I Международный семинар 
“Атомистическое моделирование в химии, материаловедении и инжиниринге”
5 декабря 2020 года
Программа (Московское время)
[bookmark: _GoBack]
17:00-17:05 Вступительное слово. Доцент НИЯУ МИФИ Константин Петрович Катин и доцент НИЯУ МИФИ Михаил Михайлович Маслов.

17:05-17:30 Доклад профессора Саваса Каи и профессора Султана Еркана (Республиканский Университет Сиваса, Сивас, Турция) «Моделирование процесса подавления коррозии методом Монте-Карло». (Приглашенный доклад).

17:30-18:00 Доклад профессора Ахмеда Хассанеина (Университет Пердью, Индиана, США) «Моделирование взаимодействия плазмы с материалами в устройствах магнитного синтеза». (Приглашенный доклад).

[bookmark: _Hlk57042696]18:00-18:30 Доклад Андрея Александровича Кистанова (Оулунский университет, Оулу, Финляндия) «Моделирование нанотрубок на основе карбида фосфора». (При участии Марко Хуттула (Оулунский университет, Оулу, Финляндия), Вей Цао (Оулунский университет, Оулу, Финляндия) и Степана Александровича Щербинина (Южный Федеральный Университет, Ростов-на-Дону, Россия)).

18:30-19:00 Доклад профессора РАН Юлии Айдаровны Баимовой (Институт проблем сверхпластичности металлов РАН, Уфа, Россия) «Скомканный графен для изготовления композитов: Атомистическое моделирование».

19:00-19:15 Доклад профессора Александра Евгеньевича Галашева и Ксении Андреевны Иваничкиной (Институт высокотемпературной химии и электрохимии Уральского отделения РАН, Екатеринбург, Россия) «Исследование литиации допированного силицена, расположенного на различных подложках: молекулярно-динамическое моделирование».

19:15-19:30 Доклад профессора Александра Евгеньевича Галашева и Алексея Станиславовича Воробьева (Институт высокотемпературной химии и электрохимии Уральского отделения РАН, Екатеринбург, Россия) «Исследование литиации допированного силицена, расположенного на различных подложках: моделирование из первых принципов».

19:30-20:00 Доклад доцента Михаила Михайловича Маслова (Национальный исследовательский ядерный университет «МИФИ», Москва, Россия)
«Металлическая проводимость sp3-гибридизованных углеродных и кремниевых полипризманов». (При участии Маргариты Гимальдиновой).

20:00-20:30 Доклад доцента Константина Петровича Катина (Национальный исследовательский ядерный университет «МИФИ», Москва, Россия) «Вселенная азотных фуллеренов: строение, устойчивость и механизмы пиролиза». (При участии Валерия Меринова).

20:30-21:00 Доклад Елизаветы Борисовны Калики (Московский физико-технический институт ((Национальный исследовательский университет), Долгопрудный, Россия) «Фторирование углеродных фуллеренов: теория функционала плотности в сочетании с генетическим алгоритмом». (При участии Константина Петровича Катина).

21:00-21:30 Обсуждение.

I International Seminar 
“Atomistic simulation in chemistry, material science and engineering”
National Research Nuclear University “MEPhI” (NRNU MEPhI), Moscow, Russia
December 5, 2020
Scientific Program (Moscow time)

17:00-17:05 Introductory words, Konstantin P. Katin and Mikhail M. Maslov, NRNU MEPhI. 

[bookmark: _Hlk57029869]17:05-17:30 «Monte Carlo simulation for corrosion inhibitor studies» Professor Savas Kaya and Professor Sultan Erkan (Cumhuriyet Üniversitesi, Sivas, Turkey). Invited report.

[bookmark: _Hlk57030041]17:30-18:00 «Simulation of plasma-material interactions in magnetic fusion devices» Professor Ahmed Hassanein (Purdue University, West Lafayette, Indiana, USA). Invited report.

18:00-18:30 «Simulation of phosphorus carbide nanotubes» Dr. Andrey A. Kistanov, Marko Huttula, Wey Cao (Oulun Yliopisto, Oulu, Finland), Stepan A. Shcherbinin (Southern Federal University, Rostov-on-Don, Russia).
18:30-19:00 «Crumpled graphene for composite fabrication: Atomistic simulation» Professor Julia A. Baimova (Institute for Metals Superplasticity Problems of RAS, Ufa, Russia).

[bookmark: _Hlk57032148]19:00-19:15 «Investigation of lithiation of doped silicene located on different substrates: Molecular dynamics simulation» Professor Alexander Е. Galashev and Ksenia A. Ivanichkina
(Institute of High Temperature Electrochemistry of the Ural Branch of the Russian Academy of Sciences, Yekaterinburg, Russia).

19:15-19:30 «Investigation of lithiation of doped silicene located on different substrates: Ab initio simulation» Professor Alexander Е. Galashev and Alexey S. Vorob’ev. (Institute of High Temperature Electrochemistry of the Ural Branch of the Russian Academy of Sciences, Yekaterinburg, Russia).

19:30-20:00 «Metallic conductivity of sp3-hybridizid carbon and silicon polyprismanes»
 Mikhail М. Maslov and Margarita Gimaldinova. (National Research Nuclear University MEPhI, Moscow, Russia).

20:00-20:30 «The world of nitrogen fullerenes: Topologies, stability and pyrolysis paths» 
Konstantin Р. Katin and Valeriy Merinov. (National Research Nuclear University MEPhI, Moscow, Russia).

20:30-21:00 «Fluorination of carbon fullerenes: Density functional theory combined with the genetic algorithm» Elizaveta В. Kalika (Moscow Institute of Physics and Technology, Dolgoprudniy, Russia) and Konstantin Р. Katin (National Research Nuclear University MEPhI, Moscow, Russia).

21:00-21:30 Discussion.
