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Materials science  
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 Materials science is a syncretic discipline hybridizing metallurgy, ceramics, solid-
state physics, and chemistry. It is the first example of a new academic discipline 
emerging by fusion rather than fission (source: Wikipedia). 



New materials change our 
lives 
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Traditional (experimental) materials 
science 
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The Venus of Dolní Věstonice, ceramic 
statuette dated to 29,000–25,000 BCE. 
The oldest known ceramic articles in the 
world. 



Theoretical materials science  
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Theoretical materials science. 
DFT  
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DFT: 1964-1965 гг. 

Nobel Prize: 1998 
W.Kohn 
J. Pople 



DFT calculations 
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• Матрица упругих жесткостей Сij 
• Модуль Юнга E (T) 
• Модуль сдвига G (T) 
• Модуль объемного сжатия K (T) 
• Коэффициент Пуассона () 
• G/K – мера хрупкости/эластичности вещества 
• Фононные спектры 
• Теплоемкость Сp, Cv 
• Коэффициент теплового расширения α(P,T)  
• Оценка процессов окисления 
• Зонная структура 
• Магнитная восприимчивость 
• Тензор диэлектрической проницаемости 
• Показатель преломления, коэффициент 

поглощения, отражательная способность 
• ИК и Рамановские спектры 
• Фотоупругие свойства 

 

 

 



Modeling of ion conduction in solids 
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Modeling of ion conduction in solids 
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Simulation of phase transition. Ice I 
– Ice III 
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Experimental verification 
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Что у нас есть? 
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Базы данных 

Алгоритмы 

Сайты 

Экспериментальная часть 
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Какая работа у нас есть? 
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Сбор данных (анализ статей, анализ результатов расчётов и пр.) 

Обработка и подготовка данных (создание различных скриптов и 

пр.) 

Анализ данных (нейронные сети, машинное обучение, 

визуализация данных и пр.) 

Подготовка данных для сайтов (наполнение сайтов) 

Проведение расчётов методами DFT, мол. динамики и пр. 

Создание и реализация «в коде» моделей физ.-хим. процессов 

Экспериментальная работа 
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