Teorētiskās fizikas un datormodelēšanas nodaļa
Nodaļas vadītājs Dr. hab. E. Kotomins
Mūsu nodaļa sastāv no divām laboratorijām, kas nodarbojas ar pašorganizētu sistēmu kinētiku pētījumiem (V. Kuzovkovs) un ar kvantu ķīmijas aprēķiniem moderniem tehnoloģiskiem materiāliem (Yu. Žukovskis). Mēs pievēršam īpašu uzmanību tādām 21 gadsimta problēmām kā enerģētika, kodoldalīšanas un kodolsintēzes reaktoru uzlabošana, radiācijas radītie defekti, cietā oksīda kurināmās šūnas, caursūkšanās membrānas.
Pētniecības virzieni

Mūsu Teorētiskās fizikas un datormodelēšanas nodaļa (TFDM, http://www1.cfi.lu.lv/teor) ir starptautiski pazīstama skaitļošanas materiālu zinātnes nozarē. Mēs esam vieni no līderiem Baltijas reģionā tehnoloģiski svarīgu materiālu atomu un elektronu struktūru liela mēroga pirmo principu modelēšanā, galveno uzmanību veltot nanomateriāliem, defektiem, virsmām un starpvirsmām. Šīs aktivitātes papildina daudzdaļiņu un pašorganizācijas efektu pētījumi bimolekulāru reakciju kinētikās pašorganizētās sistēmās, ieskaitot radiācijas defektus. Zināms, ka virsmu reakcijas ir ļoti svarīgas heterogēnā katalīzē un cietā oksīda kurināmā šūnās, kad ķīmiskā enerģija transformējas elektrībā ar augstu efektivitāti ekoloģiski tīrā un drošā veidā. Mēs pētām šīs reakcijas, uzsverot tādas fundamentālas parādības kā struktūru veidošanās, reaģentu pašorganizācija, regulāru un neregulāru reaģentu koncentrāciju svārstības, kā arī haotiska uzvedība parasto reakciju gadījumā uz zemu indeksu kristāliskām virsmām un nanomateriāliem. Mēs publicējam 25-30 zinātniskos rakstus gadā vadošajos fizikas un ķīmijas  žurnālos.
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Att.1. CO oksidēšanas uz Pt(110) modelēšana. 
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Att.2. Nodaļas publikāciju un citēšanu skaits pēdējos 20 gados (dati no Web of Science).
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Mūsu pētījumu augsto kvalitāti apstiprina nodaļas dalība vairākos starptautiskos projektos nanomateriālu un ekoloģiskās tīrās enerģijas avotu attīstīšanas jomā. Svarīgākie no projektiem: 
· Euratom- Latvijas projekts, kur tiek izstrādāti lieljaudas žirotroni plazmas uzsildīšanai un tiek modelēti jauni materiāli pirmā-reaktora-sienai, kurai jāiztur intensīva radiācija (piemēram, Tokamak tipa kodoltermiskajos reaktoros) un augstas temperatūras;
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Att.3. Shematisks ITER kodoltermiskā reaktora attēls.
· EC FP7 Catherine projekts fokusējas uz uzlabotu nano-cauruļu, nano-savienojumu un to arhitektūru izstrādi nanoelektronikai; 
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Att. 4. Shematiska CH4 disociācija uz Ni(111) un θ-Al2O3(010) virsmām.

· FP7 F-bridge projekts nodarbojas ar jaunu kodoldegvielu izstrādi jaunās paaudzes šķelšanās reaktoriem (Generation-IV);

· FP7 NASA-OTM projekts koncentrējas uz jaunas keramikas membrānas izveidošanu gāzu atdalīšanai un CO2 satveršanai fosilās degvielas izplūdes gāzēs (Zero-CO2 emisijas Starptautiskā aktivitāte);
· ERA-Net MATERA projekts nodarbojas ar jaunās paaudzes energoneatkarīgām augstietilpīgām atmiņām; 
· FP7 Cacomel projekts fokusējas uz lineāriem un nelineāriem elektromagnētiskiem efektiem nano-oglekļu struktūrās.
· Savos pētījumos mēs pievēršam lielu uzmanību reālām tehnoloģiskām problēmām. Piemēram, mūsu līdzdalība lieljaudas augstfrekvences žirotronu izstrāde ir ļoti aktuālā kodolu sintēzes praktiskās izmantošanas jomā. Žirotroni ir labāki par citiem enerģiju avotiem attiecīgajā frekvenču diapazonā elektronu ciklotrona rezonanses sakarsēšanai, aptuveni 170 GHz priekš ITER. Mūsu laboratorija (O. Dumbrāja vadībā) piedalās Eiropas žirotrona izstrādē sadarbībā ar Forschungszentrum Karlsruhe Vācijā.
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Att.5. (pa kreisi) V.Kasheyevs saņem doktora grādu Tel-Aviv Universitātē, (pa labi) Prof. R.A. Evarestova (Krievija) un  O.Dumbrāja diskusija.

Visas šīs aktivitātes pilnībā atbilst Latvijas Zinātnes padomes prioritātēm. Piemēram, 2007-2012 gados šajās aktivitātēs iesaistītie 11 mūsu nodaļas darbinieki (<5% no visiem pētniekiem Latvijā, kas nodarbojas ar materiālzinātni) publicēja 140 zinātniskos rakstus, tas ir 27% no kopējā publikāciju skaita.

Mūsu datormodelēšana ir svarīga daudzu eksperimentāli iegūto datu interpretācijā (piemēram, EXAFS spektroskopija), tilpuma un virsmas procesu izšķiršanā (piemēram, katalīze, kuru grūti eksperimentāli kontrolēt) un kompleksu reakciju reakcijas-ātrumu nosakošās reakcijas identifikācijā, kas paver iespēju jaunu materiālu izveidei un ierīču uzlabošanai. 
Mūsu liela mēroga paralēlā datormodelēšana apvieno pirmo principu kvantu mehānikas datorkodus ar termodinamisko analīzi, pāru potenciālu pieeju, molekulāro dinamiku, kinētisko Monte-Karlo un vienkāršākus formālismus. Tas ļauj iegūt ticamu pētāmo sarežģīto materiālu atomu-elektronu struktūru un sniedz informāciju par kompleksiem fizikāliem un ķīmiskiem procesiem dažādos mērogos. Kopīga visu šo aktivitāšu iezīme ir augstas veiktspējas skaitļošanas resursu izmantošana.
Šiem starpnozaru pētījumiem ir ievērojama nozīme starptautiskā mērogā. Mēs cieši sadarbojamies ar eksperimentālām laboratorijām CFI un vairākām Eiropas, Japānas un ASV pētnieciskām organizācijām, ieskaitot Max Planck Institute for Solid State Research, Štutgartē, Vācijā (jauni materiāli kurināmā šūnām un Li akumulatoriem), EC Institute for Transuranium Elements, Karlsruhē (jaunu kodoldegvielu modelēšana), Institute for Materials Research-1, Research Center, Karlsruhē (ar itrija nanodaļiņām stiprinātie tēraudi), University la Sapienza, Romā, Itālijā (nanocaurules un starpsavienojumi), Sankt-Peterburgas Universitāte (jaunas metodes kvantu ķīmiskai modelēšanai), Northwestern University, Evanstonā, ASV (reaktivitāte un katalīze uz oksīdu virsmām) un citi.
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