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dPU3UKA

MO/IEJIMPOBAHUE KPUTUYECKHUX CBOVCTB HOBbIX MATEPUAJIOB METOJAMU
MAIIUHHOTO OBYYEHUA

A.E.ToJi0Ta, I1.B. [IpyaHuKOB

OMckuit rocyapcTBeHHbIN yHUBepcuTeT UM. .M. JloctoeBckoro, OMck, Poccus

MODELING OF CRITICAL PROPERTIES OF NEW MATERIALS BY MACHINE LEARNING
METHODS

A.E. Golota, P.V. Prudnikov

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia

AHHomayus. IlpejactaB/ieHbl pe3yJibTaThl pacyeTOB KPUTHUYECKOW TeMIepaTyphl
aHU30TpPONHON Mogenu [eii3eHbepra, ¢ TUIIOM aHU30TPONUMU “JIErkas oCh”, IPHU MOMOILHU
npeJicka3aHWil HEMPOHHOM ceTH AJA 3a/a4 KjaaccuPUKaLMU, OCHOBAaHHOW Ha ompejeieHuU
COCTOSIHUS CUCTEMBI 10 €€ KOppesiLiIHOHHOMY NoBeeHHI0. MoJiesib CBEPTOYHOU HEUPOHHOU
ceTu Ob1a cPOPpMHUpPOBAHA HA OCHOBE TOTOBBIX pelleHWH KOMILJIEKCHOW mIaTdopMbl
MaluHHOTO0 06y4yeHus “Tensorflow”.

Abstract. The results of calculations of the critical temperature of the anisotropic
Heisenberg model, with the “light axis” type of anisotropy, using neural network predictions
for classification problems, based on determining the state of the system by its correlation
behavior are presented. The convolutional neural network model was formed on the basis of
ready-made solutions of the “Tensorflow” integrated machine learning platform.

Kawuesvle caoea: MaivHHOe 06y4eHHe, HEHPOHHbBIE CETH, MO/IeJIMPOBAHHE CHCTEMBI,
Mogenb ['eiizen6epra, anusorponus, Tensorflow.

Keywords: Machine learning, neural networks, system modeling, Heisenberg model,
anisotropy, Tensorflow.

Bylarojapsi BO3MOXKHOCTHM aHaJIM3UPOBATh OOJIbLIME MacCUBbl HHPOpPMALUMU U
HaxOJUTh B HUX 3aKOHOMEPHOCTH, KOTOpPble HE MOTYT ObITh ONpeJesieHbl TPaAULMOHHBIMHU
MeToJlaMH, HEeHUpOHHble CeTH SBJSITCA HEOOXOJUMBbIM HHCTPYMEHTOM JJis1 pelleHUs
3HAYUTEJbHOTO KOJIMYEeCTBAa NPAKTHUYeCKUX 33/]a4. HepoHHbIe CETU aKTUBHO HCI0JIb3YeTCs
KaK /Il U3y4eHUs] PEHTTeHOBCKUX CHUMKOB B MeJUI[MHE, TaK U /Il U3y4YeHUs] CUCTEM B
06/1acTH KpUTUYECKUX TeMIlepaTyp B pusuke [1].
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Puc. 1. 3aBucuMocTb QYHKIMH OLUMOKA HEUPOHHOM CETH, OT KOJIMYeCTBa
NpPON/IeHHBIX 310X 00y4YeHHUsI.

llesibto JaHHOUM paboOThl ABJSAETCSA pacyeT TOYKU (Pa3oBOro nepexoja TPEXMepHOH
MoJenu [eiizeHbepra ¢ TUNOM aHU3O0TPONMUM “Jierkass OCh”, MPU MOMOILM MpeAcKa3aHUH
Mo/JieJI1 HEUPOHHOM ceTH. [Ipy MoJileITMpOBaHUM CUCTEMbI TPEHUPOBOUYHbIE U TPOBEPOYHbBIE
JlaHHble [ieJIMJINCh Ha JiBa THUMa, 40 $a30BOro mnepexosa, U nocae gpasosoro nepexosa. Kak
TeMIlepaTypa pas/ieJieHusi Oblla UCNOJIb30BaHa TeMIlepaTypa $pa3oBOro nepexoja paBHas
1.645 J1. PaccMoTpeHHast Moie/1b HEHPOHHOM ceTH o6y4dasiach € yYUTesleM Ha Habope JJaHHbIX,
chopmMupoBaHHbIX MeTo oM MoHTe-Kapsio u coctosisia u3 3D cBEPTOYHBIX U 06061AOIINX
cnoés. Ha Puc. 1 npoZieMOHCTpUPOBAHO yBeJMYeHUEe TOYHOCTH NpeLCKa3aHUU HEeHpOHHOM
CeTH NPU yBeJIMYEeHUU YUCJIa 3TI0X U JIMHENHBIX Pa3MepoOB UCC/Ie[yeMOH CUCTEMBL.

L=8x8x8 T<Tc
L=16x16x16 T<Tc
L=24x24x24 T<Tc -
L=32x32x32 T<Tc
L=Bx8x8 T>Tc
L=1Bx16x16 T=Tc
L=24x24x24 T>Tc 7
L=32x32x32 T=Tc
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w
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o
T

=1
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1

0,0+ ] s P E N

Puc. 2. PeaynbTaT npejckasaHus HEPOHHOMH ceThI0 TOYKU ($a30BOr0 Nepexo/ja aHU30TPOIHOM
Mozieniu ['efizeH6epra ¢ TUTIOM aHU30TPONHUH “JIerkasi och”.

Ha Puc. 2 npejcTaB/ieHa BepOSITHOCTb OGHAPYKUTb COCTOSIHUE CUCTEMbI IPH JaHHOU
TeMnepaTtype B B HuU3kotemnepatypHoH (T < T¢), unu BeicokoteMnepatypHoit ¢pasze (T>Tc). C
yBeJIMYEHUEeM JIMHEHHOro pa3Mepa CHUCTeMbl HAGJIIOJAeTCs CMelleHHe IpeJICKa3aHHOU
HEMPOHHOU ceThbl0 TOYKU $a3oBoro nepexojna. PesysbTaThl HpeJcTaBJieHHble B paboTe
JIeMOHCTPUPYIOT MPUMEHUMOCTb CBEPTOUYHBIX HEHPOHHBIX CeTeH K Mpe/icKa3aHUIo $pa3oBoOro
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nepexojla TPEXMEPHBIX Tel3eHOEPrOBCKUX MOJeJel CO CJI0XKHBIM BHYTPUCUCTEMHBIM
B3auMMO/IeHCTBHEM.
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UCCJEAOBAHUE OCOBEHHOCTEHN ME/I/IEHHOW IMHAMUKH B TPEXIIJIEHOYHBIX
HAHOCTPYKTYPAX C PA3JIMYHBIMHU TOJIIMUHAMHU PEPPOMATHUTHBIX IVIEHOK

A.A. Ipy3bes, B.B. [IpyasHukoB
OmMckuit rocypapcTBeHHbIM yHUBepcuTeT UM. Q.M. [locTtoeBckoro, OMck, Poccus

INVESTIGATION OF THE FEATURES OF SLOW DYNAMICS IN TRILAYER
NANOSTRUCTURES WITH DIFFERENT THICKNESSES OF FERROMAGNETIC FILMS

D.A Druzey, V.V. Prudnikov

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia

AHHomayus. llpeacTaByieHbl pe3yabTaThl UCCIeL0BaHUA NTOBeLEHUS TPEXIJIEHOYHbIX
HaHOCTPYKTYP YMCJIeHHbIMU MeToiaMU MoHTe-Kapsio, onucbiBaeMbIx Mo/ieJiblo ['elizeHbepra
C aHM30TpONMEeN THUIA JIETKAaA IJIOCKOCTb. McciefoBaHO BJIMSAHWE TOJIIIUHBI IJIEHOK U
TeMIepaTypbl 3aMOpPaXMBaHUS Ha HEPABHOBECHOe MoBeZieHUe Mozenu. [Ipu nccienoBanuu
JIBYXBpEMEHHOW 3aBHCHUMOCTU aBTOKOPPEJSIIUOHHOM QYHKIMU H  JJUHAMHUYeCKOU
BOCIIPUMMYUBOCTH BblsiBJI€Hbl 3QPEKThI CTapeHu .

Abstract. The results of study by numerical Monte Carlo methods of trilayer
nanostructures behavior, described by the Heisenberg model with easy-plane anisotropy, are
presented. The effect of film thickness and quenching temperature on the nonequilibrium
behavior of the model is studied. Aging effects at two-time dependence of the autocorrelation
function and dynamic susceptibility are revealed.

Kamwuesgsle canoea: Meton MoHTe-KapJsio, HepaBHOBeCHOE KPUTHUYECKOE TOBEJEHME,
aHU30TpOMNHasA MoJesb [‘eil3eHOepra, yJbTPAaTOHKWE MarHUTHble TIJIEHKH, 3PPeKThl
CTapeHuUsl.

Keywords: Monte Carlo method, non-equilibrium behavior, anisotropic Heisenberg
model, ultra-thin magnetic films, aging effects.

B nocnennue roapl Gu3vKa yJAbTPATOHKUX MarHUTHBIX IJIEHOK U MYJIbTHUCJIOUHBIX
HAaHOCTPYKTYP Ha UX OCHOBE XapaKTepU3yeTcs UHTEHCUBHBIMU HUccaefoBaHusaAMHU [1]. Llenbii
ps/Jl YHUKaJIbHBIX CBOMCTB 3TUX IIJIEHOK, CYLIeCTBEHHO OTJIUYAIOIIMXCA OT CBOWCTB 00'beMHbIX
MaTepraJsioB, BbI3bIBA€T K HUM NOBBILIEHHbI MHTepec. Ucnosb3oBaHne peppoOMarHUTHBIX
IJIEHOK Ha OCHOBe nepexoAHbix MeTa/yioB Fe, Co m Ni B MCKyCCTBEHHO CO3JaHHBIX
MHOTOCJIOMHBIX CBEPXCTPYKTYpPax NPUBOAUT K TAKUM NPAKTUUECKU BaXKHBIM SIBJIEHUSIM, KaK
3QdeKT TUraHTCKOro MarHuToconpoTuBsieHus [2]. Ilpupoja MarHMTHOro mnopsiika B
yAbTPAaTOHKUX (EeppOMarHUTHBIX IJIEHKAaX OYeHb CJIOXKHA H3-32 KOHKYPEHLUU MeXAay
OOMEHHBbIMU U AUINOJbHBIMK B3aUMOJEWCTBUSIMHM Ha pa3HbIX MaclITabax JJHWHBI, a TaKXKe
CUJIBHOTO BJIMSIHUS GOPMbI U MarHUTOKPUCTA/JINYECKOW aHU3OTPONHUMU 00pasnoB. Llesabio
JlaHHOM paboThl SIBJASIETCA MOJAEJUPOBAHUE HEPABHOBECHOI'O MOBEJEHHS TPEXIJIEHOYHOU
MarHMUTHOW HAaHOCTPYKTYPHI C Pa3JIMUHbIMU TOJILMHAMU GeppOMarHUTHLIX IieHok N=3, 21
HAHOCJIOEB U aHU30TPOMNUEHN JierKas IJI0CKOCTb.
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J1J1s1 KOPPEKTHOTO ONMUCaHUs GU3UIECKUX CBOMCTBA TOHKUX GeppOMarHUuTHBIX MJIEHOK
Y UX B3aUMO/IeMCTBHs B HAHOCTPYKTYPe BAKHBIM SIBJISIETCS PABUJIbHBIN BbIGOP MOJIEH, TAK
KaK MarHUTHbIe CBOHMCTBA YJIbTPATOHKUX IJIEHOK YYBCTBUTEJIbHBI K 3ddeKTaM aHU30TPOTIHH,
CO3/1aBaeMOMU KPUCTAIJINYECKUM 0JIEM TO/JIOXKKH UJIM HEMarHUTHBIX TPOC/I0oeK. MarHUTHbIE
CBOWCTBA yJIbTPATOHKHUX IJIEHOK M3 MEPEXOAHbIX META/JIOB, KOHTAKTUPYIOIUX C MJIEHKAMHU
HEMarHUTHBIX 6JIarOPOIHBIX METAJIJIOB, KOPPEKTHO OMMCHIBAIOTCSA aHU30TPOIHON MO/IE/IbIO
['elizenbepra [3-6], 3a/jaBaeMoi raMUJIbTOHUAHOM:

H=- Z J,[S'S+S'S/+(1- A(N))S'S]

L ’ (1)

rae S S¥, Si# — koMmnoHeHThl i-ro cnuHa 'K pemerku cucrembl Co/Cu; A(N) —
napaMeTp aHU30TPONHMH, 3aBUCAILMN OT TOJIIUHbI (eppOMarHUTHON IJIEHKH, B JAHHOHU
pa6ote A(N=3)=0.665, A(N=21)=0.02; Jij- uHTerpas oOMEHHOr0 B3aUMOJEUCTBUS MEXAY
CIIMHAaMU B A4elKax i U j. Cama ciMHOBasA CTPYKTYypa 3aJaeTcs JMHEMHbIMU pa3MepaMu L u
ToJNKUHOM N C nepuoJU4YecKMMH TPaHUYHBIMU YCJIOBUSMU B IJIOCKOCTH IUJIEHKU. /[lid
yA06CTBa ONMCaHUs TOBEJ€HUs MO/, IPUHATO U3MePATh TeMIIepaTypy MOAeJIMPOBaHUs B
e/JMHMIIaX 0OOMEHHOTO WHTerpasa, Mo3TOMY HWHTerpaj B3auMOJENHCTBUS MeX/Jy CIHHAMHU
BHYTpH IJIEHKHU 6epeTcs 3a efMHULY J1=1, a /11 B3aUMO/eUCTBUS MeX/y IIJIeHKaMHU J2= - 0.1]1.
OTpuLaTeNbHOCTh ]2 oOTpakaeT ¢GaKT, YTO B CTPYKTypax C 3¢PeKTOM T'MraHTCKOro
MarHUMTOCONPOTHUBJIEHUS TOJIL[MHA HEMarHUTHOW IPOCJOWKU NOJOUpAETCA TaK, 4YTOObI
JIQJIBHOZIEMCTBYIOIlee U OCLUJIIMPYIOllee MeXC/l0eBoe 0OMeHHOe B3aUMOJEeHCTBUE MeXAy
CIMHaMU GeppOMarHUTHBIX CJI0€B HOCUJIO 3PPeKTUBHBIN aHTUPEePPOMarHUTHbIA XapaKTep
[7]. 3a cyeT 3TOrO0 B3aMMO/€NCTBUS HAMarHU4eHHOCTHU COCeJHUX GpeppOMarHUTHBIX CI0€B
OPHUEHTUPYIOTCA NPOTUBOIIOJIOXKHO APYT APYTY.

CucteMbl C Me/lJIEHHOW JUHAMUKOM, K KOTOPbIM OTHOCSATCS U MYJIbTHUCJIONUHbBIE
MarHUTHble HAHOCTPYKTYpPhbI [7], XxapakTepu3ylTcs NposiBjieHHeM 3dGdeKTOB CTapeHUs B
JIBYXBpEMEHHOW 3aBUCUMOCTU aBTOKoppesasanuoHHOW ¢yHKuuu C(t, tw) OT BpeMeHHU
OXUJaHUs tw U BpeMeHU HabJtoieHus t-tw, Cae0BaTe/IbHO, MOXKHO YTBEPKAATh, UTO JlaHHbIE
OYHKIMU SIBJASIOTCH BaXKHBIMM XapaKTEPUCTUKAMM MpPU MCCAeJOBAaHUM HEPaBHOBECHOM
KPUTHUYECKON JMHAMHUKH CUCTeMbl. ABToKoppessuuoHHas o¢yHkuus C(t, tw) 3ajaercs
BbIpaXKEHUEM:

T R 1S, 1 &,
C(t,t,)= <ng S)S(t.) <WS.Z S(t»(WS; S(tw), 2
rge NS - KOJI-BO CIIMHOB B CprKType, yI‘JlOBbIe CK06KI/I O3HA4YaKT preAHeHI/Ie I10

HE3aBUCUMbIM CTAaTUCTHUYECKUX KoHUrypanusam. [Ipy MoaeMpoOBaHUU HCIOJIb30BAICS
aJropuTMm MeTtpomnoJuca.
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Puc. 1. [loBeieHMe ABYXBpEMEHHOM aBTOKoppeasuuoHHou yHkiuu C(t, tw) mpy 3BOTIOLUHU U3
BBICOKOTEMIIEPATYPHOr 0 HAYaIbHOTO COCTOSIHUS C Ha4a/IbHOM HaMarHuyeHHocThio M(0) << 1 ais
TOJILMH MieHOK N=3,21 /151 pa3in4yHbIX TeMnepatyp MogeaupoBanus T=T. (a), T=T./2 (6), T=T./4

(8).

AHanu3 3aBUCUMMOCTEH, INpeJCTaBJIeHHbIX Ha puc. 1, TMOKa3bIBaeT, 4YTO
aBTOKOppe/sAIMOHHAsA QYHKLIUS NPU 3BOJIIOLUM U3 BbICOKOTEMIIEPATYPHOr0 HayaJbHOTO
COCTOSIHUSA C HayaJIbHOM HaMarHu4yeHHOCTbI0 M(0) << 1 uMeeT 6oJjiee CUJIbHYIO pa3MepHYIO
3aBucuMoCThb OT N npu kputudeckout TeMmnepartype Tc(N=3)=2.391(6), Tc(N=21)=3.21(3), uem
B HU3KOTeMIlepaTypHOH ¢ase.
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(a) (6)

Puc. 2. TloBesieHMe ABYXBpEMEeHHOH aBTOKOppeasinuoHHON GyHKIuu C(t, tw) Npu 3BOJIOIUMU U3

BbICOKOTEMIIEpAaTyPHOr'0 HA4aJIbHOI'0 COCTOSIHUS C Ha4yaJIbHOM HaMarHu4eHHocTbio M(0) << 1 gis
TeMnepaTyp MojenupoBadus T=T, T./2 aas pazauduHbIx ToAUH eHKU N=21(a), N=3(6).

Ha puc. 2 HarisAHO T1OKa3aHO, YTO C YyBeJWYEHHEM TOJIUIMHBI IJIeHKH N
aBTOKOppeJIsIIMOHHAsA QYHKIMS B KPUTUUECKOM TOUKe clafaeT ObICTpee, yeM Npu 6oJiee
HU3KHUX TeMIlepaTypax. Bo BpeMeHHbIX 3aBUCUMOCTSIX aBTOKOPPEIAIMOHHON QYHKIUU ObLIU
BbIsIBJIEHBI 3P EeKThI CTApeHH s, BOSHUKAIOLIHE He TOJIbKO MPU KPUTUYECKOU TeMIlepaType, HO
M BO BCel HHU3KoTeMIepaTypHod daze. [IpoaHa/M3UPOBAHO BJIUSIHHE TeMIlepaTypbl Ha
XapaKTep BpPEMEHHOMW 3BOJIIOLMHM [JIAHHBIX XapaKTEPUCTHUK B 3aBUCHMOCTH OT TOJIL[UHBI
dbeppoMarHuTHBIX MJeHOK N.
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PACYET KPUCTA/VIMYECKOM CTPYKTYPbI U IVIOTHOCTHU COCTOAHUM
COEAUHEHUA Feo.33TiS:

JI.A. Kemn¢, M.B. MamoHOBa
OmMckuit rocypapcTBeHHbIM yHUBepcuTeT uM. .M. [loctoeBckoro, OMck, Poccus

CALCULATION OF THE CRYSTAL STRUCTURE AND DENSITY OF STATES OF THE
COMPOUND Feg.33TiS:2

L.A. Kempf, M.V. Mamonova

Dostoevsky Omsk State University? Omsk, Russia

AHHomayus. C noMouibl0 NporpaMMHoro kommsekca VASP 6bl1 nmpoBeZieH pacyer
KPUCTA/JINYE€CKON CTPYKTYpbl coeiuHeHUA Feos3sTiSz Aaa gByX BapHaHTOB: M3MEHEHUH
IOJIO)KEHUM aTOMOB C COXpaHEHHeM HWJM u3MeHeHUeM QopMbl U pa3Mepa syelku. Ha
OCHOBaHMU IOJIyY€HHbIX JaHHBbIX HalJleHbl 3HA4Ye€HWUS I[IOJIHOM 3IHEPrMUM U MAarHUTHBIX
MOMEHTOB aTOMOB B CyniepbsyeukKe.

Abstract. The crystal structure of the Feo33TiS2 compound was calculated for two
variants: changes in the positions of atoms with preservation or change in the shape and size
of the cell. Based on the data obtained, the values of the total energy and magnetic moments of
the atoms in the supercell are found.

Kawuesusie c/1084a: [IporpaMMHBbIH KOMILJIEKC VASP, JIUXaJbKOTEeHUbI,
WHTEepKaJMPOBaHHblE COEJUHEHUs, KOHCTAHTbl TeKCAaroHaJbHOW pelIeTKH, MarHUTHbIA
MOMEHT.

Keywords: VASP software package, dichalcogenides, intercalated compounds,
hexagonal lattice constants, magnetic moment.

CioucThle IUXalbKOTEHU/bI TepexoJHbIX MeTa/L10B TXz, rae T - nepexoJHbIN MeTaJLl,
X - XaJbKOTeH, MNpeJCTaBJASIT CO60W OTJeJbHBIM KJacC MaTepuhasioB, 006J1alal0IUX
reKcaroHaJlbHOM CJOWUCTOM CTPYKTYpOH C [JIOCTAaTOYHO CUJIbHOW BHYTPHUCJIOMHOU
KOBaJIEHTHOW CBSI3bI0 U CJ1ab0OW MEXCJIO0WHOW BaH-Jlep-BaajibCOBOM CBsA3bl0 [1], BbI3bIBas
MHTepecC M3-3a Pa3HO06pa3usi HEOOBIYHBIX CBOMCTB U NPAKTUYECKHUX NPpUMeHeHUH [2,3].

PazyinuHble «rocTeBble» aTOMBI (IeJI0YHBIX UJIH NePEX0/HbIX MeTa/IJIOB) IPOHUKAIOT
B BaH-/Iep-BaaJibCOBbl IPOMEXYTKU MEXAY OCHOBHBIMHU CJIOSIMHM, 06pa3ys HOBble CHUCTEMbI
MaTepuasioB, Ha3bIBaeMble WHTEPKAJALUOHHBIMHU COEJUHEHUSIMH, KOTOpPbIE MPOSBIISIOT
MHO>KeCTBO UHTepPEeCHbIX PU3UUYECKUX CBOUCTB, OTJIMUHBIX OT CBOMCTB UCXOJHbIX KPUCTAJIJIOB
[4]. WHTepkasupoBaHHEe aTOMOB UJM MOJIEKYJI CTAJI0 MOIIHBIM IOJX0/[OM K U3MEHEHHUIO
CBOWMCTB MaTepHasa, NPUBOAAIIMM K ¢a30BOMy TMepexojy WJIA 006pa3oBaHUIO
cyO6CcTeXHOMeTpUYeCKUX (a3 MyTeM HAaCTPOMKHU COCTABA, TEM CAMbIM paCIIUPss 3J€KTPOHHBIN
Y ONITUYECKUU CIIEKTP 3TUX MAaTepHaJIOB /iJisl NIMPOKOTO CIIEKTPa MPUMeHEHUH [5].
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Puc. 1. Kpucrannundeckas ctpykrypa FeossTiS:.

llesibto JaHHOM PabOTHI ABJSETCS pacyeT KPUCTANJIUYECKON CTPYKTYpPhl, BUJL KOTOPOH

npuBeJeH Ha PHUCYHKE 1 U IJIOTHOCTU COCTOSHUU HHTEPKAJIAUUOHHOTO CO€JUHEHUA
Feo.33TiSZ.

CHava/sla MCC/lefoBaJach HeMarHWTHas CTPYKTypa /i NMPOBeAeHUs ONTHMHU3ALUH
KPUCTA/JINYECKOW pelleTKH B 3aBUCMMOCTH OT MapaMeTpoB cxoAuMocTH. Ha pwuc. 2
npeJicTaBJieHa 3aBUCMMOCTb OTHOIIEHHUS MapaMeTpPOB TeKCOrOHaJbHOM pelleTKu c/a U
nosiHOM aHepruu Eo oT kosnuecTBa k-Touek Kp, KOTopble 3a/jal0T YUCA0 pa3bHeHni K-CeTKU
Py MHTETPUPOBAHUM 10 epBOM 30He Bpusitosna.
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Puc. 2. 3aBucuMOCTb c/a ¥ ToJIHOM 3Hepruu Eo oT konnyecTBa Touek K, AJ151 HEMarHUTHOTO
COCTOSHMUA.

W3 puc. 2 BUJIHO, YTO B HEMarHUTHOM COCTOSIHUU CXOZMMOCTbB NOJHON 3Hepruu Eo oT
kosanudecTBa k-touek K, nocturaercsa npu K, = 8 c TouHocTbio ~10-43B, npu 3TOM CX0AMMOCTb
napaMeTpoB peleTKH gocturaetcs npu Ky, = 12 ¢ TouHoctbio ~10-3.

B Ta6. 1 npe/cTaB/ieHbl 3HaYeHHS1 KOHCTAHT FeKcaroHaJibHOU pelieTku npu Kp = 8 ass
JIByX BapHaHTOB pacyeToB: 6e3 ONTUMU3ALUHU, T.€e. IPU U3MEHEHUU MOJIO)KEHUSI aTOMOB C

coxpaHeHueM GoOpMbl U pa3Mepa AYENWKH, U C ONTUMU3ALMEH, T.e. C U3MEHEHUEM POPMBI U
pa3Mepa SYEUKHU.
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Tab6suna 1. KoHCTaHTBI reKcaroHajJibHOU pelieTKu A5t HeMarHuTHoro FegssTiS; .

a, A ¢, A Vv, A3
Bes 590620 11,39820 344,3366
ONTHUMU3AIUU
C onTuMH3anuen 5,82042 11,16397 327,5362
Motizuki et al[6] 5,929 17,124 601,96067

3aTeM IpOBOAUJIOCH UccaeoBaHue Feo33TiSz ¢ y4eTOM KOJJIMHEeapHOTro MarHeTru3Ma C
HalpaBJeHHWEM HaMarHU4YeHHOCTH JJIs BCeX aTOMOB B/10J1b ocH Oz. PaccuMTaHHble 3HaUYeHUs
MarHUTHOTO MOMEHTA KaXKJ0ro aToMa M CyYMMapHOro MarHuTHoro mMomeHTta Feo33TiS:
NpHBeJieHbI B Ta0b. 2.

Tab6sauna 2. MarHUTHBIA MOMEHT U CyMMapHbIF MarHUTHBIM MOMEHT 110 popMy.Jie
deppomaruuTHoro Feo33TiS; B cpaBHEHHH € pe3ysibTaTaMU APYyTUX aBTOPOB [6]
Y 3KCIIepUMEHTAJbHBIMU JJAaHHBIMU [7].

Pe3ysibTaT [6] [7]
Fe 2.587 2.36
Ti -0.153 -0.09
2.1
S 0.032 0.03
Total 2.346 2.39

Kak BuaHO M3 Tab. 2, 0AHOM M3 XapaKTepHbIX O0COOEHHOCTEW (GeppOMArHUTHOTO
coctosinus Feo33TiS2 siBssieTcss To, 4TO HampaBJ/ieHHWe MOMeHTa MoHa Ti MPOTHUBOIMOJIOKHO
HalnpaBJIeHUI0 MOMeHTa HoHa Fe.
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BJIMSIHUE AHU30TPOIIMU HA HEPABHOBECHOE KPUTUYECKOE ITOBEJJEHUE
CTPYKTYPHO HEYIIOPSIJOYEHHOM TPEXMEPHOM AHU30TPOITHOY MOJE/IU
TEM3EHBEPTA

A.10. KoBanega, B.B. IIpyaHukoB

OmMckuit rocyapcTBeHHbIN yHUBepcuTeT UM. .M. JloctoeBckoro, OMck, Poccus

INFLUENCE OF ANISOTROPY ON THE NONEQUILIBRIUM CRITICAL BEHAVIOR OF
DILUTED THREE-DIMENSIONAL ANISOTROPIC HEISENBERG MODEL

A.Y. Kovaleva, V.V. Prudnikov

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia

AHHOTanma. IlpescraByieHbl pe3yJbTaTbl WMCCAELOBAaHUA YHUCJAEHHBIMH MeETOJaMU
MoHTe-Kapsio BIMAHMA aHU30TPONIMM Ha HepaBHOBECHOe KpPUTHYECKOe I[OBeJleHue
TpexXMepHOU aHU30TPOMHON Moienu [elizeHOepra ¢ aHU30TPONHEN THUIA «JEerkKas OCby».
UccnenoBaHo 1noBejeHHWE HaMarHW4eHHOCTU. [lpu  wWcciefoBaHMM — [ByXBpPEMEHHOU
3aBUCUMOCTH aBTOKOPPEJSLMOHHOW QYHKIMU H JAUHAMUYECKOW BOCHPUUMMYUBOCTHU
BblsiBJIeHbl 3QdekThl cTapeHusa. OmnpejiesieHO MNpeJesibHOe 3HayeHUe QJIYKTyalMOHHO-
JuccunatuBHoro otHoueHus (®/10).

Abstract. The results of numerical Monte-Carlo study of the effect of anisotropy on the
nonequilibrium critical behavior of the three-dimensional anisotropic Heisenberg model with
easy axis anisotropy are presented. The behavior of the magnetization has been studied. Ageing
effects in two-time dependence of the autocorrelation function and the dynamic susceptibility
are observed. Asymptotic fluctuation-dissipation ratios are determined.

KioueBsble ci1oBa: Metos MoHTe-Kapsio, HepaBHOBeCHOe KPUTHUYECKOe MOBeJeHUe,
TpexMepHasi aHU30TpONHasi MoJesb [‘elideHOepra, BJIMSHHE aHU30TPONUH, 3PPEKThI
CTapeHuUsl.

Keywords: Monte Carlo method, non-equilibrium behavior, three-dimensional
anisotropic Heisenberg model, influence of anisotropy, ageing effects.

TpexmepHas kjaccudeckass ¢eppoMarHuTHasg MoJesb [‘elizeHbepra — oJHa U3
TPaJAULMOHHBIX CTAaTUCTUYECKUX MOJeJied, HWCHO0JAb3yeMbIX [l ONUCaHUus ($a30BbIX
1epexo/I0B B Pa3/IMYHBIX CIMHOBBIX cUcTeMax. CTaTU4eCKoe KPUTHUYECKOE [TOBEIEHUE CUCTEM,
ONKCbIBaEMOE J[JAaHHOW MOJeJIbl0, MCCJIe[0BajJoCh pa3JMYHbIMU MeToJaMu [1], oxHako
MeHblllee YMCJI0 paboT MOCBALIEHO UCCAeJOBAaHUIO KPUTHUECKON AUHAMUKU. MccienoBaHue
HEPAaBHOBECHOTO KPHUTHUYECKOrO0 TMOBeJleHUsI TpPEeXMepHOW aHU30TPONHOM  MoJesu
['eii3eHbepra c aHM30TPOIKUEN THUINA «IerKasi 0Cb» U CIIMHOBOM KOHIleHTpauuei p = 0.9 6b110
OCYLIeCTBJIEHO paHee NpPU 3HayeHUU napaMmetrpa aHuzotrponuu 4 = 0.63 [2]. Lenbio gaHHOU
paboThl SABJASIETCA WCCIe[0BaHUE BJWSIHUS aHU30TPONMUH HAa HEPABHOBECHOE KPUTHYECKOE
NnoBe/ieHHe TpeXMepHOU aHU30TPONHOU MoJiesiu ['eliseHOepra c aHU30TPONMEN THIA Jierkas
OCb ¥ CIIMHOBOM KOHIleHTpanueu p = 0.9.
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[aMUIbTOHHAH HeynopsA04eHHOM ¢QeppoMarHUTHOW MoJenn [elizeHbepra ¢

aHU30TPONUEN THUIIA «JIeTKasd 0Cb» U 3aMOPOXKEHHBbIMU JlepeKTaMU UMeeT BUJ;:
N
H=—J > pipj [(1 — A)S»Si* + S S;¥) + Si75;7] (1)
<i.f>

rae /] > 0 - KOHCTAaHTa OOMEHHOTO B3aUMOJAENCTBUA, S S¥, SZ - KOMIIOHEHTBI
TpexXMepHOro BeKTopa ClIMHA S, B i-M y3Jle pelleTKH, <[j> yKa3blBaeT Ha CyMMHPOBaHUE 110
O6/1MKaUIIUMM cocelisiM, p; — lepeMeHHble, XapaKTepu3yloliie 3aMOPOXKEeHHbIN CTPYKTYPHBIN
6eciopsiok B cucreMme, 4 - 6Ge3pa3MepHbId NapaMeTp aHU30Tponuu. B paHHOU paboTe
napaMeTp aHU30TpPonuu npuHuMaeT 3HadeHusa 4 = 0.1, 4 = 0.3, 4 = 0.63. B aHu3oTponHou
monenu [eiizeHbepra c aHU30TPONMMEN THMA «JIerkasg OCb» MeJJIEHHONW KPUTUYECKOU
JIMHAMUKOM XapaKTepHu3yeTcs TOJbKO COCTaBJAKILAasA HaMarinieHHocTu M,(t) [3]. Ha puc. 1
NpejACTaBJeHa BpeMeHHasd 3aBUCMMOCTb HAaMarHM4YeHHOCTU CUCTEM C pas/IM4HbIMU
3HaYeHUAMU NIapaMeTpa aHU30TPONuH 4.

A=04

A=0.63 4

mit)

1 10 100 1000 10000
t, MCs/s

Puc. 1. /luHaMu4ecKasi 3aBUCUMOCTb HaMarHu4eHHOCTH m(t) pus cuctemcA4=0.1,4=0.3,4 =
0.63.

B Ta6sauue 1 npuBeneHsbl nosydeHHble s cucteMm c 4 =0.1,4 = 0.3, 4 = 0.63 3HaueHUs
KPUTUYECKOT0 MoKa3aTess /vz.

Ta6saunna 1. BiussHre aHM30TPONUM HA 3HaUeHH e KPUTHUYECKOT0 noka3areJs 3/vz
A4=0.1 A4=0.3 A=0.63

B/vz 0.2353(20) 0.2388(51) 0.23354(23)
[2]

HpaBI/IJIbeIMI/I KoppeJadioruOHHBIMH CBOMCTBaMHM HEpPaBHOBECHOI'0 KPHUTHYECKOI'o
MOBENCHUA XapPaAKTEPU3YETCA aBTOKOppEJSAWMOHHAA (1)}7HKI_U/IH Czz AJ1d Z-COCTaBJIHI-OIJ_[ef/'I

CIIUHOB S#
1 N 1 N 1 N
.'v"‘- 3 = T J 5613-:' ‘—-r:i aur = AT | '.r"-.'zr'.. AT | '.f‘--fz?' S
Cialtitis) K\;p (t)S*(t )>1 [<I\r;p% u)><_,\,;ps (t )>} )
rae Ns = pL3 — 4WCI0 COMHOB B pelleTKe; YrJoBble CKOOKM 0003HavyaroT

CTaTUCTUYECKOE yCpeJHEeHHe II0 peasM3alludM HA4YaJIbHOTO COCTOAHHA, KBaApaTHble —
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ycpeAHeHHe N0 NMPUMeCHbIM KOHPUrypauusam. Bpemsa oxujanusa tw — BpeMs OT MOMEHTA
IPUrOTOBJIEHHS 00pa31ia 10 MOMeHTa Hauajla U3MePEeHUsl ero XapaKTepHUCTUK.

['padriku Ha puc. 2 eMOHCTPUPYIOT NposiBieHHe 3QPEeKTOB CTapeHUsl B OBEJEHUU
aBTOKOPpPENALIMOHHON (QYHKIMU B BUJE 3aMeJJleHUs BPEMEHHOTO CHaJlaHus C pOCTOM
BpeMEeHU OXXKUJaHUS.

0.1 F
0.1

001

Ct,)
C,itt)

0,01
0,007

L L L L 0.001 " I L L
1 10 1040 1000 10000 1 10 100 1000 1000¢

t-t,. MCa/s t-t,. MCs/s

(a) (6)

Puc. 2. BpeMeHHas 3aBUCUMOCTb Z-KOMIIOHEHT aBTOKOPPEIAMOHHONU GyHKIUH Cyy(t, tw) pH
BpeMeHax oxujanus tw = 30, 50, 100, 200 MCs/s npu 3BOJIIOLIMU U3 BBICOKOTEMIIEPATYPHOTO Mo << 1
(a) m HU3KoTeMnepaTypHoOro mo= 1.0 (6) Ha4aTbHBIX COCTOSTHUH.

Ha puc. 3 npescTaB/ieHa CKEHJIMHTOBasi 3aBUCUMOCTb aBTOKOPPEIALMOHHON QYHKLIUH.
JJist ciydash 3BOJIIOIMU M3 HU3KOTEMIEpaTypHOro HayaJbHOIO COCTOSIHHUSI 3aBUCHUMOCTb
3ajiaHa B Buje F¢(t/(tw)*)- Puc. 3(6) aeMoHcTpUpyeT nposiBjieHre 3P PeKTOB CBepXCTAPEHUS.
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Puc. 3. CKeliJIMHrOBasi 3aBUCUMOCTb aBTOKOPPEJISALMOHHON PYHKIUHU ITPU IBOJIIOLIUH U3
BBICOKOTEMIIepaTypHOro mo << 1 (a) 1 HuU3KoTeMneparypHoro mo= 1.0 (6) HaYaJIbHBIX COCTOSTHUM.

Pe3ysibTaThl pacyeToOB JAEMOHCTPUPYIOT KOJIANC JAHHBIX, TMOJYy4YeHHBIX JJIs
pa3JIMYHbIX tw, HAa COOTBETCTBYIOUIMX YHHUBEPCAJbHBIX KPUBBIX. YHC/IEHHBIH aHaIU3
pe3y/bTaToB MO/IeJIMPOBaHHUS napaMeTpHYecKou 3aBUCMMOCTH  JIMHAMHU4YECKOM
BOCIIPUMMYUBOCTH OT aBTOKOPPEJSAIUOHHONW OQYHKIMHU TMO3BOJIUJ MOJYYUTh 3HAYEHHUS
npeaenabHoro ®/10, npuBeleHHbIMU B TabJIHIE 2.
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Tab6auna 2. 3Hayenus npegeabHoro /10 g cucTeM ¢ pa3jMuHbIMU A.
A=0.1 A=0.3 A4=0.63
X®yT 0.398(7) 0.400(8) 0.402(1) [2]

[TosiyyeHHble 3HauyeHUS KPUTHUYECKHUX XapaKTEPUCTUK XOPOULIO COTJIACYyITCHA CO
3HaueHUsMU nokasarened u ®/10 g cnabo HeynopssgodyeHHOU Mojiesid U3uHra [4]. MoxHO
ciesaTh BBIBOJ, UYTO JaHHble MOJeJM OTHOCATCA K OJJHOMY KJAacCy YHHBEpPCaJbHOCTH
KPUTHUYECKOTO TMoBeJeHUs. HMcciefoBaHUs MOKa3blBAalOT, 4YTO BeJHWYMHA [apaMeTpa
aHU30TPONMUK B TMpeJieslaXx MOTPEeIHOCTH He BJUSeT Ha 3HauyeHUs XapaKTepUCTHUK
KPUTHYECKOT0 NOBeJleHUs €1ab0 HeynopsJ0ueHHON TpexMepHOH Mojenu ['elizeH6Gepra, HO
NPUBOJUT K €e U3UHI'ONI0Z,00HOMY OBE/IEHUIO.
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PACYET TEOMETPUU U SHEPTUU NMMPOMEXXY TOYHBIX COEJUHEHUM PEAKIIUU
'MAPUPOBAHUA ®YPPYPOJIA

A.[. JlexxenuHa, M.B. MamMoHOBa
OMckuit rocyapcTBeHHbIN yHUBepcuTeT UM. .M. JloctoeBckoro, OMck, Poccus

CALCULATION OF GEOMETRY AND ENERGY OF INTERMEDIATE COMPOUNDS OF THE
REACTION OF HYDROGENATION OF FURFURAL

A.D. Lezhenina, M.V. Mamonova

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia

AHHomayus. TlpeacraByieHbl pe3yabTaThl pac4eTOB TeOMeTPUYECKOU CTPYKTYphbl U
IOJITHOM 3HEpPrUu MPOMEXYTOYHbIX 3JIEMEHTOB NpHU ruapupoBaHuu ¢pypdyposa B BOJHOM
pacTBope, KOTOpbIM 3aBepliaeTcsd LMKJIW3alnMed U 0Opa3oBaHHEM MPOU3BOHOMN
IMKJONeHTeHa. KBaHTOBO-XMMHUYeCKUe pacieTbl ObLIM MNpPOBEJEeHbl B paMKax TeOpHUHU
dyHKIMOHA/Aa IUIOTHOCTH C TMoMolnbio mnaketa VASP u  MeToJa MNpPOEKIMOHHBIX
IpUCOeIMHEHHBIX BOJH (PAW).

Abstract. The results of calculations of the geometric structure and total energy of
intermediate elements during the hydrogenation of furfural in an aqueous solution, which ends
with cyclization and the formation of a cyclopentene derivative, are presented. Quantum-
chemical calculations were carried out within the framework of the density functional theory
using the VASP package and the method of projected augmented waves (PAW).

Kawuesvie cnoea: Oypodypos, ¢GypdypusoBbli  COIUPT, TUAPUPOBAHUE,
NepBONpPUHLMIIHbIE pacyeThl, VASP.

Keywords: Furfural, furfuryl alcohol, hydrogenation, ab-initio calculations, VASP.

®ypdypos - anbjaeruj ¢ KojablleBOM CTPYKTypoH, xuMudeckass ¢popmysia C4H30CHO.
fABnsieTcs KJIWOYEBBIM MPOMEKYTOUYHBIM MPOAYKTOM JJisl LIUPOKOr0 Kpyra XUMHUYECKHUX
BelllecTB. Ero mpuMeHSIOT B KayecTBe pPAacTBOPUTEJsI B HePTEXUMUUYECKOU MepepaboTKe.
Takke dypdypo. siBisseTcs 0JHUM U3 BOXKHBIX IPOMEXKYTOUYHBIX TPOJAYKTOB B IPOU3BO/ICTBE
o6voTonsivBa [1]. Ho 1M3-3a cBoel BbICOKOM peaKLMOHHON coCOOHOCTH Pypdypos TpedyeT
JlayibHe el MoJiepHU3alU J10 60Jiee CTAOUJIbHBIX IPOIYKTOB, YTOOBI BKJIKOYATh UX B COCTaB
6eH31Ha, IU3eJIbHOTO TOIJIMBA UJIU UCII0JIb30BaTh B KAYeCTBE XUMUKATOB [2].

]_le}IbI-O ﬂaHHOIL/'I pa6OTbI ABJIAETCA UCC/eJOBaHHWE MaplipyTa XHUMHUYECKOU peaKkiouu
rMApHUpPOBaHUA (l)ypcl)ypona B BOJHOM pacTBOpe, rge HUTOCOBbBIM 3JIEMEHTOM ABJIAETCA
MMPpOKU3BOAHAA IUKJ/IOIIEHTEHA.

Ha puc. 1 npezcraB/ieH MapuipyT, B KOTOPOM OTpPa)KeHbl BCe XMMUYeCKUe peaKLuy U
IpPOMEeXyTO4YHble 3JIeMeHThl. Bce NOCTpoeHHble M pacCYMTaHHble 3JIEMEHThbl ObLIU
IpPOHYMepOBaHbl HA PUCYHKe /4 yA06cTBa. [loBTOpeHue 4 1 7 asieMeHTa 00yClI0BJIEHO TEM,
YTO OHU NPOUCXOAAT 6e3 00pa30BaHMA HOBBIX COEJUHEHUH.
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Puc. 1. MapupyT npoiecca ruiprupoBadus ¢ypdyposia B BOJHOM pacTBOPE.

o

Puc. 2 1eMOHCTpUpPYET reOMeTPUYECKYIO0 CTPYKTYPY MOJIeKy bl ¢ypdyposia, KOTOPBIH
SIBJISIETCS IePBbIM 3JIEMEHTOM B peaKLiuY Ha puc. 1, pypPypusioBelil cnupT (BTOPOM 3/1EMEHT),
npomexxyTodyHou MoJiekyibl C4H30CH2 (yeTBepThId 3JIeMeHT) 3aKJIOUUTENbHAs MOJIEKYyJa
NpPOM3BOJHAsA IUKJIONEHTEHA.

(a) (6)

(8) (r)

Puc. 2. Busyanusaumss mousiekysa (a)C4H30CHO, (6) C4H30CH20H, (B) C4H30CH2, (r)
CHOC4H50. KpacHbIM 11BeTOM 0603Ha4yaeTcs aTOM KUCA0pojJa, GesibIM BOJOpPOJAa, KOPUYHEBBHIM
yrjepoja.

Pe3ysibTaThl pacueToOB 3HAaYeHUW MOJHOW 3HEPTHM BCeX XHUMHYECKHUX 3JIEMEHTOB
Y4aCTBYIOIMX B peaKIUX Ha PHUC. 1, ObIJIK MOJIYYEHbI C IOMOIIbI0 MPOrPAaMMHOI'0 KOMILJIEKCa
VASP c onTuMu3alLMel reoMeTPUU MOJIEKYJIbI U NIPe/ICTaBJIeHbl Ha pUC. 3.
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Puc.3. 3HaueHus NOJTHOM SHEPT UM AJ151 IPOMEKYTOUHBIX COeJJUHEHUN peaKIiH.

['ne u3o6pakeHa 3aBUCUMOCTb IOJHOM 3HEPTHM OT KOOPJAMUHAThI peaKIUHU i
MapuipyTa ruapupoBaHusi ¢ypdyposia B BOJHOM pacTBOpPE, B KOTOPOM TaKXKe MPOTEKAIT
peaklMu TUJPOJUTHUYECKOTO PaCKpbITHUS (ypaHOBOro KoJjiblia. Takke Ha puc. 3 KpacHOH
JIMHEM O0003HayeH elle OJAWMH BO3MOXXHBIA NyTh THUApPUpPOBaHUA Qypdyposa [0
bypdypu0BOTO CIUPTA, MOSIBJISAIOLIMICS U3-3a TOTO, YTO BOJOPO/ MOXKET NPHUCOEUHATHCS B
pasnuyHble no3unuiu. [logpobHel 3To npefcTaB/ieHo B cTaTbe [3]. /11 1OCTpOeHHUsA OCHOBHOU
JIMHUU ObLJI BBIOpaH 60Jiee 3HepreTUYeCKU BbITOAHBIN YTh, B KOTOPOM CHa4yasia IPOUCXOUT
o6pasoBaHue cBs3u C - H.

JlaHHBIM MapLIPYT SIBJISETCSA OJAHUM M3 BApUAHTOB MaplLIpyTa peaklyH, B JaJbHeleM
npeJnoJiaraeTcsi pacCMOTPETh Apyrvue BapUaHThI [IJisl onpefiesieHus: 60Jiee SHepreTUYecKu
BbITO/JHOTO.
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INPUMEHEHME METO/10B MAIITMHHOTO OBYYEHUA AJ1A UCCJIEAOBAHUA
NNEPCIIEKTUBHbBIX HAHOMATEPHUAJIOB

A. A. Yy6apoga, I1.B. [Ipyaaukos, M.B. MamoHOBa
OMckuit rocyiapcTBeHHbIN yHUBepcuTeT UM. .M. JloctoeBckoro, OMck, Poccus
MACHINE LEARNING METHODS FOR RESEARCH INTO PROMISING NANOMATERIALS
A.A. Chubarova, P.V. Prudnikov, M.V. Mamonova

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia

AnHomayus. [lpencraBJiieHbl pe3y/bTaThbl UCCAEL0BAHUS IJIEHOYHOU CTPYKTYpPHI FeAg
JIByMsl TMONyJSPHbIMM MeETOJaMHW MAaUIMHHOTO O0O0y4yeHUsl: HEHUpPOHHOM CeThl U
3BoJIIOMOHHBIM ajroputMoM USPEX. [losydeHpl pe3ysbTaThl NpejcKa3saHUsa KPUTHYECKON
TeMnepaTtypbl $a3oBOro Inepexoja U IMOCTPOeHAa CKEWJIMHrOBas 3aBUCUMOCTb C
MCIIOJIb30BaHMEM CBEPTOYHOM HEHMPOHHOM ceTH. [losyyeHa KpucTanyeckass CTpPyKTypa C
MOMOILbIO 3BOMIOLUOHHOTO0 anroputMa USPEX.

Abstract. The results of the study of the FeAg film structure by two popular machine
learning methods are presented: the neural network and the USPEX evolutionary algorithm.
The results of the prediction of the critical phase transition temperature are obtained and the
scaling dependence is constructed using a convolutional neural network. The crystal structure
was obtained using evolutionary algorithm USPEX.

Kawueevie csaoea: MaiuHHoe 00y4yeHUe, CBEPTOYHble HEWpPOHHbIE CETH,
CKEHJINHIOBble 3aBUCHMMOCTH, INEePBONPUHLMUIHbIE pacyeThbl, 3BOJIIOLMOHHBIA aJTrOPUTM,
USPEX.

Keywords: Machine learning, convolutional neural networks, scaling relationships, first-
principles computation, evolutionary algorithm, USPEX.

[lonydeHHe HOBbIX HaHOMAaTepPUAJIOB, HMEWLUX MarHUTHYK CTPYKTYpy C
yepesoBaHUEM CJ0EB (GeppoOMAarHUTHOIO CJ0S1 M HEMArHUTHOrO MaTepuasa, SIBJSETCs
aKTyaJIbHOM 3ajlayeil GU3MKMU KOHJIEHCUPOBAHHOro coctosiHus [1]. [y uccienoBaHusl U
MOJIy4YeHUs] TAKUX HAHOMAaTEePHUaIOB MPHUMEHSIOTCS METO/Ibl MAIIMHHOTO 06y4YeHHUsl.

llenpto paHHOW pabOThl MNPOBECTHM HCCJe[N0BaHUE HAHOCTPYKTypbl FeAg ¢
IpUMeHEeHHWEM pas3/IMYHbIX METOJI0B MAalIMHHOrOo 00y4yeHUs. B JgaHHOW paboTe OyayT
Npe/CTaBJIeEHbI pe3y/bTaThl C IOMOLbI0 CBEPTOYHON HEUPOHHOM CETH [2] U 3BOJIIOLUOHHOTO
anroputMma USPEX [3]. FeAg — cTpykTypa, onuchiBawiascs ByMepHOUW MoJesbio M3uHra.
[Ipy paccMOTpeHUH JJAHHOM CTaTUCTUYECKOU MO/JIeJIA UCII0JIb3yeT sl CBEPTOYHAA HEWPOHHAsA
ceThb, MO3BOJIAKOLIAS OMNpeeJUTh TeMiepaTypy ¢as3oBoro mnepexoza. B maHHoi pab6ore
paccMaTpuBaliCad raMUJbTOHUAH JJI KBaJ|paTHOW pellETKU JByMepHOW Mojenu H3uHra c
COCTOSIHUSAIMM CIIMHA S= *1, COOTBETCTBYKOILUX OJHOMY U3 [IBYX COCTOAHUHU. CUCTeMa UMeeT
pa3Mmep N = LxL.

H=-] E::i.j:: 5:‘-‘-‘} (1)
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rae ] = 1 - KoHCTaHTa 0OMeHHOro B3auMoJeWcTBus, | > 0 gaa deppoMarHUTHOU
MOJIeJIu.

HelipoHHas ceTb ob6y4dasach Ha KOppeJsLUOHHbIX MaTpUlax [4], NoJly4eHHbIH yTeM
006pabOTKM MacCUBOB CIIMHOB N0 ¢popmyJie 2.

(Sxy 5x+£ J-‘+5 Xy _‘-'I _'!.‘+£:I

; : (2)

['ne koppensnoHHass QyHKIMS YYUThIBAET B3aUMO/AENCTBHE CIMHOB HA PAacCTOSHUU
PaBHBIM NOJIOBUHE PEIETKHY, X,y -ABUXKEHUS 10 OCAM.

C;

Ha puc. 1 npeacraB/iieHbl pe3ysbTaTbl 00y4YeHHWs] HEMPOHHOM CeTH [Jsl pa3HbIX
JIMHEMHBIX pa3MepoB. MOXXHO 3aMeTHUTh, YTO C YBeJIMYeHHEM 3HA4YEeHUS JIMHENHOTO pa3Mepa
nepeceyeHde BepOATHOCTEH A0 U mocje $Ha30BOro nepexoja yMeHbUIAeT yroJ Chaja, uTo
JleMOHCTPUPYET YEeTKUM Nlepexo/i B 00/1aCTH KPUTUYECKOUN TeMIepaTyphl.
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Puc. 1. Pe3yaibTaThl 00y4eHHs] HEHPOHHOM CeTH JJIsl IMHEWHBIX pasmepoB L =16 (a) u L= 128 (6).

Ha puc. 2. npeacTaB/ieHa CKEHJIMHTOBasi 3aBUCUMOCTb, OTpakalolljasi yHUBepcalbHOE
NOBeJeHUs1 [Jis1 pas3HbIX JIMHEHHbIX pa3MepoB. JTO TOBOPUT O TOM, YTO HeHpPOCETb
JleMOHCTPUPYET KOPPEKTHbIE JJAaHHBIE.
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Puc. 2. CkelisinHroBasi GyHKLMS /15 IByMepHOU MoJiesiv M3KHra, noJiyyeHHasi C TOMOIIbI0
HeWpPOHHOU CceTH.
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MeTozbl MalIMHHOTO OOy4YeHUsl NO3BOJIAIOT TaKXe IOJYy4YUTb NPUOJIMKEHHBIA K
peasbHOCTH BUJ, KPUCTA/IJINYECKOW CTPYKTYpPbl U €ro CTPyKTypHble 0COO€HHOCTU. Takue
aJITOPUTMbI CIIOCOOHBI pPaboTaTh C KPUCTA/JIMYECKOM CTPYKTYpOM pa3HOW pa3MepHOCTH.
Takue anropuTMbl peasiM3oBaHbl B IporpaMMHoOM KoMIuiekce USPEX.

PgSCAR POSCAR POSCAR _

POSCAR
e o
Q)O ©
ol A o D ) 6 3 -
PP i | T D o0
S& I o o8 LR
P g FFF 0 0 Ffghep
P of Pg® © © @ pp
CONTCAR CONTCAR
(a) (6) (8)

Puc.3. - Kpucraniunyeckue cTpyKTyphl cucTeMbl Fe/Ag B u3oMeTpuyecKol NpoeKL MU U B
npoeknuu miaockoctH XY, no (POSCAR) u nocsie (CONTCAR) pac4éToB c y4éToM pesiakcaiuyy, (a)
«TJIEHKa»; (6) «caHABUY»; (B) C y4ETOM PEKOHCTPYKIMHK U HAMarHUYEHHOCTH aTOMOB CUCTEMBI.

Uccnepnosanue cTpykTyphbl FeAg npoBoauiuck nporpaMMHbIM KoMmiiekcoM USPEX c
ONTUMHU3ALMEN pacyéTOB C MOMOLIbIO MaKeTa NEePBONPHUHIINHBIX paciéToB VASP [5] pus
pacyéToB CTPYKTYyp € a¢pdeKkTaMu pesiakcallii U PeKOHCTPYKLUUH [6]. CucTeMa cocTosizia U3
no10kku (12 atomoB Ag, 1o 4 aToMa B cJioe) U Ao6aBsieMblx aToMOB Fe u Ag (4 aToma Fe, 4
aroMa Ag). CucTema paccMaTpUBajiach C OpHeHTalMel moBepxHOCTHOM rpanu (100).

Ha puc. 3 npeacraByieHbl pe3yibTaThl NpeACKa3aHUA KPUCTAJINYECKONU CTPYKTYPhI
FeAg. IlpencraBJieHbl pe3y/bTaTbl MOJeJUPOBaHMe C TOMOILLbIO porpaMmMmbl VASP, a Takxke
nporpaMMHbIM KoMmIiekcoM USPEX. [Ipeacka3aHHas CTPYKTypa OTHOCHUTCA K CTPYKTYype TUlla
«CaHABUY», KOTOpas fABJASAETCA HanuboJiee IHEPreTUYeCKU BbITOAHOU JJiSl JaHHOW CUCTEMBI
(Tab.1)

Tab6uuna 2. 3HaYeHUsl MOJTHON SHEPT UM CyNepsTYe KU JJIS1 KaXKA0T0 THIIa pacyéTa Cc yuyéTa
HaMarHM4eHHOCTH. E — nosiHag sHeprud cynepsA4eiKy ¢ y4€TOM HAMarHU4eHHOCTH.

Tun pacyéra E, 5B
«Ilnénka» «CanaBUY»
Penakcanus -0.61971 -0.69360
PekoHCTpyKLus -0,54321 -0.64353

Ta6sivua 3. 3HayeHHs: MarHUTHBIX MOMEHTOB /J11 aTOMOB Fe cTpykTyps! Thna «CaHABUY».

Homep amoma Fe MazHumHblli MOMeHM, [ig
pesnakcanus PEKOHCTPYKLUSA
1 2.927 3.173
2 2.927 2.923
3 2.927 2.923
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4 2,927 2.978

B Tabsuie 3 npuBeJieHbl 3HAaUEHUsS] MAarHUTHBIX MOMEHTOB /|Jisl IBYX TUNOB 3P PEKTOB.
Mo>kHO 3aMeTHUTb, YTO 3HAYE€HHSI MarHUTHbIX MOMEHTOB NPU YYeTE PEKOHCTPYKIUHW 3aBUCST
OT IIOJIOKEHUS aToMa U oTJin4YarTcd Ha 1-3%.

Cnucok 1umepamypbul:

1. Scheunert G., Heinonen 0., Hardeman R., Lapicki A., Gubbins M., Bowman R. M. A
review of high magnetic moment thin films for microscale and nanotechnology applications.
// Appl. Phys. Rev. 2016. 3.-P.011301-1-011301-44.

2.S. Leijnen, F. Veen, The Neural Network Zoo. // Proceedings, 2020, 47,9;

3. Glass C.W,, Oganov A.R., Hansen N. USPEX - evolutionary crystal structure
prediction. // Comp. Phys. Comm. 2006. 175, 713-720.

4. A.Azizi, M.Pleimling, A cautionary tale for machine learning generated
configurations in presence of a conserved quantity.// Sci Rep, 2021, 11, 6395.

5. P.G. Kresse, ]J. Furthmuller, Efficient iterative schemes for ab initio total-energy
calculations using a plane-wave basis set. // Phys. Rev., 1996, 54, 11169;

6. A. A Yyb6apoBa, M. B MamoHoBa HccnemoBaHue 3dpdeKToB pesiakcaliuv U
PEKOHCTPYKLIMU IPpU 06pa30BaHUU IIJIEHKHU KeJie3a Ha TOBepXHOCTHU cepebpa // BecTH. OMm.
yH-Ta. 2022. Tom 27,Ne 3 2022. C 27-32.

CeedeHust 06 asmopax:

Yy6apoBa AsiMHa ApkajbeBHA - MaructpaHT 1 rojga ¢usuueckoro ¢akyJybTeTa
®r'AOY BO «OMI'Y um. ®.M. locToeBckoro», e-mail: ChubarovaAA@stud.omsu.ru

IMpyauukoB IlaBesn BiaguMupoBUY - [J0OKTOpP (GU3MKO-MaTeMaTUYECKUX HaYK,
npodeccop kadpenpnl TeopeTuieckor pusnku PTAOY BO «OMI'Y um. ®.M. locToeBckoro», e-
mail: PrudnikovPV@omsu.ru

MamoHoBa MapuHa BiaguMupoBHa - KaHAUAAT PU3UKO-MaTeMaTUYECKUX HayK,
JoneHT Kadeapbl TeopeTrudeckort pusrnku PT'AOY BO «OMI'Y um. .M. JlocToeBckoro», e-mail:
mamonova_mv@mail.ru

399



	ЭКОНОМИКА И УПРАВЛЕНИЕ
	ОБЕСПЕЧЕНИЕ ОРГАНИЗАЦИИ ПЕРСОНАЛОМ НА ОСНОВЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ С АУТСОРСИНГОВЫМИ КОМПАНИЯМИ: ТЕХНОЛОГИЯ И ЭФФЕКТИВНОСТЬ
	НАПРАВЛЕНИЯ РАЗВИТИЯ ВНЕШНЕЭКОНОМИЧЕСКОЙ ДЕЯТЕЛЬНОСТИ РЕГИОНА (НА ПРИМЕРЕ ОМСКОЙ ОБЛАСТИ)
	ОСОБЕННОСТИ И СФЕРА ПРИМЕНЕНИЯ ИНСТРУМЕНТОВ КОУЧИНГА В РАЗВИТИИ ПЕРСОНАЛА
	ВОЗМОЖНОСТИ И ОГРАНИЧЕНИЯ ЭФФЕКТИВНЫХ КОММУНИКАЦИЙ РУКОВОДИТЕЛЕЙ С РАБОТНИКАМИ ПОКОЛЕНИЯ «Z»  (НА ПРИМЕРЕ ОКТЯБРЬСКОЙ ЖЕЛЕЗНОЙ ДОРОГИ)
	ИНДИВИДУАЛЬНАЯ ТРАЕКТОРИЯ СОВЕРШЕНСТВОВАНИЯ ПРОЦЕССА АДАПТАЦИИ ПЕРСОНАЛА НА ПРИМЕРЕ ПРОИЗВОДСТВЕННОГО ПРЕДПРИЯТИЯ
	СОВРЕМЕННЫЕ ПОДХОДЫ К РЕГЛАМЕНТАЦИИ ТРУДА –  ЦИФРОВИЗАЦИЯ РЕГЛАМЕНТОВ
	СПОСОБЫ НАБОРА ПЕРСОНАЛА В ОРГАНИЗАЦИИ ДОШКОЛЬНОГО ОБРАЗОВАНИЯ
	ФОРМИРОВАНИЕ СИСТЕМЫ РОТАЦИИ ПЕРСОНАЛА В ОРГАНИЗАЦИИ
	РЕКОМЕНДАЦИИ ПО УПРАВЛЕНИЮ ПРОИЗВОДСТВЕННЫМИ КОНФЛИКТАМИ НА ПРИМЕРЕ ПРЕДПРИЯТИЯ МУП «ТАРСКОЕ ПОКХ»
	УПРАВЛЕНИЕ РАЗВИТИЕМ ВНЕШНЕЭКОНОМИЧЕСКОЙ ДЕЯТЕЛЬНОСТИ СУБЪЕКТОВ РОССИЙСКОЙ ФЕДЕРАЦИИ  (НА ПРИМЕРЕ ОМСКОЙ ОБЛАСТИ)
	ПРИОРИТЕТНЫЕ ТЕХНОЛОГИИ УПРАВЛЕНИЯ ПЕРСОНАЛОМ В СЕЛЬСКОХОЗЯЙСТВЕННЫХ ОРГАНИЗАЦИЯХ (НА ПРИМЕРЕ КХ «БЕЛИЦКОЕ» и КФХ «ВЕРНОВ» ЧЕРЛАКСКОГО РАЙОНА ОМСКОЙ ОБЛАСТИ)
	РЕКОМЕНДАЦИИ ПО ОЦЕНКЕ ЭФФЕКТИВНОСТИ ОБУЧЕНИЯ РАБОЧИХ
	ПОВЫШЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТИВНОСТИ ПОДБОРА РАБОЧИХ ЗА СЧЕТ ПРИМЕНЕНИЯ ЦИФРОВЫХ ИНСТРУМЕНТОВ

	ПЕРЕВОДОВЕДЕНИЕ И МЕТОДИКА ПРЕПОДАВАНИЯ ИНОСТРАННЫХ ЯЗЫКОВ
	ПРОБЛЕМА ПЕРЕВОДА АВТОРСКИХ ФРАЗЕОЛОГИЗМОВ В РОССИЙСКИХ АУДИОВИЗУАЛЬНЫХ ПРОИЗВЕДЕНИЯХ ПЕРИОДА 90-Х ГОДОВ НА АНГЛИЙСКИЙ ЯЗЫК (НА МАТЕРИАЛЕ ФИЛЬМА А. БАЛАБАНОВА «БРАТ»)
	ТИПИЧНЫЕ ОШИБКИ ПРИ ПЕРЕВОДЕ СУБТИТРОВ С АНГЛИЙСКОГО ЯЗЫКА НА РУССКИЙ (НА МАТЕРИАЛЕ СЕРИАЛОВ ПРОИЗВОДСТВА NETFLIX)
	СПОСОБЫ СОЗДАНИЯ КОМИЧЕСКОГО В ПОЛИКОДОВОМ ТЕКСТЕ (НА МАТЕРИАЛЕ СИТКОМОВ)
	ОШИБКИ ПРИ ЛОКАЛИЗАЦИИ В ВИДЕОИГРАХ С АНГЛИЙСКОГО НА РУССКИЙ ЯЗЫК
	ФУНКЦИОНИРОВАНИЕ СЛОВ-ПАРАЗИТОВ И ПРОБЛЕМА ИХ ПЕРЕВОДА (НА МАТЕРИАЛЕ АНГЛОЯЗЫЧНОГО СИТКОМА)
	РАЗЛИЧНЫЕ ТАКТИКИ ПРИ РЕАЛИЗАЦИИ СТРАТЕГИИ ДИСКРЕДИТАЦИИ В АМЕРИКАНСКОМ ПОЛИТИЧЕСКОМ ДИСКУРСЕ И НЕОБХОДИМОСТЬ СОХРАНЕНИЯ ПЕЙОРАТИВНОЙ КОННОТАЦИИ В ПЕРЕВОДЕ (НА ПРИМЕРЕ ВЫСКАЗЫВАНИЙ ДЖО БАЙДЕНА)
	О ФОНЕТИЧЕСКИХ АСПЕКТАХ ВОЕННОГО ДИСКУРСА
	МЕТАФОРИЧЕСКИЕ ТЕРМИНЫ В НЕФТЕГАЗОВОЙ ТЕРМИНОСИСТЕМЕ АНГЛИЙСКОГО И РУССКОГО ЯЗЫКОВ
	ПЕРЕДАЧА КУЛЬТУРНЫХ И КВАЗИКУЛЬТУРНЫХ РЕАЛИЙ ПРИ ПЕРЕВОДЕ ХУДОЖЕСТВЕННОГО ТЕКСТА ПОВЕСТИ А. И Б. СТРУГАЦКИХ «ПИКНИК НА ОБОЧИНЕ» С РУССКОГО ЯЗЫКА НА АНГЛИЙСКИЙ ЯЗЫК
	ПЕРЕВОД РЕАЛИЙ В СЕРИАЛАХ В ЖАНРЕ ФЭНТЕЗИ
	КОНЦЕПТ СМЕРТЬ В ТВОРЧЕСТВЕ Э. ПО И Н. ГОГОЛЯ: СОПОСТАВИТЕЛЬНЫЙ АСПЕКТ
	АНГЛОЯЗЫЧНАЯ ТЕРМИНОЛОГИЯ ВОЕННОЙ БЕЗОПАСНОСТИ ПЕРИОДА СВО (СПЕЦИАЛЬНОЙ ВОЕННОЙ ОПЕРАЦИИ НА УКРАИНЕ) И ВОЗМОЖНОСТИ ЕЕ ПЕРЕДАЧИ НА РУССКИЙ ЯЗЫК)
	ФИЛЬТРЫ НА ОСНОВЕ РЕЗОНАТОРОВ НА ОБЪЕМНЫХ АКУСТИЧЕСКИХ ВОЛНАХ
	К ВОПРОСУ О РАЗВИТИИ МОЛОДЫХ РУКОВОДИТЕЛЕЙ В БИЗНЕС-ОРГАНИЗАЦИЯХ: ПРОФЕССИОНАЛЬНЫЙ И ЛИЧНОСТНЫЙ АСПЕКТЫ
	ИСТОКИ СУДЕБНОЙ МЕДИЦИНЫ В РОССИИ: ИСТОРИКО-ПРАВОВОЙ АСПЕКТ
	ЦИФРОВИЗАЦИЯ ГОРОДСКОЙ СРЕДЫ КАК ФАКТОР ОБЕСПЕЧЕНИЯ ПСИХОЛОГИЧЕСКОГО КОМФОРТА ГРАЖДАН

	ИСТОРИЯ
	ОБРАЗ ИМПЕРАТРИЦЫ У ЦЗЭТЯНЬ В ИСТОРИОГРАФИИ
	ЮКИО МИСИМА – «ПОСЛЕДНИЙ САМУРАЙ»?
	ВОССТАНИЕ ИХЭТУАНЕЙ НА СТРАНИЦАХ ГАЗЕТЫ «L’ÉCHO DE MANITOBA»
	ГЛАВНЫЙ КОМИТЕТ ПО КРЕСТЬЯНСКОМУ ДЕЛУ И РЕДАКЦИОННЫЕ КОМИССИИ КАК СУБЪЕКТЫ КРЕСТЬЯНСКОЙ РЕФОРМЫ: ОПЫТ СРАВНИТЕЛЬНОГО АНАЛИЗА
	СПОРТИВНАЯ ДИПЛОМАТИЯ КАК ФАКТОР ПОЛИТИКИ В СОВРЕМЕННОЙ РОССИИ
	РАЗНОГЛАСИЯ ВНУТРИ ПАРТИЙНОЙ СИСТЕМЫ ВЕЛИКОБРИТАНИИ ОБ ОТКАЗЕ ОТ ПОЛИТИКИ «БЛЕСТЯЩЕЙ ИЗОЛЯЦИИ»
	НАРКОТРАФИК КАК ФАКТОР РЕГИОНАЛЬНОЙ ПОЛИТИКИ В ЛАТИНСКОЙ АМЕРИКЕ: ОПЫТ ИВЕНТ-АНАЛИЗА
	ЭВОЛЮЦИЯ ДЕТСКОГО ВОСПИТАНИЯ В РОССИИ И ВЗГЛЯД ИСТОРИКА В.О. КЛЮЧЕВСКОГО НА ЕГО ОСНОВНЫЕ ЦЕЛИ И ЗАДАЧИ
	М.П. ПОГОДИН И ЕГО РАССУЖДЕНИЯ О ПОЛЬШЕ В РАМКАХ ПУБЛИЦИСТИЧЕСКИХ СТАТЕЙ 1830-1860-Х ГГ.
	ПОЧЕМУ НЕ СОСТОЯЛАСЬ РОССИЙСКАЯ ДЕМОКРАТИЯ?
	ПРАВОВОЕ УРЕГУЛИРОВАНИЕ ДЕЯТЕЛЬНОСТИ УЛИЧНЫХ ГОНЩИКОВ НА ПРИМЕРЕ ГОРОДА ОМСКА
	УГОРСКАЯ ЭТНОГРАФИЯ 1960-1980 ГГ. В ЭКСПЕДИЦИОННЫХ ИССЛЕДОВАНИЯХ В.М. КУЛЕМЗИНА
	ОБРАЗ АРХЕОЛОГА В ВИДЕОИГРАХ
	ОТНОШЕНИЕ К ЧИСТОТЕ ЖИЛОГО ПРОСТРАНСТВА В ТРАДИЦИОННОЙ КУЛЬТУРЕ РУССКИХ
	МЯСО И МЯСНЫЕ ПРОДУКТЫ В ПИЩЕВОМ КОМПЛЕКСЕ КАЗАХОВ ОМСКОГО ПРИИРТЫШЬЯ В XXI ВЕКЕ
	ХАРАКТЕРИСТИКА СЛЕДОВ ПЕРФОРИРОВАНИЯ НА КОСТИ: РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТА
	ТАТУ КУЛЬТУРА В СИБИРСКОМ МЕГАПОЛИСЕ: АНТРОПОЛОГИЧЕСКИЙ ПОДХОД (НА ПРИМЕРЕ ГОРОДА ОМСКА)
	ВРЕДОНОСНАЯ МАГИЯ В СИБИРСКОМ СЕЛЕ (ПО МАТЕРИАЛАМ ЭТНОГРАФИЧЕСКИХ ПРАКТИК ОМГУ 2019–2022 ГОДОВ)
	ФОЛЬКЛОРНЫЕ ЭЛЕМЕНТЫ И ВОЗМОЖНОСТЬ ИЗУЧЕНИЯ СОВРЕМЕННОЙ СОЦИОКУЛЬТУРНОЙ СИТУАЦИИ В РАМКАХ ФОЛЬКЛОРИСТИЧЕСКОГО ПОДХОДА К ИЗУЧЕНИЮ ПОГРЕБАЛЬНОГО ОБРЯДА РУССКИХ
	ТРАДИЦИЯ ЦЕРЕМОНИАЛЬНОГО ДАРООБМЕНА «КОРЖЫН» У КАЗАХОВ ОМСКОГО ПРИИРТЫШЬЯ
	РОССИЙСКИЕ ФЕСТИВАЛИ АНТРОПОЛОГИЧЕСКОГО КИНО
	БАПТИСТСКАЯ ОБЩИНА КАК РЕЛИГИОЗНАЯ СУБКУЛЬТУРА
	ВЛИЯНИЕ СОЦИОКУЛЬТУРНОЙ СРЕДЫ НА ВОЗНИКНОВЕНИЕ ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫХ РИСКОВ
	ИССЛЕДОВАНИЯ ПОЛЬЗОВАТЕЛЬСКОГО ОПЫТА КАК ПЕРЕСЕЧЕНИЕ IT И СОЦИОЛОГИИ
	СОЦИАЛЬНАЯ ОПАСНОСТЬ НЕЗАВЕРШЁННОЙ СЕПАРАЦИИ ЛИЧНОСТИ
	СОЦИАЛЬНАЯ СТИГМАТИЗАЦИЯ ПСИХИЧЕСКОГО РАССТРОЙСТВА
	ПРОБЛЕМА САМООПРЕДЕЛЕНИЯ ФЕМИНИЗМА В УСЛОВИЯХ МУЛЬТИГЕНДЕРНОЙ ПОЛИТИКИ
	БОРЬБА ЗА ГЕГЕМОНИЮ ТРАДИЦИОНАЛИСТСКИХ ГРУПП В РОССИИ

	ФИЛОСОФИЯ, ТЕОЛОГИЯ, ЭТИКА, КУЛЬТУРОЛОГИЯ
	ПРОБЛЕМА ДРУГОГО: ВГЛЯД СИМОНЫ ДЕ БОВУАР
	ВЗАИМООТНОШЕНИЯ “Я” И “ДРУГОГО” В СОВРЕМЕННОМ ИНТЕРНЕТ-ПРОСТРАНСТВЕ
	КАТЕГОРИАЛЬНЫЙ СИНТЕЗ СИСТЕМ
	ФИЛОСОФСКИЕ ОСНОВЫ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ КАНОНИЧЕСКОГО И СВЕТСКОГО ПРАВА
	К ОПРЕДЕЛЕНИЮ ПОНЯТИЯ «АБСУРД»
	КОНФЛИКТ КАК ФАКТОР ПРОИЗВОДСТВА ИДЕНТИЧНОСТИ: СОЦИАЛЬНО-ФИЛОСОФСКИЙ АНАЛИЗ ФУНКЦИОНАЛЬНОЙ ТЕОРИИ ГЕОРГА ЗИММЕЛЯ
	ТРАНСФОРМАЦИЯ ТЕЛЕСНОСТИ В ЭПОХУ ПОСТЧЕЛОВЕКА: РЕЛИГИОЗНЫЙ АСПЕКТ
	ПРОБЛЕМАТИКА ТРАНСГУМАНИЗМА В ДЕТЕРМИНИРОВАННОМ ДИСКУРСЕ РУССКИХ КОСМИСТОВ (ОТЛИЧИЯ ПОНИМАНИЯ СВОБОДЫ)
	ПРОБЛЕМЫ СЕМЬИ. АСКЕТОЛОГИЧЕСКИЙ АСПЕКТ
	ПРАВОСЛАВНЫЙ ТУРИЗМ (ПАЛОМНИЧЕСТВО)
	СИБИРСКАЯ ИКОНА В ПРОЦЕССАХ РЕЛИГИОЗНОЙ И КУЛЬТУРНОЙ ИДЕНТИФИКАЦИИ
	ПРОФИЛАКТИКА ДЕСТРУКТИВНОГО ПОВЕДЕНИЯ МОЛОДЁЖИ С ПОМОЩЬЮ ТРАДИЦИОННЫХ ЦЕННОСТЕЙ
	КУЛЬТ СВЯТОЙ СМЕРТИ
	МИФОЛОГИЧЕСКИЕ МОТИВЫ В РОМАНЕ ДЖОРДЖА Р.Р. МАРТИНА «ИГРА ПРЕСТОЛОВ»
	ДЕКАБРИСТЫ И РЕЛИГИЯ
	ЭТИЧЕСКОЕ УЧЕНИЕ ЗОРОАСТРИЗМА И ЕГО ВЛИЯНИЕ НА ДАЛЬНЕЙШЕЕ РЕЛИГИОЗНОЕ УЧЕНИЕ
	ФЕНОМЕН ПОТОКА В ИСТОРИКО-ФИЛОСОФСКОМ КОНТЕКСТЕ
	ПОСТАПОКАЛИПСИЧЕСКИЕ СЦЕНАРИИ В 21 ВЕКЕ И ИХ ОТРАЖЕНИЕ В МАССОВОЙ КУЛЬТУРЕ
	ФЕНОМЕН МОРАЛЬНОЙ ПАНИКИ В РОССИИ
	АГОНАЛЬНЫЙ КОНФЛИКТ В СОВРЕМЕННЫХ КОМПЬЮТЕРНЫХ ИГРАХ
	ВЛИЯНИЕ НОВЫХ МЕДИА НА ПРИНЦИПЫ ПРОДВИЖЕНИЯ  КУЛЬТУРНЫХ ПРОЕКТОВ
	ОСНОВНЫЕ ТЕНДЕНЦИИ СОЦИАЛЬНОЙ РЕКЛАМЫ В СОВРЕМЕННОЙ РОССИИ
	ЭТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ НЕЙРОФАРМАКОЛОГИИ В ГЕНЕРАЦИИ КОГНИТИВНЫХ ФУНКЦИЙ ЧЕЛОВЕКА
	СОВРЕМЕННЫЕ ЭТИЧЕСКИЕ ПРОБЛЕМЫ, СВЯЗАННЫЕ С ФЕНОМЕНОМ ДЕТСТВА И ОБРАЗОМ РЕБЕНКА
	ЭТИКА ИНДУСТРИИ ШОУ-БИЗНЕСА НА ПРИМЕРЕ K-POP
	ЦЕННОСТНАЯ ПАРАДИГМА КОРПОРАТИВНОЙ КУЛЬТУРЫ
	ЭТИЧЕСКАЯ ПАРАДИГМА ЖЕНЩИНЫ-УПРАВЛЕНЦА
	БАРБИ В ЗЕРКАЛЕ КУЛЬТУРЫ: СОЦИАЛЬНАЯ НАГРУЗКА И ТРАНСФОРМАЦИЯ СОВРЕМЕННОЙ КУКЛЫ
	НЕОАРХАИКА: ВЗГЛЯД ХУДОЖНИКА И АРХЕОЛОГА
	ЭТИКА ПЕРЕВОДЧЕСКОЙ ДЕЯТЕЛЬНОСТИ В БИЗНЕСЕ
	КОНЦЕПТ ЭСТЕТИЗАЦИИ НАСИЛИЯ НА ПРИМЕРЕ ФИЛЬМОВ К.ТАРАНТИНО
	РЕАЛИЗАЦИИ ФЕНОМЕНА РЕСАЙКЛИНГ В КОНЦЕПТУАЛЬНОМ КОНТЕКСТЕ

	ЗДОРОВЬЕСБЕРЕГАЮЩИЕ ТЕХНОЛОГИИ, РЕАБИЛИТАЦИЯ И СПОРТ
	ИССЛЕДОВАНИЕ СТРУКТУРЫ ЗАБОЛЕВАЕМОСТИ СТУДЕНТОВ РАЗНЫХ МЕДИЦИНСКИХ ГРУПП
	ОСОБЕННОСТИ ПРАКТИКИ ОСОЗНАННОЙ МЕДИТАЦИИ (МАЙНДФУЛНЕСС)
	НАРКОМАНИЯ КАК СОЦИАЛЬНО-НЕГАТИВНОЕ ЯВЛЕНИЕ В МОЛОДЕЖНОЙ СРЕДЕ
	ИННОВАЦИОННЫЕ МЕТОДЫ АРТ ТЕРАПИИ В ПСИХОЛОГО-ПЕДАГОГИЧЕСКОЙ РЕАБИЛИТАЦИИ
	ПРОФИЛАКТИКА ИСКРИВЛЕНИЙ ПОЗВОНОЧНИКА
	ПАТРИОТИЧЕСКОЕ ВОСПИТАНИЕ НА УРОКАХ ОБЖ В ШКОЛЕ

	ФИЗИКА
	МОДЕЛИРОВАНИЕ КРИТИЧЕСКИХ СВОЙСТВ НОВЫХ МАТЕРИАЛОВ МЕТОДАМИ МАШИННОГО ОБУЧЕНИЯ
	ИССЛЕДОВАНИЕ ОСОБЕННОСТЕЙ МЕДЛЕННОЙ ДИНАМИКИ В ТРЕХПЛЕНОЧНЫХ НАНОСТРУКТУРАХ С РАЗЛИЧНЫМИ ТОЛЩИНАМИ ФЕРРОМАГНИТНЫХ ПЛЕНОК
	РАСЧЕТ КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ И ПЛОТНОСТИ СОСТОЯНИЙ СОЕДИНЕНИЯ Fe0.33TiS2
	ВЛИЯНИЕ АНИЗОТРОПИИ НА НЕРАВНОВЕСНОЕ КРИТИЧЕСКОЕ ПОВЕДЕНИЕ СТРУКТУРНО НЕУПОРЯДОЧЕННОЙ ТРЕХМЕРНОЙ АНИЗОТРОПНОЙ МОДЕЛИ ГЕЙЗЕНБЕРГА
	РАСЧЕТ ГЕОМЕТРИИ И ЭНЕРГИИ ПРОМЕЖУТОЧНЫХ СОЕДИНЕНИЙ РЕАКЦИИ ГИДРИРОВАНИЯ ФУРФУРОЛА
	ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДОВ МАШИННОГО ОБУЧЕНИЯ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ ПЕРСПЕКТИВНЫХ НАНОМАТЕРИАЛОВ


