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1. Результаты работы. 
А.) Исследование рекомбинации и кластеризации точечных дефектов в молибдене.
 
В данной работе рассматривается рекомбинация и кластеризация междоузельных атомов и вакансий на основе молекулярно-динамического моделирования. В качестве молекулярно-динамических моделей рассмотрены кристаллические решетки только с междоузельными атомами и как с междоузельными атомами и вакансиями. В первом случае происходит кластеризация междоузельных атомов за счет их диффузии и слияния. Во втором за счет повышенной концентрации вакансий преобладает рекомбинация точечных дефектов. 

Получены зависимости концентраций междоузлий и вакансий от времени. Проведено сопоставление полученных зависимостей с аналитическим выражением для зависимости концентраций из кинетической теории. Сравнение показывает, что как в случае рекомбинации, так и кластеризации реакции имеют второй порядок. Определены константы скорости рекомбинаций и кластеризации. Получена их температурная зависимость. Проведено сопоставление полученных результатов с теоретическим выражением для константы скорости в случае диффузионно-контролируемых реакций.
Б.) Исследование рекомбинации и кластеризации точечных дефектов в диоксиде урана.

На основе статических расчетов рассчитаны спонтанные радиусы рекомбинации для пар Френкеля урана и кислорода. Кинетика рекомбинации исследована методом молекулярной динамики. Рассчитаны константы скорости рекомбинации пар Френкеля кислорода и урана, проанализированы причины отличия эффективного радиуса рекомбинации (пригодного для описания кинетики) от радиуса спонтанной рекомбинации. Эффективный радиус рекомбинации для пар Френкеля кислорода составляет около 1 – 3 нм, а для урана лежит в диапазоне 2 – 4 нм. 
В.) Определение механизмов и расчет кинетики диффузии ксенона в молибдене.


Проведены статические и молекулярно-динамические расчеты поведения Хе в кластерах вакансий в молибдене. Определены энергии связи вакансии и кластера вакансий, энергии образования кластера и Хе. Для кластеров ХеVO2, ХеVO3, ХеVO4 определены механизмы диффузия Хе, а также барьеры миграции на основе полученных механизмов. 
Г.) Определение механизмов и расчет кинетики диффузии ксенона в диоксиде урана.

Для расчета поведения Хе в диоксиде урана использован классических потенциал. Хотя по энергиям связи Xe в различных дефектах решетки UO2 есть отличие от квантово-механических расчетов, тенденцию к уменьшению энергии при нахождении в кластерах с большим числом вакансий классический потенциал воспроизводит. Также стоит отметить, что наиболее стабильной конфигурацией Хе+VUO2 является тривакансия, у которой вакансии кислорода находятся вдоль прямой [100], что согласуется с квантовыми расчетами. 
Рассмотрен механизм диффузии ксенона по междоузлиям, когда он не занимает мест ионов O или U в решетке, оценки показывают очень небольшую энергию активации порядка 1.2 эВ, это значение близко к результатам расчетов методом DFT в статическом случае Eact ≈ 1.6 эВ. Также изучен механизм и проведена оценка энергии миграции (около 2.5 эВ) ксенона, занимающего позицию замещения иона кислорода. Этот случай важен для гипостехиометрического диоксида урана, когда концентрация вакансий кислорода высока и ксенон из междоузельного положения переходит в положение замещения.
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