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Щиссертация <<Молекулярно-динамическое моделирование своЙств метi}JIлов и механизмов
импульсной лазерной абляции золотa>) выполнена в Федеральпом государственном }п{реждении
<<Федеральный исследовательский цеrrгр Институг прикладной математики им. М.В. Келдыша
Российской академии наую).

В период подготовки диссертации соискатель Алексашкина Анна Андреевна работала в

отделе J\b 1З в Федеральном государственном rIреждении <<Институг прикJIадноЙ математики
им. М.В. Келдыша Российской академии наук)) в должности младшего научного сотрудника.

В 2015 г. окончила Федеральное государственное бrоджетное образовательное у{реждение
высшего образования <<Московский государственный университет им. М.В. Ломоносовa>) по

специ:}JIьности <<Математика)). В 202Т г. закон.Iила очную аспирантуру ИIIМ им. М.В. Келдыша
РАН по направлению подготовки 09.06.01 Информатика и вычислительная техника.

Справка о сдаче кандидатских экзаменов выданав 2024 г. в Федер:UIьном государственном

учреждении <<Федеральный исследовательский центр Институг прикладноЙ матемаТики

им. М.В. Келдыша Российской академии наую).

Нау.rный руководитель - доктор физико-математических наук, профессор МажУкин
владимир Иванович работает в отделе Ns 13 в Федеральном государственном у{реждении
<<Федеральный исследовательский цеtrгр Институг прикладной математики им. М.В. Келдыша
Российской академии наую) в доJDкности главного научного сотрудника.

По итогам обсуждения диссертации <<МолекуJuIрно-динамическое моделирование свОЙСтв

металлов и механизмов имгryльсной лазерной абляции золотa>) принято спедующее
заключение:

Тема диссертации является акгуальной, поскольку работа посвящена разработке
численной модели, алгоритмов и программньгх кодов дjul решения задач, имеющих
теоретическое и прикладное значение. Она содержит новые результаты в области
математического моделированиrI поJцлIения метаJIлических наночастиц. Автором поJt}цены
свойства металлов в широком диапa}зоне температур и давлений. С использованием
контину:Lльно-атомистической модели исследованы механизмы поJryчения наночастиц с
помощью ультракороткого лa}зерного воздействия на металл, а также разработана программнаJI

реализация на основе пакета молекулярной динамики LAMMPS, котораJI может бьlть
использов ана дJUI р ешения ко нкретньtх прикладньIх з адач.

Щелью настоящей работы, ставится определение методом молекулярноЙ динамики
термодинамических и теплофизических свойств металлов Au и Cu в широком диапа3оне
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температур (То : 300К<Т<Т.,) и давлений (0 Бар < Р<100 *Бар ). Молекулярно-динамическое
моделирование ультракороткой лазерной абляции золотой мишени.

,Щля достижения цели работы решаются следующие задачи:
1. Определению подлежат следующие характеристики Ач и Cu: барические зависимости

температуры плавления Т-(Р) и удельной теплоты плавления L-(P) в диапfftоне 0 Бар <
P<l00 кБар;температурные зависимости энтальпии Н(Т), улельной теплоемкости Со(Т),
плотности р(Т), линейного размера I(T), коэффициента линейного расширения u,(Т),
теплопроводности }"(Т) в диапазоне 300К<Т<6000К; критические параметры То, Ро, р",.
Верификация и валидация полученных результатов.

2. Исследование ocHoBHbIx механизмов удiLления вещества под действием лазерного
импульса: закритический разлет, фазовый взрыв и механический откол с помощью
комбинированной континуi}JIьно-атомистической модели.

3, Вычисление количества удаленного вещества при разньtх механизмах откола.
4. МД4 процессов абляции металлической (золото) мишени с применением двух рiвличных

потенциалов взаимодействиJI частиц. Осуществление валидации результатов
моделирования для каждого из используемых потенциалов взаимодействия.

Основные результаты диссертации:
1. Методом молекуJu{рной динамики впервые определены следующие теплофизические и

термодинамические характеристики меди и золота:
а) барические зависимости удельной теплоты плавления Lm(P) и равновесной
температуры плавления Tm(P) в диапiLзоне давлений от IrуJIя до 100 бuр;
б) температурные зависимости энтiлJIьпии Н(Т), удельной теплоемкости Ср(Т), плотности

р(Т), линейного рt}змера t(T) и коэффициента линейного расширения а(Т),
теплопроводности ЦТ) в широком температурном диапtвоне от 300К до б0O0К,
в кJIючаю щем ф аз о вый переход плавления-кр исталлиз ации и околокритическую о бласть.

2. Впервые МД4 получены параметры критической точки Тсr, рсr, Рсr золота и меди дJuI
выбранньlх потенциалOв взаимодействия частиц.

З. Верификация и валидация результатов МЩI показали, что используемые
взаимодействия позволяют описывать свойства метtlJIлов (С.r, А.r) с
погрешностью.

4. Впервые применение континуально-атомистической модели позволило
следующие механизмы абляции при ультракоротком л:rзерном
закритический разлет, фазовый взрыв и механический откол.
Моделирование покilзало, что в фемтосекундном диапазоне воздействия основным
механизмом абляции явJuIется фрагментация вещества в гидродинамической волне

рi}зрежения (механический откол).
5. Валидация результатов моделирования, полученньrх с применением двух различных

потенциi}JIов, позволила определить потенциал, JI}чше согласующийся с
экспериментальными данными по гrryбине абляции, в рассматриваемом режиме
воздействия.

Все результаты диссертации получены лично соискатепем при научном руководстве
Мажукина Владимира Ивановича.

Научная новизна работы включает комплекс решений (математических, itлгоритмических
и программных), а также результаты расчетов, обеспечивающих достижение цели работы.

1. Вычислены теплофизические свойства металлов (меди и золота) в широком
температурном диапазоне, включающем область фазового перехода (плавление-
кристаллизация), а также околокритическую область.

2. Исследованы ЕАМ потенциалы дJIя меди и золота дJI;I определения параметров
критической точки с помощью моделированиJI.
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З. В результате моделирования ультракороткой лазерной абляции выделены и описаны
основные механизмы откола вещества. закритический разлет, фазовый взрыв и
механическиЙ откол. Проведено сравнение результатов глубины абляции при
моделировании с использованием двух потенциалов и экспериментiUIьными данными.

IIаучная и практическая ценность работы заключается в том, что метatJIлы широко
применяются в различньж областях, поэтому знание температурньtх и барических зависимоgгей
теплофизических и термодинамических своЙств метаJIлов может помочь опгимизировать их
производство и расширить применение.

Лазерная абляция явJuIется известным методом синтеза для создания метаJIлических
наночастиц, и понимание фундаментальных процессов, возникающих при воздействии импульса
на метаJIл, может привести к разработке более эффективньtх и экономичньtх методов синтеза.

В целом, это исследование имеет большое значение для разработки новых материaл.лов и
технологиЙ с потенциальными приложениями в таких областях, как медицина, электроника и
материаловедение.

Щостоверность результатов следует из корректности постановки задачи, использования
общеизвестноЙ модели молекулярной динамики, двухтемпературной модели, которые
опубликованы ранее другими авторами, а также применениrI апробированньIх потенци:lлов
взаимодеЙствиrI частиц для меди и золота. ,Щостоверность результатов подтверждается
согласованием с экспериментальными данными и данными работ других авторов.

Материалы диссертации полно представлены
соискателем.

в работах, опубликованных

Основные результаты диссертационной работы огryбликованы в следующи>( рецензируемых
научньtх журналах:

1. Алексашкипа А.А., ,Щемин М.М., Мажукин В.И. МолекуJuIрно-динамическое
моделирование теплофизических своЙств меди в окрестности точки плавления.
Препринты ИПМ им. М.В. Келдыша, Nsбб, 2018 (ВАК)

2. V. I. Mazhukin, М. М. Demin, А. А. Aleksashkina, Atomistic Modeling of Thermophysical
Рrореrtiеs оf Сорреr in the Region оf the Melting Point. Mathematica Montisntgrl,41,2018.
(WoS) [12]

З. М.М. Demin, O.N. Koroleva, A.V. Shapranov, А.А. Aleksashkina, Atomistic modeling of the
critical region of сорреr using а liquid-vapor coexistence счrче.
Mathematica Montisnigri,46,20 79. (Wo S)[ 8]

4. А. А. AleksashНna, М. М. Demin,V. I. Mazhukin, Molecular dynamic calculation of lattice
thermal conductivity of gold in the melting crystallization region. Mathematica lЩontisnigri,
46,20|9 (WoS) [6]

5. М.М. Demin, O.N. Koroleva, А.А. Aleksashkina, V.I. Mazhukin. Molecular-dynamic modeling
of thermophysical рrореrtiеs of phonon subsystem оf сорреr in wide temperature rапgе.
Mathematica Montisnigri, 47, 2020. (WoS) [10]

6. М.М.Щемин, О.Н. Королева, А.А. Алексашкина, В.И. Мажукин. Атомистическое
моделирование характеристик фононной подсистемы меди в широком температурном
диапазоне. Преприrrгы ИПМ им. М.В.Келдыша, Ns 33, 2020. (ВАК)

'7. ,Щемин М.М., Алексашкина А.А., Королева О.Н. Атомистическое моделирование
характеристик золота в области фазового перехода плавление-кристаллизация.
Препринты ИПМ им. М.В.Келдыша, J\Ъ 1, 2020, (ВАК)

8. В. И. Мажукин, О. Н. Королев4 М. М. Щемин, А. А. Алексашкина, Атомистическое
моделирование параметров критической области золота с использованием кривой
сосуществованиr{ жидкость-пар. Препринты ИПМ им. М, В. Келдыша, Nэ83, 202|. (ВАК)



9. В. И. Мажукин, О. Н. Королева, А. В. Шапранов, А. А. Алексашкина, М. М.,Щемин,
Молеку.пярно-дицамическое моделирование термического гистерезиса золота. Препринты
ИПМ им. М. В. Келдыша, },lb81, 2021r, (ВАК)

10. Алексашкина А.А. МолекуJIярно-динамическое моделирование теплофизических свойств
золота. Ученые записки физического факультета МГУ NрТ,2022. (ВАК, WoS)

11. В.И. Мажукин, О.Н. Королева, А.В. Шапранов, М.М.,Щемин, А.А. Алексашкина
Определение теплофизических свойств золота в области фазового перехода плавление-
крист€л"ллизация. Молекулярно-динамический подход. Математическое моделиров ание 34,
N9Т,2022 (Scopus, Q3) tl]

12. В.И. Мажукин, О.Н. Королева, М.М.,Щемин, А.В. Шапранов, А.А. Алексашкина
Атомистическое моделирование сосуцествования фазовьгх состояний жидкость-пар для
золота и определение критических параметров. Математическое моделирование, 34, J\b3,

2022. (Scopus, Q3)
13. В. И. Мажукин, О. Н. Королева, М. М. ,Щемин, А. А. Алексашкина Неравновесные

характеристики теплообмена меди в широком температурном диапазоне. Математическое 
i'r

моделиров ание, 34, J\Ъ 1 0, 2022. (Scopus, Q3)
14. V. I. Mazhukin, O.N. Koroleva, А.V. Shapranov, М. М. Demin, А. А. Aleksashkina Моlесulаr

dynamics study of the thermal hysteresis during melting-crystallization of noble metals,
Mathematica Montisnigri, 53, 2022. (MathSciNet)

15. V. I. Mazhukin, O.N. Koroleva, М. М. Demin, А. А. Aleksashkina Atomistic modeling of the
properties oГgold in the region оf phase transitions of the first оrdец Mathematica Montisnigri,
55,2022. (MathSciNet)

1б. V. I. Mazhukin, O.N. Koroleva, М. М. Demin, А. А. AleksashНna Nonequilibrium
Characteristics of Heat Тrапsfеr of Сорреr in а Wide Теmреrаturе Range, Mathematical Models
and Computer Simulations, 2023. (Scopus, Q3)

17. А. А. Алексашкина, В. И. Мажукин МолекуJIярно-динамическое исследование ocHoBHbIx
механизмов абляции золота ультракоротким лазерным воздействием. Препринты ИПМ
им. М.В.Келдыша, Ns36,2024 (ВАК)

Личный вклад соискателя заключается в том, что все численные исследованиrц результаты
которых изложены в диссертационной работе, проведены лично автором в процессе его науtной
деятельности. Материалы из совместньгх публикаций, использованные в работе, содержат
оригинальные результаты автора. Автором были проведены все молекуJuIрно-динамические

расчеты, а также расчеты с применением комбинированной континуально-атомистической
модели и выполнена интерпретация поJryченньж данных.

,Щиссертация <<Молекулярно-динамическое моделирование свойств метаJIлов и механизмов
импульсной лазерной абляциизолотa>) Алексашкиной Анны Андреевны рекомендуется кзащите
на соискание ученой степени кандидата физико-математических наук по специальности Т,,2.2

математическое моделирование, численные методы и комплексы программ.

Заключение принято на заседании на}л{ного семинара 15-го и 16-го отделов иIIМ
им. М.В. Келдыша РАН. Присугствовало на заседании 22 чел.
Выступили с положительной оценкой диссертации: Тишкин В.Ф., Кулешов А.А.
Результаты голосования: "за" -22чел,, "против" - 0 чел., "воздержалось" - 0 чел., протокол N 9 от
"7" декабря2O2З г.

Тишкин Владимир Федорович
член-корр. РАН, д.ф.-м.н., зав. отд. Ns15

Kyn.-o" Андрей Александрович
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