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Тютюнников А. А., Никитин С. М., Яновский Ю. Г. Квантово-механическое исследование влияния модификации поверхности наночастиц силикатных наполнителей на их агрегацию и физико-механические свойства полимерных композиций на их основе // XI Всероссийский съезд по фундаментальным проблемам теоретической и прикладной механики: сборник трудов (Казань 20-24 августа 2015 г.). — Издательство Казанского (Приволжского) федерального университета Казань, 2015. — С. 3832–3834. устный доклад.
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Квантово-механическое моделирование механических свойств электрореологических жидкостей с полимерной дисперсной фразой / Е. А. Никитина, С. М. Никитин, Ю. Н. Карнет, Ю. Г. Яновский // Материалы XIX Международной конференции по вычислительной механике и современным прикладным программным системам (ВМСППС 2015), 24–31 мая 2015 г., Алушта. — Издательство МАИ Москва, 2015. — С. 502–504.
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Влияние внешнего давления на процессы самоорганизации в bi0.9la0.1feo3 / С. К. Годовиков, Д. В. Просвирнин, С. М. Никитин и др. // 13-я Международная конференция "Мессбауэровская спектроскопия и ее применения" 11-15 октября 2014 г. г. Суздаль Программа конференции, сборник материалов. — ООО "Ваш полиграфический партнер" Москва, 2014. — С. 34–34.

[6]

Никитин С. М., Годовиков С. К. Оценка параметров колебательного процесса в мультиферроиках на основе bifeo3 // 13-я Международная конференция "Мессбауэровская спектроскопия и ее применения" 11-15 октября 2014 г. г. Суздаль Программа конференции, сборник материалов. — ООО "Ваш полиграфический партнер" Москва, 2014. — С. 35–35.

[7]

КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ АГРЕГАЦИИ УГЛЕРОДНО-СИЛИКАТНЫХ НАНОЧАСТИЦ, УСИЛИВАЮЩИХ НАПОЛНИТЕЛЕЙ ПОЛИМЕРНЫХ КОМПОЗИТОВ / Е. А. Никитина, Ю. Г. Яновский, С. М. Никитин, Ю. Н. Карнет // Тезисы докладов 2-й Всероссийской научной конференцииМеханика наноструктурированных материалов и систем, 17 – 19 декабря 2013 г., Москва. — Москва, 2013. — С. 135–135. В работе изучены адгезионные взаимодействия углеродных и силикатных адсорбционных комплексов (наномоделей частиц активных наполнителей полимерных композитов). Компьютерные исследования проведены в рамках кластерного метода квантовой механики (NDDO, AM1) и подхода микроскопической координаты трения, реализованных в оригинальном пакете квантово-механических программ NDDO/sp-spd В ходе квантово-механических расчетов определены энтальпии связывания силикатных и углеродных комплексов друг с другом и с молекулами различных дисперсионных жидких сред (спирты, ацетон и вода). Квантово-механические эксперименты моделировали процесс коллоидного размола микроразмерных углеродных и силикатных частиц. Рассматривали как энергетические, так и геометрические параметры, определяющие адгезионные взаимодействия указанных комплексов.

[8]

КОМПЬЮТЕРНЫЙ ПОДБОР НАПОЛНИТЕЛЕЙ ЭПОКСИДНЫХ КЛЕЕВ ДЛЯ СОЗДАНИЯ КОМПОЗИЦИЙ С УЛУЧШЕННЫМИ ЭКСПЛУАТАЦИОННЫМИ СВОЙСТВАМИ / Е. А. Никитина, Ю. Г. Яновский, С. М. Никитин, Ю. Н. Карнет // Тезисы докладов 2-й Всероссийской научной конференцииМеханика наноструктурированных материалов и систем, 17 – 19 декабря 2013 г., Москва. — Москва, 2013. — С. 136–136. В настоящей работе в рамках квантово-механического подхода рассматривались различные наполнители, которые предлагается использовать для улучшения свойств эпоксидных клеев. Известно, что правильный подбор наполнителя позволяет изменять физико-химические свойства эпоксидных клеев и повышать механическую прочность и стабильность склеенных конструкций. Энергетические и прочностные характеристики межфазных слоев наполненных эпоксидных клеев исследовались в вычислительном эксперименте в рамках кластерного метода и подхода микроскопической координаты трения, реализованных в оригинальном пакете квантово-механических программ NDDO/sp-spd. При этом исследовались механизмы взаимодействия эпоксидной матрицы с поверхностью частиц различных наполнителей (алюминия, окиси алюминия, шунгита и двух его основных составляющих – аморфного углерода и силиката, графена, оксида графена, фуллерена и углеродных нанотрубок.

[9]

ТЕРМОДИНАМИКА И МЕХАНИЗМЫ РЕАКЦИЙ ГОРЕНИЯ СЛОЖНО-КОМПОЗИТНЫХ ТОПЛИВС НОВЫМИ УГЛЕРОДНЫМИ ДОБАВКАМИ.КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ / Ю. Г. Яновский, Е. А. Никитина, С. М. Никитин, Ю. Н. Карнет // Тезисы докладов 2-й Всероссийской научной конференцииМеханика наноструктурированных материалов и систем, 17 – 19 декабря 2013 г., Москва. — Москва, 2013. — С. 107–107. Методами квантовой механики (NDDO, PM3) в кластерном приближении исследовались термодинамика и механизмы реакций горения углеводородного топлива в присутствии добавок наноразмерных углеродных частиц. Расчеты показали, что присутствие углеродных добавок значительно улучшает качество и поднимает эффективность углеводородных топлив. Лучшими добавками являются графен и оксид графена.
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Автоколебания атомных наноперемещений в кристалле nd2fe14b под влиянием облучения гамма-квантами / С. К. Годовиков, Е. С. Лагутина, А. Н. Ермаков, С. М. Никитин // XII Международная конференция Мессбауэровская спектроскопия и ее применения. Суздаль, 06-10 октября 2012. / Сборник материалов. — ИМЕТ РАН М, 2012. — С. 43–43.
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Локальная активация кристаллов гамма-лучами и процессы самоорганизации / С. К. Годовиков, А. Н. Ермаков, С. М. Никитин, Е. А. Никитина // XII Международная конференция Мессбауэровская спектроскопия и ее применения. Суздаль, 06-10 октября 2012. / Сборник материалов. — ИМЕТ РАН М, 2012. — С. 26–26.
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