Проект № V.II-9: «Компьютерный дизайн новых материалов»
Аннотация проекта (цели, краткое описание, конкурентные преимущества и ожидаемые результаты проекта): 

Целью данного проекта является разработка новых методов дизайна материалов и их применение для предсказания новых материалов (а – сверхтвердых, б – диэлектрических, в – новых полиморфов лекарственных препаратов). У нас уже есть уникальные разработки и результаты в этой области. 

Задача предсказания кристаллических структур критически важна для теоретического дизайна новых материалов. Долгое время эта задача считалась не решаемой и одной из сложнейших задач во всех естественных науках: 

Основная сложность в том, что число различных возможных структур астрономически велико (~1010-1020), но ряд методов, в частности, наш эволюционный метод USPEX [2-5] позволяет эффективно решать эту задачу. Программа USPEX уже используется ~500 исследователями по всему миру. Недавно этот метод был обобщен нами также на молекулярные кристаллы, наночастицы, а также для оптимизации физических свойств кристаллов. Среди наиболее ярких результатов – предсказание прозрачной формы натрия [6], новых сверхтвердых модификаций бора [7] и углерода [8], а также сверхплотных форм углерода [9]. 

Мы предлагаем развить и использовать этот подход для поиска новых практически важных материалов – в частности, (а) сверхтвердых, (б) материалов для хранения электроэнергии, (в) лекарственных препаратов. 

Сверхтвердые материалы имеют разнообразные применения, одним из возможных материалов тверже алмаза является C3N4 [11,12], но эта гипотеза до сих пор не получила надежного экспериментального подтверждения. Оганов и Ляхов [10] разработали метод компьютерного дизайна сверхтвердых материалов, и мы применим этот метод к системе B-C-N-O с целью поиска новых практически ценных материалов. Новые диэлектрики для хранения электроэнергии. Амбициозной задачей является создание нового поколения конденсаторов для хранения электроэнергии. Конденсаторы имеют ряд существенных преимуществ перед батареями – огромную продолжительность жизни (>100,000 циклов), экологическую безопасность, огромную скорость зарядки/разрядки и мощность до 107 Вт/кг. Тем не менее, для рентабельного хранения электроэнергии требуется утроить энергоемкость нынешних конденсаторов до 0.1 MДж/кг. Плотность энергии, хранимой конденсатором равна 
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, где ( статическая диэлектрическая постоянная и E напряженность электрического поля.
Мы предлагаем поиск материалов с колоссальными величинами (. Предварительные результаты дают серьезные надежды. Так, для системы CaO-TiO2 нам удалось в согласии с опытом предсказать максимальную ( (порядка 500) для CaTiO3-перовскита, а для BaZrO3 предсказать новую модификацию с ( в полтора раза выше, чем у перовскита. Мы изучим систему Ca(Ba)O-Al2O3-TiO2.
Для лекарственных препаратов очень важна задача предсказания всех возможных молекулярных упаковок, т.к. от упаковки молекул зависит эффективность лекарства (известны случаи отзыва лекарств при появлении нежелательного полиморфа [13]). Более того, разные полиморфы покрываются разными патентами. USPEX оказался очень эффективен для молекулярных лекарственных препаратов, в частности, были найдены все известные полиморфы глицина. Мы планируем дальнейшее совершенствование этого метода и его применение к ряду лекарственных препаратов.
Результатом этого проекта станет серия патентов на новые материалы и ряд высокоцитируемых публикаций в лучших международных научных журналах.

Ориентировочная стоимость проекта: 80 000 000 (Восемьдесят миллионов рублей).
ФИО и гражданство инициатора проекта: Оганов Артем Романович, гражданин Российской Федерации.

Ученая степень инициатора проекта: доктор наук (Habilitation, ETH Zurich, Швейцария)

кандидат наук (PhD, University College London, Великобритания).

Место работы и должность инициатора проекта: Full Professor, Department of Geosciences and Department of Physics and Astronomy, Stony Brook University.

Контакты:

телефон: +1-(631)-632-1429

факс: +1-(631)-632-8240
электронный адрес: artem.oganov@sunysb.edu
почтовый адрес: Prof. Artem R. Oganov, 354 ESS Bldg, Stony Brook University, Stony Brook, NY 11794-2100, USA.
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