
ство опубликованных работ, однако для случая ФВД она является малоизученной. Среди су-
ществующих в настоящее время публикаций, в которых рассматривается данный вопрос, от-
метим [3]. В ней рассматривается математическое моделирование двухфазной фильтрации с 
использованием модели Баклея-Леверетта в макромасштабном приближении на периодах воз-
действия порядка суток и приводятся результаты численного моделирования двухфазной 
фильтрации в условиях ФВД. В [2] приводятся результаты экспериментального исследования 
двухфазной фильтрации в условиях ФВД на двух образцах пористой среды в виде плотно упа-
кованного песка для четырех значений вязкости вытесняемой жидкости, представлены графи-
ки динамики насыщенностей. В ходе данной работы была создана автоматизированная систе-
ма для проведения лабораторного экспериментального исследования многофазной фильтра-
ции для консолидированных и сыпучих образцов пористой среды с различными характери-
стиками (пористость, форма пор) при периодах колебаний от одной секунды и получения дан-
ных о динамике насыщенностей и давлений. 
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В связи с постоянным ростом потребности в энергии и необходимости увеличе-
ния эффективности добычи и транспортировки углеводородов, исследования в области 
гидродинамики пористых сред становятся все более актуальными. Одним из ключевых 
параметров, определяющих динамику процессов в пористых средах, является их про-
ницаемость. В настоящей работе исследовались искусственно созданные образцы по-
ристых сред. Проводились эксперименты по фильтрации различных флюидов как при 
наличии различных режимов акустического воздействия, так и без них [1, 2, 3]. Резуль-
таты экспериментов показывают, что с течением времени проницаемость пористого 
образца снижается, изменение направления фильтрации ведет к восстановлению пер-
воначальной проницаемости. Установлены закономерности изменения проницаемости 
пористой среды при различных режимах акустического воздействия. Предложен меха-
низм изменения проницаемости пористых образцов при фильтрации жидкости. 

Список литературы 
1. Марфин, Е.А. Установка для исследования проницаемости пористой среды в поле упругих
колебаний / Е.А. Марфин, А.А. Абдрашитов, Р.Н. Гатауллин // Инженерная и рудная геофи-
зика, 2021: Материалы 17-й научно-практической конференции и выставки, Геленджик, 26-
30 апреля 2021 года. – Москва: ООО «ЕАГЕ ГЕОМОДЕЛЬ». – 2021. – С. 89. – DOI: 
10.3997/2214-4609.202152099. 
2. Колебания и волны во флюидонасыщенных геологических средах. Явления, процессы, за-
кономерности. Волновая парадигма / О.Л. Кузнецов, В.П. Дыбленко, Д.В. Чилингар [и др.]. – 
Ижевск: Ижевский, 2021. – 420 с. – ISBN 978-5-4344-0932-2. 
3. Kluge, C. Permeability evolution during shear zone initiation in low-porosity rocks / C. Kluge,
G. Bucher, A. Barnhoorn, J. Schmittbuhl, D. Bruhn // Rock Mechanics and Rock Engineering. – 
2021. – V. 54 (10). – P. 5221-5244. – DOI: 10.1007/s00603-020-02356-0. 



66 

УДК 532.61:532.13 

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 
ПОВЕРХНОСТНОГО НАТЯЖЕНИЯ И ВЯЗКОСТИ ЖИДКОСТЕЙ 

Роман Иванович Соловьев, Евгений Александрович Марфин 
Россия, Казань, Казанский федеральный университет 

Russia, Kazan, Kazan Federal University 
E-mail: roman.solovev.99@inbox.ru 

Ключевые слова: Поверхностное натяжение, вязкость, лабораторный экспери-
мент 

Вязкость и поверхностное натяжение жидкостей являются определяющими па-
раметрами внутрипластовых процессов при разработке нефтяных месторождений. От 
них зависят коэффициент извлечения нефти и энергетические затраты на добычу. Для 
изменения этих свойств жидкостей используют различные методы воздействия (теп-
ловые, химические, физические). Известен метод акустического воздействия на до-
бычу нефти, который характеризуется высокой эффективностью и экологической 
безопасностью. Основной целью работы является установление механизма динамиче-
ского воздействия упругими колебаниями на фундаментальные свойства жидкостей. 
В настоящей работе представлен обзор лабораторных методов измерения коэффици-
ента поверхностного натяжения и вязкости жидкостей [1]. Основной акцент сделан на 
возможности измерения вязкости и поверхностного натяжения жидкостей непосред-
ственно в процессе акустического воздействия, а не на измерении свойств после та-
кой обработке, как часто применяется на практике. На основе проведенного обзора в 
качестве основных методов измерения были выбраны методы падающей капли и ка-
пиллярных волн для измерения коэффициента поверхностного натяжения и метод те-
чения жидкости в капилляре (течение Пуазейля) для измерения вязкости. Элементом 
новизны в работе является использование современных смартфонов для получения и 
анализа видеоизображений процесса течения и формирования капель жидкости [3]. 
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Одной из причин недостаточно высокой эффективности добычи нефти является 
неустойчивости Саффмана-Тейлора. Это физическое явление образования и развития 
складок границы раздела жидкостей с разными вязкостями [1]. Так, вытеснение нефти 
водой в пористых пластах приводит к неодинаковому росту вязких пальцев и прорыву 
воды к добывающим скважинам. В качестве рабочей гипотезы в данной работе приня-
то, что акустическое воздействие может влиять на эту неустойчивость и способство-
вать более полному вытеснению [2]. В настоящей работе использована круглая ячейка 
Хеле-Шоу [3] с центральным источником. Моторное масло, имитирующее нефть, в 
ячейке вытеснялось водой при помощи шприцевого насоса с фиксированными скоро-
стями подачи жидкости. Для осуществления акустического воздействия разработан 
лабораторный излучатель колебаний давления, работающий в широком диапазоне ча-
стот и амплитуд. Установлено, что с увеличением скорости подачи жидкости коэффи-
циент вытеснения снижается. Выявлены закономерности изменения скорости роста 
вязких пальцев от режима акустического воздействия. 
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Спектральная скважинная шумометрия является методом геофизического 
исследования скважин, используемая для оценки технического состояния, вы-
явления принимающих и отдающих интервалов пласта, определение гидроди-
намических характеристик пластов. Применение одновременно нескольких 
синхронно записывающих сенсоров открывает новые возможности для сква-
жинной шумометрии. 

 Целью настоящего исследования является развитие алгоритма определе-
ния пространственного положения источника звука в скважине с применением 
нейронных сетей. Для достижения поставленной цели была подготовлена база 
данных для обучения и тестирования. Моделирование было выполнено для раз-
личных положений источника звука в скважине, различных размеров источни-
ков, при различном отношении сигнал/шум, различных размерах базы. В ходе 
исследования модельных данных, при варьировании параметров среды и их 
акустических свойств, были выявлены закономерности и признаки для обуче-
ния. Смоделированный данным образом набор корреляционных панелей ис-
пользовался для обучения сверточных нейронных сетей. 
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ВЧ-плазма пониженного давления служит для модификации материалов 
различной физической природы с целью придания им качественно новых 
свойств, способствует увеличению прочности, надежности и долговечности из-
делий. На данный момент являются слабо изученными физические основы про-
цесса модификации полимерный материалов. Поэтому исследование процесса 
модификации полимерных материалов ВЧ-плазмой пониженного давления, со-
здание физических основ технологии модификации и математических моделей 
управления технологией, получение оптимальных режимов работы ВЧ-
плазменной установки является актуальной междисциплинарной задачей. 

Наиболее перспективным видом электрофизической модификации явля-
ется воздействие потока плазмы ВЧЕ-разряда пониженного давления на матери-
алы. Процесс модификации полимерных материалов ВЧ-плазмой пониженного 
давления в настоящее время требует дальнейших исследований и разработки 
физических основ.   

На данный момент разработана модель камеры с образцом, проведены 
численные эксперименты, получены результаты распределения концентрации 
электронов в вакуумной камере. 
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ВЧ-плазма низкого давления применяется для изменения свойств матери-
алов различной природы с целью придания им новых качеств. Этот процесс 
способствует повышению прочности, надежности и долговечности изделий. В 
настоящее время физические основы процесса модификации полимерных мате-
риалов ВЧ-плазмой низкого давления остаются малоизученными. Исследование 
данного процесса, создание физических основ технологии модификации, разра-
ботка математических моделей управления технологией, а также получение оп-
тимальных режимов работы ВЧ-плазменной установки представляют собой 
важные междисциплинарные задачи. 

Наиболее перспективным методом электрофизической модификации яв-
ляется воздействие потока плазмы ВЧЕ-разряда низкого давления на материалы. 
Процесс модификации полимерных материалов ВЧ-плазмой низкого давления 
требует дальнейших исследований, а также разработки физических основ этого 
процесса. 

Разработана модель камеры с образцом, проведены численные экспери-
менты, получены результаты распределения потенциала электромагнитного по-
ля в вакуумной камере. 
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В данном исследовании проводится анализ использования технологии 
машинного обучения в контексте определения оптимальных параметров кана-
лов связи с помощью программируемого радио.  

Пример практического сценария может включать ситуацию, когда про-
граммируемое радио должно передавать данные в условиях, где некоторые ра-
диоканалы подвержены сильным помехам или изменениям. Машинное обуче-
ние может помочь системе динамически адаптироваться к таким изменениям, 
выбирая наилучшие параметры передачи в каждый момент времени. 

Кроме того, можно провести эксперименты на реальных программируе-
мых радиоустройствах, собрав данные о производительности различных мето-
дов машинного обучения в условиях реального времени. Эти данные могут по-
служить основой для дальнейшей оптимизации и развития системы выбора па-
раметров каналов связи. 

В процессе применения машинного обучения для определения выбора 
параметров каналов связи с использованием программируемого радио, можно 
использовать следующие примеры методов – обучение с подкреплением, 
нейронные сети, кластеризация. 

mailto:alexleto1410@gmail.com
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Сегодня нейронные сети применяются во многих областях науки и ис-
кусства. В том числе они могут быть применены в целях помехоустойчивого 
кодирования радиосигнала и для подавления шума, ведь постоянно происхо-
дит увеличение требований к скорости и надёжности передачи информации. 
В некоторых случаях нейронные сети способны работать быстрее и эффек-
тивнее. 

Если говорить о физическом уровне, нейронные сети активно приме-
няются в избавлении от шумов, а также, возможно, способны улучшить точ-
ность демодулирования модулированного сигнала, в частности, SEFDM сиг-
нала с помощью линейного декодера на основе нейронных сетей. Переходя к 
кодированию, можно отметить, что нейросети способны улучшить декодиро-
вание линейных блочных кодов, в каком-то смысле это возврат к первичному 
алфавиту, где декодер также вовлечён в исправление ошибок. Дополнительно 
нейронные сети способны классифицировать неизвестный сигнал по типам 
модуляции для меняющего сигнала, а также классифицировать сигналы дру-
гого происхождения по признакам. Более того, нейронные сети, используя 
присущее им умение запоминать скрытые закономерности, способны высту-
пать в роли высокоуровневого агента и вместо прямого декодирования выби-
рать метод кодирования самостоятельно при изменении внешних условий: 
отношение сигнал/шум, изменение частоты модуляции. 
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Нейронные сети хорошо себя показывают в разных областях, в том 
числе радиотехнике. На данный момент ведутся исследования, которые от-
крывают новые применения данной технологии, которая может дать сильное 
развитие различным областям. Применение нейросетей в целях помехоустой-
чивой передачи сигнала можно разделить на несколько групп, начиная с фи-
зического уровня и заканчивая кодированием сигнала. 
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Анализ динамики ионосферы остается актуальной задачей радиофизики и 
радиотехники на протяжении последних десятилетий. Состояние ионосферы в 
значительной степени влияет на прохождение радиосигналов широкого диапа-
зона частот и, как следствие, на функционирование многих радиотехнических 
устройств таких как, например, глобальные спутниковые системы радионавига-
ции [1]. Полное электронное содержание (ПЭС) частиц в единичном атмосфер-
ном столбе получается путем сопоставления задержки наклонного пути распро-
странения сигнала на двух частотах (1,545 и 1,226 ГГц). 

Эмпирические модели получения полного содержания электронов в 
ионосфере Земли показывают удовлетворительные результаты прогнозирования 
в спокойной геомагнитной обстановке. Однако, при магнитных возмущениях 
наблюдается существенное снижение точности предсказания таких моделей [2]. 
Это связано со изменением активности Солнца и соответствующими парамет-
рами, которые, данные модели не учитывают. 

В связи с этим, целью данной работы является уточнение прогноза в 
условиях повышенной солнечной активности, используя матричное разложение 
и различные геомагнитные параметры при помощи методов машинного обуче-
ния. 

Для обучения и тестирования моделей нами были выбраны глобальные 
карты ПЭС, полученные лабораторией JPL (NASA Jet Propulsion Laboratory), ко-
торая является одной из пяти ведущих аналитических лабораторий, обеспечи-
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вающих построение глобальных карт абсолютного вертикального значения 
ПЭС ионосферы путем интерполяции данных, получаемых на мировой сети 
приемников IGS. Прогностические модели, построение по таким картам ПЭС, 
являются наиболее приемлемым с практической точки зрения способом, позво-
ляющим обеспечить потребителей информацией о пространственно-временном 
распределении ПЭС [3]. 

В качестве признаков на вход моделей машинного обучения подвались 
следующие данные: лаги значений вариаций первой временной главной компо-
ненты (2 дня), а также текущий месяц и день, текущий показатель F10.7, Kp и 
числа солнечных пятен. Прогнозирование производилось на день вперед. 

После подбора модели на тренировочных данных, наилучшим образом 
себя проявила гибридная модель из комбинации различных градиентных бу-
стингов и деревьев решений (ExtraTreesRegressor, Random Forest, XGBoost, 
CatBoost, LightGBM) – выходы каждого алгоритма усреднялись (взвешенно) и 
так получался итоговый результат. 

Данные были разбиты следующим образом – 90 % (55000 записей) для 
обучения и 10 % (5500 записей) для теста. 
В итоге на тестировании получились следующие метрики качества прогноза: 

- MAE (mean absolute error, средняя абсолютная ошибка) – 1.82 
- RMSE (root mean square error, средняя квадратическая ошибка) – 6.51 
- SMAPE (symmetric mean absolute percentage error, взвешенная абсолют-

ная процентная ошибка) – 0.22 
- R2 (коэффициент детерминации) – 0.87 
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Каротажный кабель вот уже много десятилетий широко применяется при гео-
физических исследованиях скважин, так как позволяет в режиме реального времени 
осуществлять контроль над скважинной измерительной аппаратурой и производить 
оперативный анализ регистрируемых данных. Однако развитие геофизических техно-
логий требует существенного увеличения пропускной способности каротажного кабе-
ля и высокой помехоустойчивости при сохранении возможности использования в 
скважинных условиях. Целью данной работы является увеличение скорости передачи 
данных по одножильному геофизическому кабелю, при помощи QAM модуляции[2] 
(скорость передачи по данному кабелю составляет около 30 кбит/с).  

В ходе выполнения работы проведен анализ электрических характеристик гео-
физического кабеля, по теореме Шеннона-Хартли максимальная скорость, с которой 
информация может быть передана по 8-километровому, одножильному геофизическо-
му кабелю, с полосой пропускания 3.5кГц, равна 40 кбит/с. Имея заранее известную 
АЧХ кабеля, можно предысказить сигнал таким образом, что полоса пропускания си-
стемы будет увеличена[1]. В нашем случае удалось расширить полосу пропускания до 
70 кГц, что в свою очередь позволило сдвинуть теоретическую максимальную ско-
рость до 370 кбит/с. 

Алгоритм успешно протестирован на геофизическом кабеле. Показано, что скорость 
передачи данных увеличена в 11 раза и составила 350 кбит/с. 
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Технологии искусственного интеллекта (ИИ) находят широкое применение в различ-
ных областях, включая сферу образования. Это направление развития общества получает ак-
тивную поддержку государства, которое признают его потенциал и перспективность для бу-
дущего развития образовательной системы. 

Использование технологий ИИ в обучении создаёт предпосылки для формирования 
новой образовательной парадигмы. Особенностями этой парадигмы являются возможности 
индивидуализации обучения, автоматизации рутинных задач преподавателей, обеспечение 
быстрого доступа к знаниям. 

Можно выделить перспективные направления применения ИИ в образовании: разра-
ботка интеллектуальных обучающих систем, основанных на технологиях обработки есте-
ственного языка и машинного обучения, создание виртуальных ассистентов и тьюторов для 
поддержки учебного процесса, генерация и оценка качества учебного контента, мониторинг 
успеваемости и подбор индивидуальных траекторий обучения, автоматизация проверки зна-
ний и оценивания результатов обучения. 

Для успешного внедрения технологий искусственного интеллекта (ИИ) в образование 
необходимо решить ряд задач, связанных с организационными и методическими аспектами. 
В первую очередь, требуется совершенствование нормативной базы, чтобы обеспечить пра-
вовую и регуляторную поддержку использования ИИ в образовательных процессах.  

Кроме того, необходимо разработать этические правила использования данных, свя-
занных с ИИ. Сбор, хранение и обработка данных студентов и преподавателей являются 
неотъемлемой частью использования ИИ в образовании.  

Использование ИИ позволяет адаптировать образование под индивидуальные потреб-
ности студентов, предоставляя им инструменты и ресурсы, необходимые для успешного 
обучения.  
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Обнаружение, местоположения и характеристика источников микросейсмических 
событий является весьма актуальной областью изучения. Точное обнаружение и положе-
ние местоположения микросейсмических событий необходимо для отслеживания актив-
ных разломов и распространения трещин внутри пласта. Стремительное развитие микро-
сейсмических технологий диктует необходимость создания современных технологий мо-
ниторинга микросейсмических событий и обработки полученных микросейсмических 
данных. DAS (distributed accosting sensing) распределенное акустическое зондирование - 
технология использования оптического волокна в качестве линейного набора сейсмиче-
ских приборов. Исследования показали, что DAS можно использовать для мониторинга 
микросейсмической активности во время гидроразрыва пласта [1].  

Настоящая работа посвящена развитию методов локации для выявления микросей-
смических событий в эксплуатационном фонде скважин в нефтегазовой отрасли. Реги-
страция осуществлялась в процессе закачки воды в скважину, а также с кратковременной 
остановкой закачки воды. Решая задачу оптимизации функционала невязки в качестве ал-
горитма минимизации функции потерь выбран градиентный стохастический спуск, кото-
рый показал лучшие значения невязок. В результате разработанного алгоритма подобра-
ны параметры модели, которые позволили выявить микросейсмическое событие. Алго-
ритм успешно протестирован на экспериментальных данных DAS. 
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Предсказание состояния радиотехнической системы автомобиля можно рассмат-
ривать как обработку многомерных временных рядов, коими являются данные датчи-
ков, которые в один момент времени и определяют состояние системы. 

Важным этапом является предварительная обработка данных, необходимо произ-
водить предварительную оценку данных на основе их статистических показателей, 
выполнить нормировку, определить стационарность данных и при необходимости 
выполнить преобразования приведения к стационарному ряду, заполнить пропуски и 
только затем строить модели предсказания [1, c. 202].  

Лучшим содержательным разделением набора данных является разделение, где 
75-85% данных используются для обучения модели, а остальные – для тестирования 
и/или прогнозирования. Рассмотрев способы оценки производительности методов 
прогнозирования, сделан вывод, что не существует одного лучшего показателя и 
лучше придерживаться более практичного и прагматичного взгляда [2, c. 15-16] – ис-
пользовать набор показателей, включающий MAE, MAPE, MdAPE, MSE, RMSE, 
RMSLE, R2. 

При сравнении методов прогнозирования определено, что классические методы 
предсказания из группы методов ARMA, а также методы, в основе которых лежит 
нейронная сеть с долгой краткосрочной памятью (LSTM) являются предпочтитель-
ными ввиду того, что они показывают наилучшие результаты и являются гибкими для 
различного рода набора данных.  
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В работе представлена компьютерная модель диагностики и мониторинга ли-
ний электропередачи с древовидной топологией, реализующая двухступенчатую си-
стему определения мест возникновения неисправностей на основе анализа отражён-
ных сигналов [1].  

Целью данного исследования является разработка и анализ эффективности 
двухступенчатой системы диагностики состояния линий электропередачи.  

Двухступенчатая система диагностики линий электропередачи включает два 
основных этапа. На первом этапе методом локационного зондирования определяется 
расстояние от начала линии до места возникновения неисправности. На втором этапе 
на основе измерения коэффициента битовых ошибок в информационной сети произ-
водится локализация конкретного ответвления сети, где произошло повреждение.  

Приведены результаты моделирования для конфигураций электрической сети с 
различным количеством ответвлений от магистрали. Проведен анализ зависимости 
эффективности локализации мест неисправностей от величины коэффициента бито-
вых ошибок в сети. Выполнен анализ зависимости показателей надёжности диагно-
стики от количества ответвлений и значения коэффициента ошибок. Показано, что с 
увеличением числа боковых ответвлений точность определения места неисправности 
по уровню битовых ошибок снижается.  
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Стохастическая природа метеорного канала связи позволяет использовать 
его для генерации в двух заданных пунктах связи A и B идентичных случайных 
последовательностей [1]. Однако, вследствие неабсолютной взаимности метеорно-
го канала, генерируемые в A и B случайные последовательности содержат бито-
вые ошибки, поэтому неидентичны. Для практического применения важной зада-
чей является оценка вероятности возникновения битовых ошибок. 

Методом имитационного моделирования, согласно работе [2], получены за-
висимости вероятности битовой ошибки от уровня корреляции метеорных радио-
отражений, регистрируемых в пунктах A и B. Показано, что полученные путем 
моделирования вероятности превосходят результаты расчетов по теории узкопо-
лосных случайных процессов [3]. Предполагается, что ошибка расчетов объясня-
ется наличием дополнительной (неучтенной) квазидетерминированной компонен-
ты невзаимности канала AB, обусловленной ветровым сносом метеорных следов в 
течение регистрации радиоотражений. 
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Случайные замирания радиосигнала в многолучевых средах могут быть ис-
пользованы для формирования идентичных случайных двоичных последователь-
ностей в разнесенных пунктах связи для целей защиты информации. Важным 
свойством многолучевого радиоканала является пространственная декорреляция, 
которая означает, что любой пассивный злоумышленник, расположенный на рас-
стоянии более половины длины волны от любого из пунктов, испытывает некорре-
лированное многолучевое затухание. Такой радиус пространственной корреляции 
достигается в идеализированных средах с большим количеством равномерно рас-
положенных рассеивателей. В реальных же средах количество рассеивателей огра-
ничено и имеет место мощный сигнал прямой видимости. Поэтому оценка радиуса 
пространственной корреляции в реальных средах имеет важное значение для без-
опасности систем разнесенной генерации случайных двоичных последовательно-
стей. 

В данной работе представлены результаты экспериментального исследова-
ние пространственной корреляции амплитудно-фазовых характеристик радиосиг-
нала в различных средах, таких как помещение и лес. Экспериментальные зависи-
мости получены как для случая продольного, так и поперечного разнесении при-
емных антенн относительно оси радиолинии. Рассмотрены факторы, влияющие на 
быстроту пространственной декорреляции характеристик сигнала. 
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Случайные характеристики федингующего многолучевого канала могут ис-
пользоваться для генерации в двух пунктах связи А и В идентичных случайных по-
следовательностей [1]. Скорость генерации зависит от энтропии наблюдаемой харак-
теристики X регистрируемого радиосигнала. Многообещающим является использова-
ние импульсной характеристики канала, что делает актуальной задачу разработки ма-
тематической модели для вычисления ее энтропии. 

Согласно определению К. Шеннона [2] дифференциальная энтропия случайной 
векторной величины )}(),...,(),({ 21 nABABAB hhh τττ=X , где n – количество парци-

альных лучей, а )( iABh τ  – амплитуда отклика канала AB, дошедшая до приемника с 

задержкой iτ , определяется по формуле: 

∫ ⋅−=
nR

ndwwXH XXX )(log)()( 2 . (1) 

Таким образом, задача вычисления энтропии сводится к определению матема-
тической модели совместной плотности вероятности )(Xw . Разработана математиче-
ская модель многомерной плотности вероятности относительных задержек отклика 
канала с использованием метода характеристических функций. Результаты проведен-
ных расчетов совпадают с известными вероятностными моделями экспоненциального 
распределения и гамма-распределения. 
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Метеорная радиосвязь основана на рассеянии радиоволн метрового диа-
пазона на естественных ионизированных неоднородностях, образованных про-
летом метеорных частиц в нижних слоях ионосферы (80-120 км). Стохастиче-
ская природа метеорного канала связи позволяет использовать его для генера-
ции в пунктах A и B идентичных случайных последовательностей [1]. Для 
практического применения важной проблемой является оценка радиуса корре-
ляции случайных последовательностей, генерируемых метеорным методом в 
близкорасположенных пунктах связи, например, в пунктах B и C. 

Методом имитационного моделирования, согласно работе [2], получены 
профили азимутальной и пространственной корреляционной функций для фазы 
метеорных радиоотражений, регистрируемых в двух разнесенных антеннах B и 
C на радиолинии Москва-Казань протяженностью 720 км. Выявлена сезонная и 
суточная изменчивость профилей пространственной корреляции характеристик 
метеорных радиоотражений. Показано, что характерный радиус корреляции фа-
зы составляет более 1 км. При этом относительный уровень корреляции в раз-
личных азимутальных позициях антенны C отличается не более чем на 10%. 
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Высокая точность моделирования радиосистемы достигается методом 

трассировки лучей [1]. Данный подход позволяет локализовать значимые рассе-
иватели радиосигнала для заданной геометрии радиолинии [2] и адаптировать 
параметры радиосистемы для компенсации эффекта фединга.  

На рисунке 1 показан вклад n-кратных 
(n=0, …,8) переотражений в мощность принимае-
мого сигнала. Расчеты проведены для случая пря-
мой видимости на основе импульсной характери-
стики, построенной по топографическому плану г. 
Казани для радиолинии длиной 105 м с высотами 
передатчика hTx=30 м и приемника hRx=2 м. 

Из представленных результатов следует (см. 
рис. 1), что вклад лучей в импульсную характери-
стику с двумя и более переотражениями незначи-
телен, что позволяет пренебречь ими. 
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Рис. 1. Вклад n-кратных 

переотражений в импуль-
сную характеристику 
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Метеорные явления представляют непосредственный интерес как в плане про-

гнозирования метеорной опасности для космической отрасли, так и изучения эволю-
ции комет в Солнечной системе [1]. В рамках данного направления исследований был 
разработан программный комплекс для расчета и построения орбит метеорных пото-
ков по данным радарных наблюдений в КФУ [2, 3]. Проведенный анализ полученных 
результатов указывает на определенное группирование элементов орбит метеорных 
потоков в зависимости от их значений. Так, по соотношениям расстояний перигелия и 
наклонений орбит выделяются группы: 1) орбиты с наклонением i<55° и перигелий 
q<0.4 a.e.; 2) орбиты с наклонением 65<i<87 и перигелий 0.75<q<1.15 . Также выде-
ляются группирования по соотношениям расстояний перигелия и афелия. При анали-
зе зависимостей пространственной ориентации плоскости орбиты с углом наклона 
орбиты метеорного потока наблюдается примерно равномерное распределение. 
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Распределение метеороидов по массе или размерам дает общее представление о про-

исхождении и эволюции частиц в Солнечной системе. Прямое измерение масс или размеров 
частиц затруднительно при небольших размерах метеороидов. Так, обнаружение крупных 
частиц за пределами атмосферы в настоящее время ограничено объектами размером пример-
но 1м и более. При меньших размерах частиц, необходимы оценки, полученные на основе 
статистических измерений радиолокационными и оптическими измерениями. 

Одним из важных статистических методов нахождения распределения масс служит 
оценка индекса масс. Предполагается, что кумулятивный индекс масс α описывается степен-
ным законом dN∝m-αdm [1]. Здесь dN – количество метеоров в диапазоне масс от m до dm. 
Видно, что чем больше масса частицы, тем она малочисленнее.  

Для радарной системы фиксируются радиоотражения с электронной плотностью следа 
выше определенного порога qmin , что соответствует массе частицы выше определенного по-
рога m. Для данной скорости V, пороговая масса частицы соответствует минимальной элек-
тронной плотности следа по закону qmin ∝ mV Vb. Для скорости в интервале от V до V+dV чис-
ло метеоров NV, превышающих заданную массу mV выражается законом: NV(m>mV)∝ mV

-α ∝ 
(qmin)-α V αb . Здесь b -постоянный коэффициент. Имея данные по плотности следа и количе-
ству метеоров можно оценить соотношение размеров и массы частиц по радарным данным.  
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Исследование влияния естественных и искусственных шумов и помех на процесс 

передачи данных в современных беспроводных сетях, таких как GSM, Wi-Fi, Bluetooth, 
является актуальной задачей, поскольку они могут серьезно влиять на надежность и каче-
ство связи. Ошибки передачи данных могут приводить к потере информации или некор-
ректной работе устройств, приложений и сервисов, использующих беспроводные сети [1]. 
В рамках обозначенной цели предлагается структурная схема тестового приемопередат-
чика на основе GSM модема для измерения уровня приемного радиосигнала, которая 
включает в себя несколько основных блоков [2]. Ключевую роль в управлении всей си-
стемой, обработке данных и координации работы различных компонентов играет микро-
процессор. GSM модем отвечает за связь с беспроводной сетью и обмен данными. Данные 
для анализа могут проходить как по COM порту, так и по USB в зависимости от конкрет-
ной настройки и задачи системы. Разработанный тестовый приемопередатчик позволит 
измерять и исследовать характеристики приемного радиосигнала, что имеет практическое 
и теоретическое значение для дальнейшего развития и оптимизации современных беспро-
водных сетей. 
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Циклоспорин – циклический пептид, состоящий из 11 аминокислот и име-
ющий множество актуальных и потенциальных применений: например, циклоспо-
рин А (CsA) широко используется в иммуносупрессивной терапии при трансплан-
тации органов [1]. Существуют аналоги CsA, обладающие такими же свойствами, 
но с более слабыми побочными эффектами. Эксперименты с циклоспорином C 
(CsC) показали, что он обладает сильной иммуносупрессивной активностью, но 
при этом остается менее нефротоксичным, чем CsA [2]. 

В данной работе с помощью одно- и двумерной спектроскопии ядерного 
магнитного резонанса были изучены процессы конформационного обмена в цик-
лоспорине C путем анализа сигналов ЯМР атомов Thr2 NH, Val5 NH, Ala7 NH и 
Mle9 Hα в ацетонитриле. Энергетический барьер, разделяющий две основные 
конформации, наблюдаемые в полярном растворе, составил 77 ± 2 кДж/моль. Раз-
ница в энергии между стабильными конформациями, найденная из одномерных 
спектров, составила примерно 8 · 102 Дж/моль из анализа сигнала Mle9 Hα и (4.2-
5.4) · 103 Дж/моль из анализа сигналов NH. Эти данные свидетельствуют о цис-
транс изомеризации, происходящей в одном или нескольких участках основной 
цепи пептида. 
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Четыре пептидных фрагмента белка семеногелин1 (SEM1) (SEM1(45-107), 
SEM1(49-107), SEM1(68-107), SEM1(86-107)) образуют амилоидные фибриллы в семен-
ной жидкости. Они являются катионными мостиками, уменьшающими электростатиче-
ское отталкивание между заряженными поверхностями как ооцитов и сперматозоидов, 
так и вирионов вируса иммунодефицита человека и клеток-мишеней. Понимание процес-
сов фибриллообразования SEM1 основано на изучении нативных структур четырех пеп-
тидных фрагментов. 

В данной работе впервые были найдены пространственные структуры всех четы-
рех пептидов в мономерной форме (SEM1(45-107), SEM1(49-107), SEM1(68-107), 
SEM1(86-107)) и структуры N-доменов трех из них: SEM1(45-67), SEM1(49-67), 
SEM1(68-85). В качестве методов исследования использовались спектроскопия ядерного 
магнитного резонанса высокого разрешения, спектроскопия кругового дихроизма и моле-
кулярное моделирование. Показано, что пептидные фрагменты белка SEM1 имеют 
неупорядоченную вторичную структуру, но содержат спиральные участки (α,310-
спирали), которые могут участвовать в фибриллообразовании, а отсутствие жесткой 
структуры пептидов способствует их адаптации к различным условиям формирования 
фибрилл. 

Дополнительно было проведено моделирование димера SEM1(68-107) с помощью 
молекулярной динамики в программе GROMACS и метадинамики с использованием 
библиотеки PLUMED для GROMACS. В течение всего времени моделирования структура 
димера оставалась стабильной, но наблюдались конформационные изменения: оба пеп-
тида в димере имеют стабильные спиральные участки (72D-77D, 90L-93T), имеется изгиб 
основной цепи - 𝛽𝛽-петля (81K-85Y). Описанные конформационные изменения в структу-
ре димера SEM1(68-107) характерны для формирования зародышевого ядра в период лаг-
фазы олигомеризации амилоидного пептида. 

Работа выполнена при поддержке Российского Научного Фонда (Д.С. Блохин, про-
ект № 20-73-10034). 
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Синтетический гидроксиапатит кальция (ГА) с химической формулой Ca10(PO4)6(OH)2 
широко используется в медицинских целях из-за его хорошей биосовместимости и макси-
мального химического сходства с натуральной костью. Однако применение чистого ГА в со-
временной имплантологии ограничено из-за его низких прочностных характеристик и нерас-
творимости. Синтез биорезорбируемых композиционных материалов (органоминеральных 
композитов), является одной из сложных проблем в регенеративной медицине и наук о мате-
риалах. В данной работе мы применили подходы электронного парамагнитного резонанса 
(ЭПР) и ядерного магнитного резонанса (ЯМР) для изучения свойств органоминеральных 
композитных пленок [1], синтезированных in situ в растворе биорезорбируемого полимера 
поливинилпирролидон (ПВП) в ИМЕТ РАН им. А.А. Байкова (г. Москва).  

Применение ЭПР в двух частотных диапазонах позволило с высокой точностью опре-
делить спектроскопические параметры фотоиндуцированных и радиационно-
индуцированных парамагнитных центров (ПЦ) на основе азота в ГА, ПВП и композите ПВП-
ГА. Показано, что ПВП существенно не влияет на ЭПР-параметры радиационных ПЦ и их 
времена релаксации в ГА. Фотоиндуцированные ПЦ были обнаружены только в ПВП. В 
спектрах 1H ЯМР в композитах с вращением под магическим углом наблюдаются два сигнала 
(4,7 м.д. и 2,15 м.д.), приписанных “свободной” воде и гидроксильным группам, соответ-
ственно; для 31P наблюдалась одиночная линия. ЯМР-релаксационные измерения для 1H и 31P 
показали, что релаксационные затухания представляют собой многокомпонентные процессы, 
которые могут быть описаны тремя вкладами (временами) поперечной релаксации. Получен-
ные результаты показывают, что методы магнитного резонанса могут быть использованы для 
контроля качества синтеза композитов ПВП-ГA и, потенциально, для отслеживания процес-
сов их резорбции [1]. 

Работа выполнена при поддержке проекта РНФ грант № 23-63-10056. 
Список литературы 
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Биоматериалы на основе фосфатов кальция (ФК), благодаря химическому и меха-
ническому сходству с костным минералом, используются для замены и восстановления 
поврежденных частей опорно-двигательного аппарата, для систем доставки лекарств и ге-
нов, в качестве покрытие для титановых костных имплантатов и в качестве наполнителя 
биокомпозитов. Замена ионов Ca2+ в структуре ФК другими ионами значительно влияет на 
размер, кристалличность, растворимость, термическую стабильность, поверхностные ха-
рактеристики и адсорбционную активность частиц ФК.  

Ионы гадолиния (Gd3+) в структуре ФК могут выступать в качестве контрастных 
веществ для магнитно-резонансной томографии, а замещение ионов кальция в решетке 
ФК на ионы церия (Ce3+ и/или Ce4+) представляет интерес, поскольку соединения, содер-
жащие ионы Ce нашли применение в медицине в качестве антибактериальных средств.  

В нашем исследовании мы демонстрируем возможности различных методов непре-
рывного и импульсного электронного парамагнитного резонанса для комплексного иссле-
дования ФК допированного редкоземельными элементами (Gd, Ce). Полученные результа-
ты могут быть использованы для качественного и количественного контроля включения 
редкоземельных элементов в структуру ФК, а также могут служить основой для квантово-
химического моделирования кристаллической решетки и физико-химических свойств при 
создании материалов с желаемыми свойствами и функциональностью. 

Работа выполнена при поддержке проекта РНФ грант № 23-63-10056. 
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Появление новых штаммов микроорганизмов с множественной устойчивостью к 
существующим антибиотикам – одна из актуальнейших проблем для современного здра-
воохранения. Одним из возможных способов борьбы с инфекциями является разработка 
и создание новых высокоселективных ингибиторов, направленных на специфические 
белки и аппарат синтеза белка патогенных микроорганизмов.  Система белков гиберна-
ции рибосомы обеспечивает выживание клеток в условиях голодания, а также препят-
ствует связыванию с антибиотиками. Это дает клеткам патогена шанс пережить курс ан-
тибиотикотерапии. В настоящее время на разных видах эубактерий получены данные о 
роли систем гибернации рибосом. Объединение этих данных при исследовании арсенала 
гибернационных белков одного вида такого как патогенная бактерия Staphylococcus 
aureus поможет создать более полное представление о взаимодействии рибосомальных 
факторов стационарной фазы, с другой стороны, может выявить новые мишени, которые 
позволят снизить жизнеспособность этого патогена. В геноме S. aureus было обнаружено 
15 незаменимых белков, которые принадлежат к суперсемейству низкомолекулярных 
ГТФаз. Особый интерес представляют белки Etta, Era и YsxC, которые необходимы для 
роста клеток. 

Методами малоуглового рентгеновского рассеяния и рентгеноструктурного анали-
за нами была установлена пространственная структура и определены отличия в строении 
белков Era и YsxC из S. aureus, что открывает более детальное понимание молекулярных 
механизмов, лежащих в основе работы ГТФаз в S. aureus и других микроорганизмах. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Российского научного 
фонда (проект № 21-74-20034). 
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В работе проводилось исследование структуры 1-phenyl-3-(quinolin-8-ylamino)prop-2-
en-1-one экспериментальными методами ЯМР и УФ спектроскопии и методом функционала 
плотности. β-енаминоны являются универсальными реагентами и удобными строительными 
блоками для синтеза N-гетероциклов. Благодаря наличию двойной связи, β-енаминоны име-
ют cis- и trans- изомеры, а также несколько таутомеров. 

Были проведены расчеты по поиску оптимальной геометрии всех изомеров и таутомеров β-
енаминона в программном пакете ORCA с помощью функционала CAM-B3LYP и базисного набо-
ра def2-TZVP. Результаты показали, что энергетически более устойчивой формой является cis- 
изомер. Проводились расчеты спектров поглощения для исследуемых структур без учета раство-
рителя и изучение взаимодействия cis- изомера с различными растворителями. На рис.1 представ-
лены оптимальные геометрии cis- и trans- изомеров. 

(а) (б) 
Рис. 1 Оптимизированные геометрии cis- (а) и trans-(б) изомеров, 

рассчитанные методом DFT без учета растворителя 

Результаты исследования методом функционала плотности согласуются с эксперимен-
тальными данными. 
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Витилиго — заболевание депигментации, характеризующееся потерей эпидермальных 
меланоцитов [1]. причем одним из наиболее эффективных методов лечения является экспози-
ция узкополосным ультрафиолетом В [2]. В данной работе исследуется влияние УФ-лазерного 
излучения различной длины волны, длительности импульса и времени облучения на клетки 
кожи человека HSF. Нами было использовано лазерное излучение активной среды 
Li(Lu,Y)F:Ce+Yb [3]. Результаты, полученные при МТТ-тесте сразу после облучения, показы-
вают снижение жизнеспособности клеток HSF в зависимости от длины волны, длительности 
импульса и времени облучения, которые существенно отличаются от образца без обработки. В 
результате исследования проточной цитометрии непосредственно после облучения мы уста-
новили, что 80,8 ± 6,9% клеток имеют поврежденную мембрану и только 6,2 ± 2,2% достигают 
стадии позднего апоптоза. Подтверждение этой гипотезы мы наблюдали через 24 часа после 
облучения с помощью МТТ-теста для клеток, облученных лазером с длиной волны 325 нм в 
течение 15 минут; выживаемость клеток составила 106 ± 4%. 

В настоящее время мы изучаем литературу о цитокинах и маркерах витилиго, чтобы 
решить, над какими из них мы можем работать для достижения цели работы. 

Список литературы 
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2. De Souza, R.O. Photochemoprotective effect of a fraction of a partially purified extract of Byrsonima
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Для лечения онкологических заболеваний существует перспективный ме-
тод фотодинамической терапии, при которой происходит активация светом мо-
лекул фотосенсибилизатора, способных накапливаться в опухоли и повреждать 
ее за счет активных форм кислорода [1,2]. Для увеличения глубины проникно-
вения существует метод комбинированной ФДТ. Молекулу фотосенсибилизато-
ра связывают с наночастицей-сцинтиллятором. Спектр поглощения фотосенси-
билизатора должен перекрываться со спектром излучения наночастицы. Далее 
происходит преобразование энергии в генерацию АФК. Целью настоящей рабо-
ты являлось исследование спектрально-кинетических характеристик и биологи-
ческой активности перспективных нанокомпозитов на основе наночастиц 
Ce0.5Y0.35Tb0.15F3, конъюгированных с препаратом Радахлорин посредством по-
ливинилпиролидона. 

Наночастицы фторидов редкоземельных элементов были получены с по-
мощью метода соосаждения. Все образцы имели ожидаемую гексагональную 
структуру CeF3 со средним диаметром наночастиц около 14±1 нм. Затем осу-
ществлялось покрытие Ce0.5Y0.35Tb0.15F3 поливинилпирролидоном. Для оценки 
токсичности был проведен МТТ-тест с использованием клеток А549. Было вы-
явлено, что при последовательном увеличении количества молекул радахлорина 
в коллоиде выживаемость клеток А549 снижается. Была обнаружена рентге-
ниндуцированная цитотоксичность. В частности, для коллоида при концентра-
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ции радахлорина 0.12 после рентгеновского облучения выживаемость составила 
12%. 

Исследованные спектрально-кинетические характеристики люминесцен-
ции наночастиц Ce0.5Y0.35Tb0.15F3 (λ= 541 нм), конъюгированных с радахлорином 
с использованием покрытия из поливинилпирролидона показали эффективную 
безызлучательную передачу энергии от Tb3+ к радахлорину. Максимальный ко-
эффициент передачи энергии составил около 82%. Предположительно, молеку-
ла красителя с наночастицей гораздо лучше связывается в присутствии поливи-
нилпирролидона. Среднее расстояние между поверхностью наночастиц и ра-
дахлорином составляло R0= 4,5 нм. Увеличение концентрации радахлорина 
приводило к сокращению расстояния между наночастицами и радахлорином. 
После добавления воды это расстояние не меняется (только для образцов с 
ПВП-покрытием). Это означает, что конъюгаты стабильны в наших экспери-
ментальных условиях. 

Список литературы 
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В современном школьном образовании особый акцент сделан на обес-
печении свободного и гармоничного развития личности каждого ребёнка, на 
предоставлении ему возможности реализации своих индивидуальных спо-
собностей, на получении полноценного качественного образования. На сего-
дня отмечаются проблемы в реализации поставленных задач: резкое сниже-
ние общего и психического здоровья школьников; усиление отрицательной 
мотивации учащихся в учебной деятельности; наличие в общеобразователь-
ных учреждениях обучающихся, испытывающих затруднения в освоении об-
разовательных программ; увеличение количества детей, имеющих отклоне-
ния в поведении и относящихся к группе риска школьной дезадаптации.  

Решение данных проблем невозможно без выявления причин, без ши-
рокой образовательной практики, направленной на предупреждение и пре-
одоление школьной неуспеваемости обучающихся. В настоящее время спе-
циалисты отмечают рост числа детей с проблемами общего поведения и ка-
чества обучения в целом. Они отмечают, что негативные изменения экологи-
ческой и социально-экономической ситуации в стране ухудшают соматиче-
ское и нервно-психическое здоровье школьников, а в условиях интенсифика-
ции обучения и перегруженности школьных программ значительно возраста-
ет число неуспевающих. Однако никак нельзя сбрасывать со счета и соци-
ально-психологический фактор неуспеваемости. Ведь ребенок обучается в 
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коллективе, в котором постоянно происходит подкрепляемое оценками учи-
теля сравнение детей между собой. Неуспевающий ученик выставляется как 
бы на «обозрение» сверстников и практически ежедневно переживает ситуа-
цию неуспеха. Все это, естественно не способствует его личностному ста-
новлению и развитию. Становится очевидным, что часть вины за такое 
большое количество двоечников ложится на плечи педагогов [1]. 

Перед учителем становится вопрос: как заинтересовать учащегося или 
как развить интерес к получению и усовершенствованию знаний. И практи-
чески каждый день перед учителем возникает проблема поиска педагогиче-
ских средств активизации познавательной деятельности учащихся.  
  Список литературы 
1. Вайндорф-Сысоева, М.Е. Педагогика : учебное пособие для среднего профессионального 
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М. : Издательство Юрайт, 2014. — 197 с. 
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Физика является одной из основополагающих наук об окружающем нас 
мире. Но, к сожалению, между изучением физики в качестве составляющей 
курса окружающего мира в начальной школе и началом обучения по общему 
курсу физики в седьмом классе имеет место довольно долгий перерыв. И это 
мешает формированию у школьников единой естественнонаучной картины ми-
ра и приводит к снижению познавательного интереса обучающихся к предме-
там естественно-научного цикла. 

У педагогов есть отличная возможность в рамках пропедевтических кур-
сов осуществить процесс формирования и развития познавательного интереса к 
изучению физики у обучающихся. Подобные курсы помогают детям не только 
расширить свой кругозор, но и сформировать у них увлечения и интересы, ко-
торые могут стать основой для дальнейшего развития в конкретной области.  

В статье Красновой А. А. отмечается, что включение в образовательный 
процесс различных пропедевтических курсов является неотъемлемой частью 
современной концепции развития школьного образования [3]. Творческий и за-
нимательный характер организации учебной деятельности в рамках пропедев-
тических курсов, на наш взгляд, является эффективным фактором формирова-
ния познавательного интереса у обучающихся.  

Концепция разработанного нами пропедевтического курса заключается в 
коллаборации физики и изобразительного искусства. Идея создания подобного 
курса возникла поскольку, на самом деле, физические законы играют важную 



101 
 

роль в создании и восприятии произведений искусства. А искусство, в свою 
очередь, помогает разнообразить процесс обучения физике. Наши занятия охва-
тывают несколько разделов курса физики и направлены на знакомство школь-
ников с молекулярными, механическими, электрическими и оптическими явле-
ниями. Для курса нами была собрана целая подборка занимательных красочных 
физических опытов и экспериментов, интересных творческих заданий и не-
обычных техник рисования [1,2]. В основе представленных техник лежат про-
явления различных физических явлений (смешение красок – диффузия, моно-
типия – взаимодействие молекул, рисование брызгами – инерция, пуантилизм – 
оптическое смешение цветов, граттаж – трение и т.д.). Волшебство проводимых 
опытов объясняется детям в доступной им форме.  

В рамках апробации разработанного курса нами было проведено большое 
количество занятий и мастер-классов для школьников на различных площадках 
(в Институте физики КФУ, в общеобразовательных школах, в рамках научно-
популярного проекта «PROНаука в КФУ»). После проведения каждого занятия 
мы получаем огромный положительный отклик от школьников и их родителей. 

Список литературы 
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выдова // М.: Издательство Скрипторий, 2003. –  2007. – 80 с. 
2. Давыдова, Г.Н. Нетрадиционные техники рисования в детском саду. Часть 2 / Г.Н. Да-
выдова // М.: Издательство Скрипторий, 2003. –  2007. – 72 с. 
3. Краснова, А.А. Роль элективных курсов по физике в реализации требований ФГОС / 
А. А. Краснова // НАУКА и ТЕХНОЛОГИИ: ПЕРСПЕКТИВЫ РАЗВИТИЯ и ПРИМЕНЕ-
НИЯ : сборник статей Международной научно-практической конференции, Петрозаводск, 19 
января 2023 года. – Петрозаводск: Международный центр научного партнерства «Новая 
Наука» (ИП Ивановская И.И.), 2023. – С. 126-131. 
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В федеральной рабочей программе среднего образования «Физика 
(углубленный уровень)» в разделе «Планируемые результаты освоения про-
граммы по физике на уровне среднего общего образования» в качестве пред-
метных результатов обучения для учащихся 11 класса указаны следующие 
умения: 

- проводить опыты по проверке предложенной гипотезы: планировать 
эксперимент, анализировать полученные результаты и делать вывод о статусе 
предложенной гипотезы; 

- приводить примеры вклада российских и зарубежных ученых-
физиков в развитие науки, в объяснение процессов окружающего мира, в 
развитие техники и технологий [1]. 

Для формирования этих умений на более высоком уровне авторы пред-
лагают дополнить процесс обучения физике выполнением комплекса вирту-
альных лабораторных работ «Дифракция Френеля». В методическом пособии 
к комплексу раскрываются теоретические аспекты дифракции в сходящихся 
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лучах, метода зон Френеля и метода векторных диаграмм для определения 
амплитуды результирующего колебания в точке рассмотрения. Кратко пред-
ставлены биографии ученых, их научные достижения и вклад в разработку 
данной тематики. К выполнению предлагаются следующие виртуальные ла-
бораторные работы: дифракция света на отверстии, дифракция света на дис-
ке, дифракция света на бесконечной полуплоскости, дифракция света на про-
волоке [2]. 

Список литературы 
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Внимание и обучение являются неразрывными элементами образователь-
ного процесса на уроках физики, поэтому учителя постоянно задаются вопро-
сом, как наилучшим образом привлечь и улучшить внимание обучающихся. 

Одним из методов улучшения внимания обучающихся на уроках физики 
является применение цифровых технологий. Наиболее полезными данные тех-
нологии могут быть при визуализации физических явлений в процессе выпол-
нения лабораторных работ в случаях, когда отсутствует необходимое оборудо-
вание или изучаемые явления являются сложными [1]. 

Так, при изучении темы «Типы оптических спектров» в 9 и 11 классах и 
последующем выполнении лабораторной работы «Наблюдение сплошного и 
линейчатого спектров» возникают трудности при визуализации спектров излу-
чения атомов водорода, неона и гелия при отсутствии спектральных трубок и 
высоковольтного индуктора. Решить данную проблему, а также привлечь и 
улучшить внимание обучающихся, может информационная система «Электрон-
ная структура атомов», которая позволяет получить графическое представление 
цветных спектрограмм и диаграмм Гротриана для всех атомных систем по за-
данному элементу и набору параметров [2]. 

Список литературы 
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спективы / Н.А. Московцева // Цифровая трансформация современного образования. – 2020. – 
С. 300-303. 
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При организации урочной деятельности учитель не всегда может представить ос-
новной или ввести дополнительный материал в том объеме, который давал бы возмож-
ность полностью сформировать представления о рассматриваемом явлении. В этом случае 
возникает необходимость в организации внеурочной деятельности в виде работы кружка, 
факультатива, интенсивного курса [1]. 

Для организации внеурочной деятельности учащихся 11 класса профильного уров-
ня обучения авторы предлагают использовать разработанный ими комплекс виртуальных 
лабораторных работ «Дифракция Фраунгофера». В ходе освоения комплекса рассматри-
ваются теоретические аспекты дифракции в параллельных лучах, применение метода век-
торных диаграмм для распределения интенсивности на экране наблюдения, затрагиваются 
вопросы дифракции рентгеновского излучения на кристаллической решетке, дифракции в 
мутных средах, разрешающей способности оптических приборов. Кратко знакомятся с 
биографией ученых, их научными достижениями и вкладом в разработку данной темати-
ки. Выполняются такие виртуальные лабораторные работы как: дифракция света на одной 
щели, дифракция света на двух щелях, дифракция света на многих щелях [2]. 

Список литературы 
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Под внеурочной деятельностью следует понимать образовательную деятельность, 
осуществляемую в формах, отличных от классно-урочной, и направленную на достиже-
ние планируемых результатов освоения основных образовательных программ основного 
общего образования [1]. 

Разработанная авторами программа внеурочной деятельности по физике для обу-
чающихся 8 классов, ориентирована на учащихся основной школы, проявляющих инте-
рес к физике, интересующихся физическими опытами, конструированием, изготовлением 
лабораторных и демонстрационных приборов, наблюдениями физических явлений при-
роды [2]. Основной формой проведения занятий является кружок по физике, где школь-
ники выполняют лабораторные работы с помощью учебно-образовательного набора "Аз-
бука физики". В комплект данного набора входят предметы и оборудование для проведе-
ния опытов по разделу «Электричество».  

Авторы предлагают учащимся проделать следующие лабораторные работы такие, 
как: «Закон Ома для участка цепи», «Последовательное и параллельное соединение рези-
сторов», «Измерение ЭДС и внутреннего сопротивления источника тока», «Закон Джоуля-
Ленца». Каждая лабораторная работа сопровождается четким методическим руковод-
ством к выполнению лабораторной работы и вопросами для самопроверки, что способ-
ствует закреплению материала по разделу «Электричество».  

Список литературы 
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Сегодня система образования претерпевает ряд изменений и усовершен-
ствований, определяются актуальные образовательные цели, отвечающие тре-
бованиям современного социума [1]. В современном педагогическом образова-
нии делается акцент на воспитательной работе, формировании мотивированной 
и направленной заинтересованности в обучении. Одним из ключевых аспектов 
воспитательного процесса выступает патриотическое воспитание, основная 
цель которого – формирование активной жизненной позиции, статуса гражда-
нина и патриота своего государства [2]. 

Уроки физики представляют собой благоприятную платформу для реали-
зации подобных идей, поскольку позволяют продемонстрировать значимость 
науки для общественного развития и вклад физиков-ученых в научно-
технический прогресс [3]. 

Использование цифровых технологий может способствовать его более 
эффективному осуществлению патриотического воспитания обучающихся [4]. 
Одним из примеров использования цифровых инструментов в патриотическом 
воспитании обучающихся является создание интерактивных мультимедийных 
календарей, презентаций, видеороликов, посвященных истории развития физи-
ки и ее роли в развитии науки и техники. Такие презентации могут включать в 
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себя информацию о выдающихся ученых, их вкладе в развитие физики и его 
влиянии на общество и страну. Также цифровые инструментарии позволяют 
организовывать виртуальные экскурсии по музеям науки и техники, знакомя 
обучающихся с историческими экспонатами и достижениями отечественной 
науки. Это может быть полезно для формирования у обучающихся чувства гор-
дости за свою страну и осознания роли науки в ее развитии. Таким образом, 
изучение физики дает возможность уже с первых уроков познакомить учащих-
ся с именами наших соотечественников, посвятивших свою жизнь служению 
России, с достижениями российской науки. А применение же цифровых техно-
логий позволяет увидеть разнообразные эксперименты, проведенные нашими 
соотечественниками, узнать о новейших достижениях современной науки и по-
сетить предприятия и музеи, рассказывающие о научных достижениях нашей 
большой страны. 
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В современном мире проблема ухудшения здоровья детей встает очень остро. 
Это связано с ухудшением экологии, с поведением родителей ребенка и с многими 
факторами. Увеличивается число детей с ограниченными возможностями здоровья. 

Самым главным приоритетом в работе с такими детьми является индивидуаль-
ный подход с учетом специфики психики и здоровья каждого ребенка. Поэтому учи-
тель должен уметь применять различные методы и формы по отношению к каждому 
конкретному ученику, используя творческий подход и современные технологии, из 
которых на первый план выходят коррекционно-развивающие [1]. 

Обучение физике детей с нарушениями здоровья особенно актуально в настоя-
щее время в силу того, что сегодня важно не столько дать ребенку как можно боль-
ший багаж знаний, сколько обеспечить его общекультурное, личностное и познава-
тельное развитие, вооружить таким важным умением, как умение учиться. 

Формирование предметных образовательных результатов у детей с ОВЗ с по-
мощью физического эксперимента требует особого подхода, который учитывает их 
индивидуальные особенности и потребности. Необходимо подбирать упражнения, 
использовать простые и понятные инструкции и объяснения, создавать условия для 
социальной интеракции и сотрудничества, использовать конкретные примеры и де-
монстрации. 
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Высокий уровень конкуренции на рынке международных образовательных 
услуг, проявляющийся в отставании России по количеству иностранных сту-
дентов от США, Великобритании, Франции, Германии и Австралии, настоя-
тельно требует оптимизации организационных аспектов учебного процесса для 
студентов-иностранцев, совершенствования методики преподавания им, преж-
де всего, дисциплин, относящихся к базовой части основной профессиональной 
образовательной программы [1]. 

Особенно важным здесь является подготовка студентов в контексте техни-
ческих дисциплин и дисциплин физико-математического направления, которые 
находятся в стадии постоянного развития, аккумулируя результаты научно-
технического прогресса. Именно поэтому актуальной является проблема орга-
низации учебной деятельности в процессе преподавания физики студентам-
иностранцам в российских вузах [2]. 

На примере преподавания физики рассмотрены мероприятия, направлен-
ные на решение организационных и методических проблем, возникающих при 
реализации традиционных методов обучения студентов-иностранцев: чтение 
лекций, решение задач, выполнение лабораторных работ.  
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Учебно-образовательный  набор "Азбука физики", разработанный в Институте фи-
зики КФУ, включает в себя комплект оборудования, позволяющий познакомиться с ос-
новными разделами физики и предназначенный для проведения лабораторных работ для 
учащихся в школе. 

Учебно-образовательный  набор "Азбука физики" успешно используется для про-
ведения лабораторных работ для учащихся 9 классов по разделу «Механика» по таким 
темам, как: «Равноускоренное прямолинейное движение», «Изучение движения тела, 
брошенного горизонтально», «Изучения движения тела по окружности», «Измерение 
жесткости пружины», «Измерение коэффициента трения скольжения», «Изучение закона 
сохранения механической энергии», «Изучение равновесия тела под действием несколь-
ких сил», «Математический маятник». 

Набор «Азбука физики» размещен в чемодане из прочного пластика и содержит в 
себе все необходимые учебно-методические материалы по ее выполнению к каждой ла-
бораторной работе, содержащие: название, цели лабораторной работы; краткое изложение 
теории изучаемых явлений; описание экспериментальной установки; приведение методи-
ки эксперимента; обработка результатов эксперимента; контрольные вопросы. 

Правильно организованные лабораторные занятия позволяют преодолеть разрыв 
между теорией и практикой, показать более очевидную связь, существующую между 
наукой и техникой, более очевидно подчеркнуть важную мысль, что законы, изучаемые в 
курсе физики, являются отображением реальной, окружающей нас действительности [1]. 
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В современном мире использование технологии чат-бот нашло отражение в обра-

зовании, а также во многих других сферах деятельности [1].  
Авторами предлагается использовать чат-бот с речевой поддержкой для детей с 

нарушением зрения при изучении темы «Механические колебания и волны» в 9 классе, 
который способен автоматизировать процесс проведения домашних заданий, контроль-
ных мероприятий и отправку результатов тестирования преподавателю. Ученики регу-
лярно в течение изучения данной темы  могут обращаться к чат-боту. Чат – бот помогает 
автоматизировать процесс выполнения домашних заданий, снабжает методическими ма-
териалами учащихся, контролирует их выполнение. Использование аудиовизуальных 
средств совершенствует процесс образования и сокращает время для получения необхо-
димой информации.  Данный чат-бот доносит краткую дозированную информацию. 
Снабжают учащихся интересующей их информацией, а также производит сбор обратной 
связи. С помощью чат-бота учащиеся мгновенно и в любое время суток могут получить 
доступ к материалам по теме, не затрачивая массу времени на ее поиски. Он также помо-
гает преподавателю, освобождая его от ряда рутинных задач, автоматизируя задачи, тем 
самым сэкономив время и силы на творческую и важную работу. 

Таким образом, чат-бот является весьма полезным инструментом в организации 
образовательного процесса,  а также удобным и интересным в использовании как для 
учащихся, так и для учителя. 
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