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О НЕКОТОРЫХ НАПРАВЛЕНИЯХ
КОМПЬЮТЕРНОГО МАТЕРИАЛОВЕДЕНИЯ

НЕОРГАНИЧЕСКИХ НАНОСТРУКТУР

Представлен краткий обзор работ в области компьютерного материаловедения неорганических нано-
структур, выполненных в Институте химии твердого тела Уральского отделения РАН. Обсуждены ре-
зультаты моделирования атомной структуры новых неорганических наноструктур, исследований их элек-
тронных, термических, механических и магнитных свойства, а также некоторые подходы компьютерно-
го прогноза новых неорганических наноматериалов.
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SOME APPROACHES IN COMPUTER MATERIAL
SCIENCE OF INORGANIC NANOSTRUCTURES

The review presents some works in the area of computer simulations of inorganic nanostructures carried on in the
Institute of Solid State Chemistry, Ural Division of RAS, Ekaterinburg. The results of modeling of atomic structure
for new inorganic nanostructures and their electronic, thermal, mechanical and magnetic properties, as well as some
prospects of computational approach for prediction and design of new inorganic nanomaterials are discussed.
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