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В докладе будет рассмотрено применение квантово-механических расчетов 
на суперкомпьютерах для различных задач материаловедение. В качестве 
таких задач рассмотрены исследования термоэлектрических свойств 
материалов, построение фазовых диаграмм, диффузионных свойств, а также 
разработка классических межатомных потенциалов взаимодействия. 
Обсуждаются основные вычислительные требования для таких расчетов, а 
также использования суперкомпьютера ВНИИА. 
 
 


