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Год представления отчета

2014

Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке

Целью настоящего проекта является детектирование когерентного рассеяния нейтрино на ядрах германия. В настоящем проекте поиск когерентного рассеяния нейтрино будет осуществляться на ядрах германия при помощи уникальных низкопороговых германиевых детекторов, разработанных в ОИЯИ (Дубна), в созданной низкофоновой установке с энергетическим порогом регистрации от ~300 эВ. Возможность выполнения эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечит поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, открывает уникальный шанс в течение 3–5 лет, осуществить эксперимент по поиску когерентного рассеяния с чувствительностью достаточной для его наблюдения. Кроме того, нами будут выполнены работы по созданию и исследованию низкопороговых полупроводниковых детекторов из кадмий – цинк – теллура (CZT), материал, который обладает высокой тормозной способностью, низким тепловым шумом, работоспособностью при комнатной температуре, и детекторов на основе такого перспективного материала, как карбид кремния (SiC). Целью этих работ является разработка и создание новых детекторов с энергетическим порогом регистрации до 200 эВ и ниже, что откроет перспективу не только детектирования когерентного рассеяния нейтрино на ядрах, но и его изучения в деталях.

2014 год являлся первым годом выполнения проекта и основной задачей, полностью выполненной, стало проведения комплекса работ по созданию инфраструктуры эксперимента, частей установки, тестированию детекторов. В частности, разработаны и созданы системы активной защиты от космического излучения (мюонное вето) и антикомптоновская защиты на основе 12 NaI(Tl) сцинтилляционных детекторов. В низкофоновой лаборатории проведены исследования характеристик низкопороговых HPGe–детекторов, являющихся основой создаваемой установки, и собственного фона криостата. Выполнены комплексные измерения гамма, нейтронного и космического фона на Калининской АЭС (КАЭС) в лаборатории под реактором где будут проводиться измерения по поиску когерентного рассеяния нейтрино. Создано программное обеспечения для тестовых и методических измерений.

В целом проект развивается в соответствии с первоначально представленным планом. Все работы, запланированные на 2014 год полностью выполнены. Таким образом, первоначально поставленная цель проекта остается неизменной: С учетом возможности проведения основной фазы эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечит поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, эксперимент имеет уникальный шанс в течение нескольких лет осуществить эксперимент по поиску когерентного рассеяния с чувствительностью достаточной для его наблюдения.
на английском языке

Aim of this project is observation of neutrino coherent scattering on Ge nuclei. In the project neutrino coherent scattering on germanium nuclei will be searched with using of the unique low-threshold germanium detectors developed by JINR (Dubna). The detectors will be placed into low-background setup that will provide an energy threshold of ~300 eV. The existing possibility to perform the experiment at Kalininskaya Nuclear Power Plant provides us with the antineutrino flux greater than 5.4х1013 1/(cm2 x sec.). This opens up a new unique possibility to perform the first experimental search of neutrino-nucleus coherent scattering during next 3–5 years. The sensitivity level is expected to be sufficient for observation of this process. In addition, we will work on creation and investigation of low-threshold semiconductor detectors made of cadmium-zinc-tellurium (CZT), that exhibits high stopping power, low thermal noise, workability at the room temperature. We will develop detectors made from such promising semiconductor as silicon carbide (SiC) as well. The aim of this work is the development and building of new detectors with an energy threshold of 200 eV and below. After first detection of the coherent scattering these detectors will be applied for further studying of the process in details.

2014 was the first year of project realization. The main goal was in carrying out of following works: creation of experimental infrastructure and parts of the setup as well as detector testing. All the objectives for the first year were fully completed. In particular, the systems of active shielding against cosmic rays (muon veto) and anticompton shielding based on 12 NaI(Tl) scintillators were designed and created. The analysis of characteristics of low-threshold HPGe detectors were carried out in the low background laboratory. These detectors are the basis of the produced setup. The measurements of cryostat's own background were also accomplished. The complex measurements of gamma, neutron and cosmic backgrounds were carried out on the territory of Kalinin Nuclear Power Plant in the laboratory under the reactor where the measurements on search for coherent scattering of neutrino will be made. The software for test and methodic measurements was created as well.

In general the project is developing according to original plan. All the works planned on 2014 are fully completed. Thus the original goal of the project remains the same. Taking into account the possibility for the first phase of the experiment to be conducted on Kalinin Nuclear Power Plant that would provide us with antineutrino flux of over 5,4х1013 1/cm2/s the experiment has a unique chance to realize for the first time in the history an experiment on search for coherent scattering with the sensitivity sufficient for its observing.
Перечень публикаций за год по результатам проекта

1. Грубчин Л., Гуров Ю.Б. , Затько Б., Розов C.В., Сандуковский В.Г., Якушев Е.А.

Характеристики детекторов на основе карбида кремния Приборы и техника эксперимента, Instruments and Experimental Techniques.
Год представления отчета

2015
Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке

Целью настоящего проекта является детектирование когерентного рассеяния нейтрино на ядрах германия. В настоящем проекте поиск когерентного рассеяния нейтрино будет осуществляться на ядрах германия при помощи уникальных низкопороговых германиевых детекторов, разработанных в ОИЯИ (Дубна), в созданной низкофоновой установке с энергетическим порогом регистрации от~300 эВ. Возможность выполнения эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечит поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, открывает уникальный шанс в течение нескольких лет, осуществить эксперимент по поиску когерентного рассеяния с чувствительностью достаточной для его наблюдения. Кроме того, нами будут выполнены работы по созданию и исследованию низкопороговых полупроводниковых детекторов из кадмий – цинк – теллура (CZT), материал, который обладает высокой тормозной способностью, низким тепловым шумом, работоспособностью при комнатной температуре, и детекторов на основе такого перспективного материала, как карбид кремния (SiC). Целью этих работ является разработка и создание новых детекторов с энергетическим порогом регистрации до 200 эВ и ниже, что откроет перспективу не только детектирования когерентного рассеяния нейтрино на ядрах, но и его изучения в деталях.

Результаты первого года выполнения проекта, когда был выполнен комплекса работ по созданию инфраструктуры эксперимента, частей установки, тестированию детекторов, были существенно дополнены в текущем году созданием собственно установки с детекторами, имеющей характеристики (фон, энергетический порог) необходимые для начала поиска когерентного рассеяния нейтрино. В низкофоновой лаборатории проведены исследования характеристик низкопороговых HPGe–детекторов, являющихся основой создаваемой установки, и собственного фона криостата. Выполнены комплексные измерения гамма, нейтронного и космического фона на Калининской АЭС (КАЭС) в лаборатории под реактором где будут проводиться измерения по поиску когерентного рассеяния нейтрино. Создано программное обеспечения для тестовых и методических измерений.

В целом проект развивается в соответствии с первоначально представленным планом. Все работы, запланированные на 2015 год, полностью выполнены. Таким образом, первоначально поставленная цель проекта остается неизменной: С учетом возможности проведения основной фазы эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечит уникально большой поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, эксперимент имеет реальный шанс в течение нескольких лет осуществить регистрацию когерентного рассеяния нейтрино на ядрах германия.

на английском языке
Aim of this project is observation of neutrino coherent scattering on Ge nuclei. In the project neutrino coherent scattering on germanium nuclei will be searched with using of the unique low-threshold germanium detectors developed by JINR (Dubna). The detectors will be placed into low-background setup that will provide an energy threshold of ~300 eV. The existing possibility to perform the experiment at Kalinin Nuclear Power Plant (KNPP) provides us with the antineutrino flux greater than 5.4х1013 1/(cm2 x sec.). This opens up a new unique possibility to perform the first experimental search of neutrino-nucleus coherent scattering during next several years. The sensitivity level is expected to be sufficient for observation of this process. In addition, we will work on creation and investigation of lowthreshold semiconductor detectors made of cadmium-zinc-tellurium (CZT), that exhibits high stopping power, low thermal noise, workability at the room temperature. We will develop detectors made from such promising semiconductor as silicon carbide (SiC) as well. The aim of this work is the development and building of new detectors with an energy threshold of 200 eV and below. After first detection of the coherent scattering these detectors will be applied for further studying of the process in details. After successful realization of works planned for first year of the project, namely: creation of experimental infrastructure and parts of the setup as well as detector testing, in the current year main part of the experiment: the low background setup has been completed. The achieved energy thresholds and preliminary values of the experimental background are adequate in order to start further commissioning of the setup with all acquisition chain and the veto systems at the KNPP experimental site. The analysis of characteristics of low-threshold HPGe detectors were carried out in the low background laboratory. These detectors are the basis of the produced setup. The measurements of cryostat's own background were also accomplished. The complex measurements of gamma, neutron and cosmic backgrounds were carried out on the territory of KNPP in the laboratory under the reactor where the measurements on search for coherent scattering of neutrino will be made. The software for test and methodic measurements was created as well.

In general the project is developing according to original plan. All the works planned on 2015 are fully completed. Thus the original goal of the project remains the same. Taking into account the possibility for the first phase of the experiment to be conducted on KNPP that would provide us with antineutrino flux of over 5.4х1013 1/(cm2 x sec.). the experiment has a unique chance to realize for the first time in the history an experiment on search for coherent scattering with the sensitivity sufficient for its observing.

Перечень публикаций за год по результатам проекта

1. Brudanin V., Belov V., Egorov V., Filosofov D., Fomina M., Gurov Yu., Lubashevskiy A., Medvedev D., Rozova I., Rozov S, Sandukovsky V., Timkin V., Yakushev E., Zhitnikov I.
Status of νGeN experiment at the Kalininskaya nuclear power plant for detection coherent neutrino Ge nucleus elastic scattering LXV Internation al conference «Nucleus 2015» New horizons in nuclear physics, nuclear engineering, femto- and nanotechnologies, Book of abstracts (2015);
2. Belov V., Brudanin V., Egorov V., Filosofov D., Fomina M., Gurov Yu., Korotkova L., Lubashevskiy A., Medvedev D.,Pritula R., Rozova I., Rozov S., Sandukovsky V., Timkin V., Yakushe E., Yurkowsk J., Zhitnikov I.
The νGeN Experiment at the Kalinin Nuclear Power Plant Journal of Instrumentation (JINST) (2015 г.) WOS SCOPUS РИНЦ.
Год представления отчета

2016

Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке
Целью настоящего проекта является детектирование когерентного рассеяния нейтрино на ядрах германия. В настоящем проекте поиск когерентного рассеяния нейтрино будет осуществляться на ядрах германия при помощи уникальных низкопороговых германиевых детекторов, разработанных в ОИЯИ (Дубна), в созданной низкофоновой установке с энергетическим порогом регистрации от ~300 эВ. Возможность выполнения эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечивает поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, открывает уникальный шанс в течение нескольких лет, осуществить эксперимент по поиску когерентного рассеяния с чувствительностью достаточной для его наблюдения. Кроме того, нами выполняются работы по созданию и исследованию низкопороговых полупроводниковых детекторов из кадмий - цинк - теллура (CZT), материал, который обладает высокой тормозной способностью, низким тепловым шумом, работоспособностью при комнатной температуре, и детекторов на основе такого перспективного материала, как карбид кремния (SiC). Целью этих работ является разработка и создание новых детекторов с энергетическим порогом регистрации до 200 эВ и ниже, что откроет перспективу не только детектирования когерентного рассеяния нейтрино на ядрах, но и его изучения в деталях.

После успешной реализации первого года выполнения проекта, когда был выполнен комплекс работ по созданию инфраструктуры эксперимента, частей установки, тестированию детекторов; и второго года выполнения проекта, когда была создана собственно установка с детекторами, имеющая характеристики (фон, энергетический порог) необходимые для начала поиска когерентного рассеяния нейтрино и были проведены исследования характеристик низкопороговых HPGe–детекторов, являющихся основой установки, и собственного фона криостата в низкофоновой подземной лаборатории; в третьем году было выполнена следующая часть эксперимента - установка доставлена и собрана под третьим энергоблоком Калининской АЭС (КАЭС). Установка успешно введена в эксплуатацию, ведется набор данных.

В целом проект развивается в соответствии с первоначально представленным планом. Все работы, запланированные на 2016 год, полностью выполнены. Таким образом, первоначально поставленная цель проекта остается неизменной: С учетом возможности проведения основной фазы эксперимента на Калининской атомной станции, что обеспечивает уникально большой поток антинейтрино более 5,4х1013 на см2 в секунду, эксперимент имеет реальный шанс в течение нескольких лет набора данных осуществить регистрацию когерентного рассеяния нейтрино на ядрах германия.
на английском языке
Aim of this project is observation of neutrino coherent scattering on Ge nuclei. In the project neutrino coherent scattering on germanium nuclei will be searched with using of the unique low-threshold germanium detectors developed by JINR (Dubna). The detectors will be placed into low-background setup that will provide an energy threshold of ~300 eV. The existing possibility to perform the experiment at Kalinin Nuclear Power Plant (KNPP) provides us with the antineutrino flux greater than 5.4х1013 1/(cm2 x sec). This opens up a new unique possibility to do the first experimental search of neutrinonucleus coherent scattering during next several years. The sensitivity level is expected to be sufficient for observation of this process. In addition, we are doing R&D on creation and investigation of low-threshold semiconductor detectors made of cadmium-zinc-tellurium (CZT), that exhibits high stopping power, low thermal noise, workability at the room temperature. We will develop detectors made from such promising semiconductor as silicon carbide (SiC) as well. The aim of this work is the development and building of new detectors with an energy threshold of 200 eV and below. After first detection of the coherent scattering these detectors will be applied for further studying of the process in details.

After successful realization of works planned for first year of the project, namely: creation of experimental infrastructure and parts of the setup as well as detector testing; It was followed by successful realization of works planned for second year of the project, namely: main part of the experiment: the low background setup has been completed. The achieved energy thresholds and preliminary values of the experimental background were found to be adequate in order to start further commissioning of the setup with all acquisition chain and the veto systems at the KNPP experimental site. The analysis of characteristics of low-threshold HPGe detectors were carried out in the low background laboratory. These detectors are the basis of the produced setup. The measurements of cryostat's own background were also accomplished.

Finally in 2016 the setup has been delivered to KNPP experimental site after final tests in Dubna. Commissioning runs of data taking are ongoing. In general the project is developing according to original plan. All the works planned on 2016 are fully completed. Thus the original goal of the project remains the same. Taking into account that the experiment is conducted on KNPP that provides the antineutrino flux of over 5,4х1013 1/cm2/s the experiment has a unique chance to realize for the first time in the history an experiment on search for coherent scattering with the sensitivity sufficient for its observing.
Перечень публикаций за год по результатам проекта

1. Якушев Е., Розов С., Дрохлянски А., Философов Д., Каланинова З., Тимкин В., Пономарев Д. (Yakushev E., Rozov S., Drokhlyansky A., Filosofov D., Kalaninova Z., Timkin V., Ponomarev D.)

Sensitive neutron detection method using delayed coincidence transitions in existing iodinecontaining detectors arxiv, submitted to Nuclear Instruments and Methods in Physics Research A (2016).
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Вид конкурса

Конкурс 2014 года «Проведение фундаментальных научных исследований и поисковых научных исследований отдельными научными группами»
Год представления отчета

2014

Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке

Основной целью работ по проекту является получение новой структурной информации о материалах, использующихся в малогабаритных источниках электрического тока, и процессах заряда-разряда в них протекающих. Основной экспериментальный метод – дифракция нейтронов высокого разрешения в режиме real time – in situ.

В 2014 году работы в рамках проекта выполнялись по четырем основным направлениям: модернизация некоторых узлов нейтронного дифрактометра ФДВР на реакторе ИБР-2, изготовление специализированных электрохимических ячеек, проведение тестовых и структурных экспериментов с перспективными электродными материалами, создание программного обеспечения для обработки больших массивов данных, получаемых в кинетических экспериментах.

Основные узлы нейтронного фурье-дифрактометра высокого разрешения (ФДВР), на котором в основном ведется экспериментальная работа по проекту, были сконструированы и изготовлены в начале 1990-х годов. Только некоторые из них были модернизированы за прошедшее время, поэтому основные средства по проекту предполагается использовать на решение этой задачи. Работа началась уже в текущем году и, в частности, сумма около 2 млн. руб. потрачена на закупку оборудования, обеспечивающего прецизионное перемещение фурье-прерывателя, и закупку камеры высокого разрешения для нейтронной интроскопии изучаемых объектов (радиографические и томографические эксперименты).

Для получения детальной информации о структурных перестройках в электродах аккумулятора непосредственно в ходе процессов заряда – разряда разработана и изготовлена специализированная электрохимическая ячейка. Она хорошо адаптирована к условиям на ФДВР (плоская геометрия конструкции) и позволяет проводить in situ эксперименты с электродными материалами при различных режимах по току и напряжению.

В рамках проекта начата работа по созданию программного обеспечения для визуализации и автоматизированной обработки больших массивов экспериментальных данных, накапливаемых в ходе длительных in situ экспериментов. Оно адаптировано к особенностям используемой экспериментальной установки – TOF-дифрактометр с разверткой спектров по времени пролета. Обработка дифракционных спектров включает анализ геометрических характеристик отдельных пиков и использование метода Ритвельда для определения эволюции структурных параметров материала.

В соответствии с планом работ на 2014 год проведен целый ряд запланированных нейтронных дифракционных экспериментов с разнообразными электродными материалами. В их число входили твердые растворы со структурой оливина и шпинели, структурные модификации оксида титана, составы со структурой типа браунмиллерита. Для большинства измеренных дифракционных спектров проведена их обработка с использованием метода Ритвельда. Полученные структурные результаты являются основой при планировании новых экспериментов в 2015 году.

на английском языке
The main aim of the project is to receive new information on structure of materials used in rechargeable energy sources, and about charge-discharge processes in these materials. The main experimental method is the high resolution neutron diffraction in real time – in situ mode.

In 2014 works within the project’s framework were performed in four general areas: modernization of several units of HRFD diffractometer installed at the beamline of the IBR-2 reactor, manufacturing of specialized electrochemical cells, preliminary and principal experiments with promising electrode materials, development of special software for processing of large arrays of diffraction data obtained in kinetic experiments.

High resolution Fourier diffractometer (HRFD) is the basis of experimental part of this project. Main parts of HRFD have been constructed and manufactured in the beginning of 1990’s. Only some of them have been modernized since. Thus, the largest part of the project funds is allocated for HRFD modernization. Modernization activities begun already this year; in particular, about 2 million rubles is spent on equipment for precise control of Fourier chopper movement and for a high resolution camera for simultaneous neutron radiography studies of samples (including neutron tomography experiments).

A specialized electrochemical cell has been developed and manufactured to obtain detailed information on structural changes in batteries electrodes in situ during charge-discharge processes. It is well adapted to experimental setup of HRFD (flat geometry) and allows conducting in situ experiments with electrode materials in different current and voltage regimes.

The work on development of the unique software has been started within the project framework. This software is specifically designed for processing and visualization of large experimental data arrays obtained during long run in situ experiments. The software is adapted to the peculiarities of HRFD, i.e., TOF-diffractometer with diffraction patterns registered as a function of time of flight of thermal neutrons. The processing of diffraction spectra includes the analysis of geometrical characteristics of individual diffraction peaks and the application of Rietveld method for the examination of structure parameters evolution.

A number of neutron diffraction experiments with different electrode materials have been performed in 2014 according to the project schedule. These materials include solid solutions with the spinel or olivine crystal structures, structural modifications of titanium oxides, materials with brownmillerite-type structure. The Rietveld refinement of diffraction patterns has been performed for most of studied structures. Obtained structural data are the basis for new experiments planned for 2015.

Перечень публикаций за год по результатам проекта

1. Балагуров А.М., Бобриков И.А, Бокучава Г.Д, Журавлев В.В., Симкин В.Г
Корреляционная фурье-дифрактометрия: 20-летний опыт эксплуатации на реакторе ИБР-2. Физика элементарных частиц и атомного ядра (2015);
2. Балагуров А.М., Бобриков И.А., Самойлова Н.Ю., Дрожжин О.А., Антипов Е.В. 
Применение рассеяния нейтронов для анализа процессов в литий-ионных аккумуляторах. Успехи химии (2014);
3. Злоказов В.Б, Балагуров Д.А., Бобриков И.А., Самойлова Н.Ю., Балагуров А.М.
Визуализация и анализ нейтронных дифракционных real-time данных. Препринт ОИЯИ (2014).
Год представления отчета

2015
Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке
Основной целью работ по проекту является получение новой структурной информации о материалах, использующихся в малогабаритных источниках электрического тока, и процессах заряда-разряда в них протекающих. Основной экспериментальный метод – дифракция нейтронов в режиме высокого разрешения и в режиме высокой интенсивности (in-situ – real-time эксперименты).

В 2015 году продолжались методические работы по развитию экспериментальных установок, разработке и изготовлению электрохимических ячеек, созданию программного обеспечения для обработки больших массивов данных, получаемых в кинетических экспериментах. Основным методическим результатом 2015 года является начало работ на нейтронном дифрактометре RTD, специально сконструированном для real-time (RT) экспериментов, что позволило заметно расширить экспериментальные возможности. Светосила и разрешающая способность RTD дают возможность эффективно анализировать структурные перестройки, происходящие в материале электродов электрохимических ячеек и коммерчески доступных аккумуляторов.

В соответствии с планом работ на 2015 год проведен целый ряд нейтронных дифракционных экспериментов с разнообразными электродными материалами, в том числе с использованием электрохимических ячеек. В число исследованных материалов входили оксиды со структурой шпинелей, двойных и слоистых перовскитов. Проведен подробный анализ полученных структурных данных (в основном с использованием метода Ритвельда). При анализе процессов заряда-разряда в коммерческом аккумуляторе типа 18650, емкостью C = 3100 мА·ч, анодом из графита и LiNi0.8Al0.1Co0.1O2 катодом получена полная информация о последовательности возникающих и исчезающих структурных фаз и количестве лития переходящего между электродами при разных скоростях процессов, С/3, С/5 и С/10. Полученные результаты являются основой при планировании новых экспериментов в 2016 году.

Результаты работ по проекту отражены в пяти публикациях в российских и международных научных журналах и доложены на нескольких российских и международных конференциях.

на английском языке
The main aim of the project is to receive new information on structure of materials used in rechargeable energy sources, and about charge-discharge processes in these materials. The main experimental method is neutron diffraction in high resolution mode and high-intensity mode (in situ – real time experiments).

In 2015, methodical works on development of experimental facilities, development and manufacturing of specialized electrochemical cells, development of software for processing of large arrays of diffraction data obtained in kinetic experiments were continued. The main methodological result in 2015 is begging of work at neutron diffractometer RTD, specially designed for real-time (RT) experiments, which allowed considerably expand the experimental possibilities. The intensity and resolution of RTD allow to effectively analyze the structure changes in the electrode materials of electrochemical cells and commercially available batteries.

According to the project schedule, in 2015 a number of neutron diffraction experiments with a variety of electrode materials, including the use of electrochemical cells have been performed. The materials studied include oxides with spinel-structure, double and layered perovskites. The detailed analysis (mainly Rietveld-analysis) of obtained structural data has been performed. The complete information on a sequence of appearing and disappearing structural phases and amount of lithium over between the electrodes at different cycling speed, the C / 3, C / 5 and C / 10, has been obtained from analysis of charge-discharge processes in commercial battery of 18650-type (capacity of 3100 mA·h) with graphite anode and cathode material LiNi0.8Al0.1Co0.1O2. Obtained results are the basis for new experiments planned for 2016. The results are published in five publications in Russian and international journals, and presented on several Russian and international conferences.

Перечень публикаций за год по результатам проекта

1. Ata-Allah S.S., Balagurov A.M., Hashhash A., Bobrikov I.A., Hamdy Sh.

Refinement of atomic and magnetic structures using neutron diffraction for synthesized bulk and nano nickel zinc gallate ferrite Physica B: Condensed Matter (2016) WOS SCOPUS;

2. Zlokazov V.B., Bobrikov I.A., Balagurov A.M.

Mathematical methods for the analysis of polycrystal phase evolutions European Physical J. (2015) WOS SCOPUS;

3. Chernova V.V., Istomin S.Ya., Antipov E.V.,. Lobanov M.V,. Bobrikov I.A, Yushankhai V.Yu. , Balagurov A.M., Hsu K.Y., Lin J.-Y., Chen J. M., Lee J. F,. Volkova O.S, Vasiliev A.N.

Wide range tuning of Mo oxidation state and magnetic phase diagram in La1-xSrxFe2/3Mo1/3O3 Physical Review B: Condensed Matter and Materials Physics (2016) WOS SCOPUS;

4. Балагуров А.М., Бескровный А.И.,. Журавлев В.В. Миронова Г.М., Бобриков И.А., Неов Д., Шеверев С.Г.
Дифрактометр для исследований переходных процессов в реальном времени на импульсном источнике нейтронов ИБР-2 Поверхность. Рентгеновские, синхротронные и нейтронные исследования (2016) SCOPUS РИНЦ;

5. Злоказов В.Б., Балагуров Д.А., Бобриков И.А., Самойлова Н.Ю., Балагуров А.М. 

Визуализация и анализ нейтронных дифракционных real-time данных Поверхность. Рентгеновские, синхротронные и нейтронные исследования. (2016) SCOPUS РИНЦ.

Год представления отчета

2016

Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке

Основной целью работ по проекту является получение новой структурной информации о материалах, использующихся в малогабаритных источниках электрического тока, и процессах заряда-разряда в них протекающих. Основной экспериментальный метод – дифракция нейтронов в режиме высокого разрешения и в режиме высокой интенсивности (in-situ – real-time эксперименты).

В 2016 году продолжались методические работы по развитию экспериментальных установок, разработке и изготовлению электрохимических ячеек, созданию программного обеспечения для обработки больших массивов данных, получаемых в кинетических экспериментах. Основным методическим результатом 2016 года является радикальная модернизация двух важнейших устройств HRFD (High-Resolution-Fourier-Diffractometer) – зеркального нейтроновода и быстрого фурье-прерывателя с системой управления. Новый нейтроновод (полная длина 18.8 м) изготовлен и смонтирован специалистами SwissNeutronics летом 2016 года. Он является плоскопараллельным в горизонтальной плоскости (ширина окна 15 мм) и сходящимся по параболе в вертикальной плоскости (высота входного окна 200 мм, выходного – 100 мм). Покрытие стекол – суперзеркальное на основе Ni/Ti с критическим индексом m = 1.75. Введение в строй нового зеркального нейтроновода на HRFD позволило увеличить поток нейтронов на образце в среднем в ~2.5 раза в области межплоскостных расстояний 1.5 – 2 Å и в 3 – 4 раза при d < 1 Å.

Новый фурье-прерыватель (Mirrotron, Венгрия) введен в эксплуатацию в августе 2016 года. В отличие от предыдущей версии он установлен на трансляционном столе, позволяющем при необходимости быстро выдвигать прерыватель из пучка и прецизионно устанавливать его обратно в рабочую позицию, что позволяет сразу в ≈5 раз увеличить полный поток нейтронов на образце. Контраст функции пропускания нового фурье-прерывателя (отношение интенсивностей в открытом и закрытом состояниях прерывателя) составил величину, близкую к 100, что в ≈2 раза лучше, чем было у предыдущей версии.

В текущем году выполнена доработка основной конструкции уже изготовленных электрохимических ячеек. Общее количество ячеек, пригодных для нейтронного дифракционного эксперимента, доведено до 6. С ними выполнены многочисленные тестовые электрохимические и дифракционные эксперименты с целью оптимизации состава и толщины электродов и вспомогательных материалов, включая материалы с изотопическим замещением. В частности, показано, что в нейтронных экспериментах фторированный сепаратор Immobilon не дает какого- либо преимущества по сравнению с обычным полипропиленовым сепаратором, в то же время, дейтерирование электролита ощутимо улучшает отношение эффекта к фону. В модельных экспериментах с доработанными электрохимическими ячейками получены дифракционные данные очень высокого качества, позволяющие получать количественную информацию о доле материала катода, вовлеченного в процесс заряда, и делать заключения о кинетике этого

процесса. В структурных экспериментах с сериями твердых растворов хромита и алюмината меди Cu(Cr2-xAlx)O4 и феррита и алюмината меди Cu(Fe2-xAlx)O4 (0 ≤ x ≤ 2), приготовленных в различных микроструктурных формах, установлены области формирования различных структурных фаз (кубической, тетрагональной или двухфазного состояния) и с хорошей точностью (на уровне 3%) найдены изменения степени инверсии шпинели в зависимости от x.

Проведено несколько in operando экспериментов с коммерческими аккумуляторами типа 18650 с разным материалом катода. Так, поведение аккумулятора с заявленной емкостью 3100 мA·ч и общей массой 46 г изучалось для трех различных скоростях его заряда-разряда: С/3, С/5 и С/10 (С – полная емкость аккумулятора). Во взаимодействии ионов лития с графитовым электродом аккумулятора не найдено каких-либо заметных отклонений от ожидаемого поведения. Для разных режимов заряда отличия касаются, прежде всего, доли конечной фазы LiC6 в материале анода. Для материала катода при малых скоростях (С/5 и С/10) заряда в зависимости от содержания лития наблюдалось сильно нелинейное поведение некоторых его структурных параметров: периода вдоль гексагональной оси, расстояния Me – O в кислородном октаэдре MeO6 и межслоевого расстояния О–О. Причем изменения двух последних расстояний не полностью повторяют по своему характеру изменение параметра элементарной ячейки, что отражает сложное взаимодействие различных влияющих на процесс факторов. Анализ показал, что вариации межатомных и межслоевых расстояний, а также параметров элементарной ячейки материала катода в зависимости от концентрации лития в целом соответствуют модельным расчетами, проведенным для LiCoO2, что связано с общностью факторов, действующих в этом типе структур, хотя некоторые особенности в LiNi0.8Co0.15Al0.05O2 выражены более резко.

Проведена вся необходимая работа для анализа данных о процессах микроструктурной деградации электродных материалов при накоплении дефектов в ходе их продолжительной работы и классический метод Вильямсона-Холла полностью адаптирован для определения микроструктурных характеристик материала на основе дифракционных спектров, измеряемых на дифрактометре по времени пролета с корреляционной электроникой накопления. Разработанные алгоритмы проверены на нескольких наборах дифракционных данных, измеренных на простых структурах (сплавах на основе железа), ярко проявляющих разнообразные эффекты уширения линий. На их примере показано как эти эффекты конкретно проявляются в функциональных зависимостях ширины пиков от межплоскостного расстояния, какую величину эффектов можно определять на HRFD и какая при этом возможна точность результатов. Сделан вывод, что метод Вильямсона-Холла, как наиболее простой идеологически и наглядный в реализации вполне достаточен для первого этапа оценки микроструктуры электродных материалов.

В целом, с точки зрения реализации проекта РНФ, 2016 год оказался исключительно успешным. Сейчас можно уверенно утверждать, что в результате работ по проекту в России появились возможности проведения нейтронных дифракционных исследований в области электрохимии на уровне, имеющимся в 3 – 5 лучших нейтронных центрах в мире. Эти возможности включают ex situ структурный анализ, in situ эксперименты в реальном времени с электродными материалами в специализированных электрохимических ячейках и in operando исследования коммерческих аккумуляторов.

на английском языке
The key goal of this project is to obtain new information on structure of materials used in construction of compact batteries and its changes during the processes of charge and discharge. The main experimental method is the high-resolution and high-intensity neutron diffraction (in-situ – real-time experiments).

During 2016, we continued methodological works on improvement of experimental facilities, on development and manufacturing of electrochemical cells, on design of the new software to process large data obtained in kinetic experiments. The main achievement of 2016 is the drastic upgrade of two major components of the HRFD (High-Resolution-Fourier-Diffractometer), i.e., mirror neutron guide and fast Fourier chopper with its control system. New 18.8 meters long neutron guide was manufactured and installed by the SwissNeutronics company in summer 2016. It is plane-parallel in the horizontal plane (15 mm wide entrance window) and it is parabolic convergent in vertical plane (200 mm high entrance window to 100 mm exit window). Neutron guide is made of glass coated with Ni/Ti based supermirror with critical index m = 1.75. As a result, neutron flux in the HRFD sample position was increased by ~2.5 times in the range of lattice spacings d = 1.5 – 2 Å, and by 3-4 times for d < 1 Å. New Fourier chopper (produced by Mirrotron, Hungary) was commissioned in August 2016. As opposed to the previous chopper, it is installed on the translation table that offers the possibility to rapidly move the chopper out and into the beam with a great precision. As a consequence, the flux in the sample position could be immediately increased in ≈5 times.

A contrast of the transmission function of the new Fourier chopper (a ratio of intensities registered in open and closed states of the chopper) is about 100, which is ≈2 higher (and better) than the contrast of the previous chopper. In 2016 we improved the basic design of manufactured electrochemical cells. Total number of cell produced especially for neutron diffraction experiments reached 6. These cells have been used in a number of electrochemical and diffraction test experiments in order to optimize composition and thickness of electrodes and other constituents, including material with isotopic substitution. In particular, it was shown that utilization of fluorinated separator ImmobilonP in neutron diffraction experiments has practically no advantages over a common polypropylene separator. In the same time, the utilization of deuterated electrolyte has pronounced effect on diffraction patterns improvement due to significant increase of signal-to-background ratio. Model experiments with improved electrochemical cells confirmed he possibility to obtain high quality diffraction data that allowed obtaining quantitative information on the volume part of the cathode participating in the charge process and investigating kinetics of this process.

We investigated a series of solid solutions of copper chromate and aluminate Cu(Cr2-xAlx)O4 and iron ferrite and aluminate Cu(Fe2-xAlx)O4 (0 ≤ x ≤ 2) with different microstructures. The regions of formation of cubic and tetragonal phases, as well as the two-phase region, were established. Dependencies of spinel inversion degree on x were determined with high precision (better than 3%).

Several in operando experiments were performed with commercial 18650 type batteries with different cathodes. E.g., the battery with nominal capacity C = 3100 mAh and total weight of 46 g was studied at three different charge-discharge rates: C/3, C/5 and C/10. The behavior of the graphite anode and its interaction with lithium ions was according to the previous observations. Practically, the difference in charge rate only results in different LiC6 content in the anode of the completely charged battery. At low charge rates (C/5 and C/10) we observed a non-linear dependence of cathode unit cell parameter along the six-fold axis on lithium content. Me-O distance in MeO6 oxygen octahedra and spacing between oxygen layers change in a similar, but not exactly the same way, reflecting a complexity of interactions in the cathode material. Analyzed variations of interatomic and interlayer distances and unit cell parameters of the cathode material (depending on the delithiation degree) in general correspond to first principles calculations made for LiCoO2 oxide. This is caused by the similarity of physical interactions in the structures of such type, though LiNi0.8Co0.15Al0.05O2 demonstrates some peculiarities. Significant efforts have been made in the field of analysis of microstructural degradation of electrode materials in the course of their exploitation. Classical Williamson-Hall method has been completely adapted for the extraction of microstructure parameters of materials from diffraction patterns measured on the time-of-flight diffractometer utilizing correlation scheme of data acquisition. We tested algorithms on several simple structures, e.g., iron alloys, demonstrating different diffraction peak broadening effects. Dependencies of different types of peak broadening on lattice spacing and Miller indices, limitations posed by the resolution of the HRFD and precision of obtained results were studied thoroughly. We have demonstrated that simple and obvious Williamson-Hall method fits the task of estimating microstructure parameters of electrode materials.

In general, from the point of view of the realization of this project, the year 2016 was exceptionally successful. We can confidently affirm that as a result of the project, the possibilities to apply the method of neutron diffraction for the investigations in the field of electrochemistry emerged in Russia. The level of experimental capabilities is comparable to that available in 3-5 best neutron scattering centers of the world. These capabilities include ex situ structure analysis, in situ real-time experiments with electrode materials in specialized electrochemical cells and in operando studies of commercial batteries.
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Полученные в 2014 году результаты по исследованию самосборки липидных мембран в смешанной системе димиристоилфосфатидилхолин / холат натрия с концентрацией компонент 7.5 мМ/ 4.5 мМ позволили сформулировать последовательность морфологических преобразований, происходящих при увеличении температуры от 100C до 600C: липидный бислой (везикулярное состояние), гауссов клубок из лентоподобных структур (мицеллярное состояние), стержнеобразная мицелла (мицеллярное состояние), гауссов клубок из лентоподобных структур (мицеллярное состояние), липидный бислой (везикулярное состояние). Последовательность полностью обратима относительно изменения температуры.

Результаты исследования методом малоуглового рассеяния нейтронов мембран, моделирующих липидную матрицу верхнего слоя кожи млекопитающих Stratum Corneum (смесь церамид / холестерин / жирная кислота с весовым соотношением компонент 55/25/20) демонстрируют зависимость пористости мембраны от типа церамида. Мембраны, построенные на основе церамидов [NS], [NP] и [AS] имеют гладкую связанную поверхность. Мембраны, построенные на основе церамида [AP] имеют пористую структуру и должны быть более проницаемы для воды и лекарств. Полученный результат является принципиально новым и не может быть получен в дифракционных нейтронных экспериментах.

Важным научным результатом в исследованиях однослойных везикул димиристоилфосфатидилхолина (ДМФХ) методом малоуглового рассеяния нейтронов и рентгеновских лучей является существенное уменьшение толщины липидного бислоя ДМФХ при увеличении концентрации сахарозы. Толщина липидного бислоя ДМФХ уменьшается на 1.50±0.1 нм при увеличении концентрации сахарозы в воде от 0% до 40%. Главным методическим результатом проведенных исследований является необходимость учета флуктуаций положения молекул ДМФХ в липидном бислое для успешного описания экспериментального спектра малоуглового рассеяния рентгеновского синхротронного излучения. Развитый авторами проекта подход для описания кривых малоуглового рассеяния рентгеновских лучей от везикулярных систем является на сегодня наиболее прецизионным подходом в мире для получения новой уникальной информации о структуре везикул на синхротронных источниках.

Показана экспериментальная возможность измерения на установке ДИКСИ синхротронного источника КИСИ в НИЦ «Курчатовский институт» спектров малоуглового рассеяния рентгеновского синхротронного излучения от фосфолипидной транспортной наносистемы (ФТНС) и нанолекарств на её основе. Принципиальным результатом здесь является доказательство того, что как ФТНС, так и нанолекарства на её основе имеют везикулярную, а не мицеллярную морфологию. Методами динамического рассеяния света такой результат не может быть получен.

на английском языке
Results, obtained in 2014 in the investigation of membrane self-assembly for the case of mixed system dimyristoylphosphatidylcholane / sodium cholate with component concentration 7.5 mМ/ 4.5 mМ, allows one to formulate the sequence of the morphological transformation at the temperature increase from 10oC to 60oC: lipid bilayer (vesicular state), gaussian coil from ribbon-like structure (micellar state), rod-like micelles (micellar state), gaussian coil from ribbon-like structure (micellar state), and lipid bilayer (vesicular state).

Results, obtained by small-angle neutron scattering from the model lipid membrane of the outermost layer of the skin Stratum Corneum (mixed system ceramide / cholesterol / fatty acid with component ratio 55/25/20 (w/w)), shows the dependence of the membrane porosity on the type of ceramide molecules. Membranes based on the ceramides [NS], [NP], and [AS] have smooth and connected surface. Membranes based on the ceramides [AP] have porous structure and should be more permeable for water and drugs. This result is original and cannot be obtained in the diffraction experiment.

Important result has been obtained by complementary neutron and X-ray small-angle scattering on the unilamellar vesicles from dimyristoylphosphatidylcholane (DMPC) in sucrose solutions. DMPC membrane thickness decrease on 1.50±0.1 nm at increase of sucrose concentration in water from 0% to 40% (w/w). Main methodological result is necessity to take into account the fluctuation of the position of DMPC molecules in the bilayer for the correct fitting of the experimental curve in small-angle X-ray scattering experiment at synchrotron (SAXS). For today, the approach developed by the project authors for the description of SAXS experimental curves on the vesicular systems is more precise in the world and allows one to obtained unique information about vesicle structure at synchrotron source.

The possibility to acquire the experimental spectra from the phospholipid transport nanosystem (FTNS) and from the nanodrugs based on the FTNS has been demonstrated experimentally at the baseline DICSI of KISI synchrotron source at NIC «Kurchatov Institute». It was proved that as FTNS, as the nanodrugs based on the FTNS possess the vesicular morphology, but not the micellar morphology. This result has a principal sense and cannot be obtained by dynamic light scattering.
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Описание выполненных в отчетном году работ и полученных научных результатов
на русском языке

Проведены эксперименты методом малоуглового рассеяния рентгеновского синхротронного излучения по определению структуры фосфолипидной транспортной наносистемы (ФТНС) на синхротронном источнике КИСИ, НИЦ «Курчатовский институт». Разработан метод описания спектров малоуглового рассеяния от везикулярных систем на основе алгоритма асинхронной дифференциальной эволюции. Показано, что в интервале весовых концентраций ФТНС в воде от 26% до 37% ФТНС является везикулярной системой и расчетная кривая полностью описывает экспериментальный спектр. Полное описание экспериментальной кривой рассеяния позволило определить параметры везикулярной популяции (радиус везикулы, полидисперсность радиуса, толщина липидного бислоя, толщина гидрофобной части липидного бислоя, толщина области полярных голов) как функции концентрации ФТНС. При увеличении концентрации ФТНС от 25% до 37% происходит уменьшение радиуса везикул ФТНС от 205 ангстрем до 148 ангстрем и уменьшение толщины липидного бислоя от 53 ангстрем до 47 ангстрем. В Объединенном институте ядерных исследований (г. Дубна) на импульсном реакторе ИБР-2 проведены методом малоуглового рассеяния нейтронов эксперименты по определению структуры следующих нанолекарств: фосфолипидная транспортная наносистема, индолип, доксолип, фосфолиповит, наноарбидол, при их концентрации в тяжелой воде 5%, 10%, 15%. Как показывают расчеты, все наночастицы имеют везикулярную морфологию. Фосфолипидная транспортная система и индолип являются малыми везикулами с радиусом в интервале от 150 до 200 ангстрем и толщиной бислоя около 50 ангстрем. Доксолип, фосфолиповит и наноарбидол также являются везикулами, но с радиусом 50-80 ангстрем и толщиной липидного бислоя 30-40 ангстрем. Такие наночастицы следует назвать критически малыми везикулами. Деление нанолекарств на малые везикулы, способные транспортировать водорастворимые и водонерастворимые лекарства, и на критически малые везикулы, способные транспортировать только водонерастворимые лекарства, является главным результатом 2015 года.

на английском языке
Small-angle X-ray scattering experiments have been carried out at synchrotron KSSR of the NRC "Kurchatov Institute" for the characterization of the phospholipid transport nanosystem (FTNS). The method based on the algorithm of the Asynchronous Differential Evolution was developed for the description of the small-angle spectra from the vesicular systems. It was proved that FTNS solution in water is vesicular system at the concentration range from 26% to 37% (w/w). The fitted curves are completely describe the experimental curves at this concentration range. Full description of the experimental spectrum has allowed to determine the parameters of the vesicular population (vesicle radius, radius polydispersity, bilayer thickness, thickness of the hydrophobic region of the bilayer, thickness of the polar headgroup region) as function of the FTNS concentration in water. Vesicle radius and bilayer thickness decreases from 205 Angstrom to 148 Angstrom and from 53 Angstrom to 47 Angstrom, respectively, at increasing of FTNS concentration in water from 25% to 37% (w/w). Small-angle neutron scattering experiments have been carried out at pulse reactor IBR-2 (Joint Institute for Nuclear Research, Dubna) to characterize the structure of the nanodrugs: phospholipid transport nanosystem, indolip, doksolip, phospholipovit, nanoarbidol, at the concentration of nanodrugs in the heavy water 5%, 10%, 15% (w/w). The analysis of the experimental spectra demonstrates that all nanoparticles have vesicular morphology. Phospholipid transport nanosystem and indolip are small unilamellar vesicles (ULVs) with radius 150 - 200 Angstrom and bilayer thickness about 50 Angstrom. Doksolip, phospholipovit, and nanoarbidol are vesicles too, but their radius is 50-80 Angstrom and bilayer thickness is 30-40 Angstrom. We named such nanoparticles as critical ULVs. The main results of 2015 year is subdivision of the nanodrugs on the small ULVs (container for water soluble and unsoluble drugs) and critical ULVs (container only for water unsoluble drugs).
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Методом малоуглового расеяния нейтронов и рентгеновского синхротронного излучения были проведены исследования структуры нанолекарств (доксолип, индолип, фосфоглив, наноарбидол) и их переносчиков, построенных на основе соевых фосфолипидов (фосфолипидная транспортная наносистема и фосфолиповит). Разработка нанолекарств ведется в Институте биомедицинской химии им. В.Н. Ореховича. Экспериментальные исследования методом малоуглового рассеяния нейтронов проводились в Объединенном институте ядерных исследований г. Дубна на импульсном реакторе ИБР-2 и методом малоуглового рассеяния рентгеновского синхротронного излучения на синхротроне КИСИ Национального исследовательского центра «Курчатовский институт». Использовались различные методы и модели для описания экспериментальных спектров и получения информации о структуре нанолекарств. Проведены работы по развитию спектрометра ДИКСИ в НИЦ «Курчатовский институт» и по развитию методов расчета кривых малоуглового рассеяния.

В рамках метода асинхронной дифференциальной эволюции (АДЭ) предложена новая адаптивная схема для операции кроссовера, которая в совокупности со встроенной адаптивной схемой выбора масштабирующего фактора и процедурой рестарта с автоматическим увеличением размера популяции обеспечивает эффективный поиск глобального минимума без подстройки параметров пользователем. С использованием АДЭ, на основе двухступенчатого приближения для плотности длины рассеяния фотона в направлении нормали бислоя рассчитаны параметры липидного бислоя (толщина бислоя, толщина области полярных голов, толщина областей метиленовых и метильных групп) фосфолипидной транспортной наносистемы (ФТНС). Главным компонентом ФТНС являются соевые фосфолипиды (смесь 6 различных насыщенных и ненасыщенных фосфолипидов). Важным результатом, полученным из синхротронных экспериментов, является определение толщины области полярных групп. Для концентраций ФТНС от 25% до 50% увеличение радиуса кривизны липидного бислоя не приводит к существенному увеличению толщины области полярных голов - толщина области полярных голов находится в интервале значений от 8 Å до 10 Å. Использование гидрофобно-гидрофильного приближения для описания плотности распределения длины рассеяния нейтрона позволило определить толщину гидрофильной области ФТНС 5.0±0.5 Å, что демонстрирует высокую проницаемость липидного бислоя ФТНС для воды. Данный результат требует дальнейшего уточнения и проверки, в том числе – с использованием расчетов на основе полной модели. Сформулировано понятие критически малых везикул, как везикул, у которых внутренний радиус соизмерим с толщиной липидного бислоя (внутренний радиус превышает толщину бислоя не более чем в 2 раза). Результаты нейтронных и синхротронных экспериментов демонстрируют, что критически малые везикулы нанолекарств (доксолип, фосфолиповит, наноарбидол) обладают поверхностным зарядом в области фармацевтических концентраций. Молекулы мальтозы обеспечивают химическую и стерическую стабильность нанолекарств.

Важным результатом проекта является экспериментальное доказательство возможности определения параметров нанолекарств в диапазоне весовых концентраций в воде от 5 % до 50%.

Показана эффективность применения нейтронного и синхротронного излучения как взаимодополняющих методов. Структура нанолекарств хорошо определяется методом малоуглового рассеяния нейтронов при их концентрации в тяжелой воде от 5% до 25%. Начиная с 25%-й концентрации нанолекарств в воде, становится эффективным применение малоуглового рассеяния рентгеновского синхротронного излучения. Фармацевтическая концентрация нанолекарства 25% может характеризоваться как рассеянием нейтронов, так и рассеянием рентгеновских лучей, что позволяет получать больше информации о структуре.

на английском языке
Structural characterization of the nanodrugs (doksolip, indolip, phosphogliv, nanoarbidol) and their carriers (phospholipid transport nanosystem, phospholipovit) based on the soybean phospholipids was carried out by small-angle neutron and X-ray scattering. Nanodrugs were developed in the Orehovich Institute of Biomedical Chemistry. Experimental study was done in the Joint Institute of Nuclear Research (Dubna) via small-angle neutron scattering (SANS) at pulse neutron source IBR-2 reactor and via smallangle X-ray scattering (SAXS) at synchrotron KISI of the National Research Center «Kurchatov Institute».

Different methods and models were used to fit experimental spectra and obtain information about structure of the nanodrugs.

Development of the DIKSI spectrometer at NRC «Kurchatov Institute» and development of fitting methods for small-angle scattering were carried out. The Asynchronous Differential Evolution method (ADE) has been supplied with new adaptive procedure of calculation of the crossover parameter. This modification, together with adaptive algorithm of scaling factor and the automatic restart, provides the automatic tuning of ADE parameters and significantly increases effectiveness and stability of the ADE-based global minimization process. Lipid bilayer parameters (bilayer thickness, thickness of the polar head region, thicknesses of the methyl and methylene groups) of the phospholipid transport nanosystem (FTNS) were evaluated, by means of the ADE-minimization, on the basis of the two-step approximation for the neutron scattering length density across the bilayer. Main component of the FTNS is soybean phospholipids (mixture of 6 different saturated and unsaturated phospholipids). Important result from the synchrotron experiments is evaluation of the polar head thickness. Nevertheless, to the decrease of the vesicle radius at the increase of the FTNS concentration from 25% to 50%, the thickness of the polar head region keeps permanent value about 8 Å – 10 Å.

Application of the hydrophobic-hydrophilic approximation of the neutron scattering length density creates possibility to determine the thickness of the hydrophobic region of the FTNS bilayer as 5.0±0.5 Å, which demonstrates the high permeability of water molecules through FTNS bilayer. This result will be verified in the future by different models, mainly the full model.

Definition of the small critical vesicles was formulated as vesicles with internal radius commensurable to the thickness of the lipid bilayer (internal radius exceeds the bilayer thickness no more 2 times) Neutron and synchrotron experimental results demonstrate that small critical vesicles of nanodrugs (doksolip, phospholipovit, nanoarbidol) possess surface charge in the region of pharmaceutical concentration. Maltose molecules provide the chemical and sterical stability of the nanodrugs. Important result of the project is experimental evidence of the possibility to characterize the nanodrugs at the concentration in water from 5 % to 50%. The effectiveness of neutron and synchrotron radiation as complementary methods was demonstrated.

The structure of nanodrugs is well determined via small-angle neutron scattering at concentration of nanodrugs in heavy water from 5% до 25% (w/w). Small-angle X-ray scattering is effective at concentration of nanodrugs from 25% and larger. Pharmaceutical concentration of the nanodrugs 25% (w/w) can be characterized via neutron and X-ray small-angle scattering. Complementary application of neutron and synchrotron radiation give more information about structure of the nanodrugs.
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В подходе гармонического суперпространства изучалась шестимерная N=(1,0)суперсимметричная модель абелева калибровочного мультиплета, взаимодействующего сгипермультиплетом. Развит метод фонового поля, проведено вычисление индекса расходимостии проанализирована структура возможных однопетлевых контрчленов. Используя суперполевой метод собственного времени и метод фонового поля в шестимерном гармоническом N=(1,0)суперпостранстве, вычислена расходящаяся часть однопетлевого эффективного действия, зависящая от фоновых векторного мультиплета и гипермультиплета. Соответствующие контрчлены содержат как вклады, зависящие только от фонового векторного мультиплета, так исмешанные вклады, содержащие фоновые векторный мультиплет и гипермультиплет. Показано,что модель является конечной в однопетлевом приближении на классических уравнениях движения в секторе векторного мультиплета, что согласуется с известными ранее результатами.

Также установлено, что расходимости в смешанном секторе не могут быть устранены никаким переопределением полей и в целом теория является расходящейся на массовой поверхности в однопетлевом приближении. Эти результаты представлены в работе [Buchbinder I.L., Ivanov E.A., Merzlikin B.S., Stepanyantz K.V., Phys. Lett. 763B (2016) 375; arXiv:1609.00975 [hep-th]; http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0370269316306311], опубликованной участниками данного проекта. Отмечена аналогия между построением 6D, N=(2,0) суперполей в шестимерном N=(1,0) гармоническом суперпостранстве и построением суперполей 6D векторного мультиплета в N=(1,0) гармоническом суперпространстве. Также отмечена аналогия между построением ведущих низкоэнергетических вкладов разной размерности на массовой оболочке в 6D, N=(1,1) теорией Янга-Миллса и построением аналогичных вкладов в 4D, N=4 теории Янга-Миллса.

Проведён численный анализ уравнений для суммы лидирующих расходимостей теории для D=6,8,10 измерений. Результаты были сопоставлены с теорией возмущений и аналитическими решениями для бесконечных "лестничных" сумм во всех рассмотренных измерениях. Сравнение численных и аналитических решений показало, что основные свойства поведения расходимостей в теории полностью описываются "лестничными" решениями. Было показано численно, что точное решение для бесконечных сумм расходимостей теории имеет то же бесконечно полюсное решение, как и "лестницы" для соответствующий размерностей пространства. При этом, численные решение имеют близость к самим "лестничным" решением. Эти результаты опубликованы в работе [Borlakov A.T., Kazakov D.I., Tolkachev D.M., Vlasenko D.E.; arXiv:1610.05549 [hep-th], https://arxiv.org/abs/1610.05549].

Проведено исследование амплитуд рассеяния в максимально суперсимметричной теории Янга-Миллса (модельной теории которая качественно описывает высокоэнергетическое поведение КХД). Данное исследование позволило, для случая амплитуд рассеяния на внешнем поле (форм факторов), получить точное решение для "древесной" S-матрицы теории в виде интеграла по Грассманиану. Этот результат важен как с чисто теоретической точки зрения, так как, например, позволяет лучше понять связь максимально суперсимметричной теории Янга-Миллса с твисторными теориями струн, так и для физики элементарных частиц, поскольку полученные аналитические результаты используются в КХД расчётах. Результаты представлены в работе [Bork L.V., Onishchenko A.I., arXiv:1607.00503 [hep-th], https://arxiv.org/abs/1607.00503].

Построены новые модели SU(2|1) суперсимметричной механики посредством калибрования систем с динамическим (1,4,3) и полу-динамическим (4,4,0) мультиплетами. Предложена новая версия SU(2|1) гармонического суперпространства, позволяющая строить члены типа Весса- Зумино для взаимодействующих (4,4,0) мультиплетов. Новое N=4 суперрасширение многочастичной модели Калоджеро-Мозера построено калиброванием U(n) изометрии в матричной модели SU(2|1) гармонических суперполей. Эти результаты представлены в опубликованной участниками проекта работе [S. Fedoruk, E. Ivanov, JHEP 1611 (2016) 103; arXiv:1610.04202 [hep-th], http://link.springer.com/article/10.1007%2FJHEP11%282016%29103].

Введён новый тип нерелятивистской N=8 суперсимметричной механики, связанной с реализацией на мировой линии супергруппы SU(2|2) , трактуемой как деформация плоской N=8, d=1 суперсимметрии. Различные SU(2|2) суперпространства мировой линии построены как фактор-пространства этой супергруппы и развиты соответствующие суперполевые методы. Для SU(2|2) мультиплетов вне массовой поверхности с составами (3,8,5), (4,8,4) и (5,8,3) построены и изучены наиболее общие суперполевые и компонентные действия. Их общими чертами являются массо-подобные осцилляторные члены, пропорциональные параметру деформации, и тригонометрическая реализация суперконформной группы OSP(4*|4) в конформных случаях. Для простейшей модели с мультиплетом (5,8,3) проведено квантование. Данные результаты опубликованы в работе [Ivanov E., Lechtenfeld O., Sidorov S., JHEP 1611 (2016) 031; arXiv:1609.00490 [hep-th]; http://link.springer.com/article/10.1007%2FJHEP11%282016%29031].
на английском языке
We consider, in the harmonic superspace approach, the six-dimensional N=(1,0) supersymmetric model of abelian gauge multiplet coupled to a hypermultiplet. The background field method is developed, the superficial degree of divergence is evaluated and the structure of possible one-loop divergences is analyzed. Using the superfield proper-time technique and background-field method in six-dimensional N=(1,0) harmonic superspace, we compute the divergent part of the one-loop effective action depending on both the gauge multiplet and the hypermultiplet. The corresponding counterterms contain the purely gauge multiplet contribution together with the mixed contributions of the gauge multiplet and hypermultiplet. We show that the theory is one-loop on-shell finite in the gauge multiplet sector what is in agreement with the known results. The divergences in the mixed sector cannot be eliminated by any field redefinition, implying the theory to be on-shell UV divergent at one loop. These results are presented in the article [Buchbinder I.L., Ivanov E.A., Merzlikin B.S., Stepanyantz K.V., Phys. Lett. 763B (2016) 375; arXiv:1609.00975 [hep-th]; http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0370269316306311] by the participants of this Project. Also, there was noticed an analogy between the construction of 6D, N=(2,0) superfields in 6D, N=(1,0) harmonic superspace and that of the superfields of 6D vector multiplet in the same superspace.

It was conducted a numerical analysis of the equations for the sum of leading divergences theory for D = 6,8,10 dimensions. The results were compared with perturbation theory and analytical solutions for endless "ladder" amounts in all examined dimensions. Comparison of numerical and analytical solutions has shown that the basic properties of the behavior of the divergences in the theory fully explains the "ladder" solutions. That is, it was numerically shown that the exact solution for endless amounts of divergences of the theory is the same infinite pole decision as "ladders" for the corresponding dimensions of the space. While numerical solution have a proximity for "ladder" solution. These results were published in [Borlakov A.T., Kazakov D.I., Tolkachev D.M., Vlasenko D.E.; arXiv:1610.05549 [hep-th]].

The solution (representation) for tree level S-matrix for external field scattering amplitudes (form factors) was found in terms of Grassmannian integral in N=4 SYM theory (toy model for higher energy QCD). This is interesting and important result from pure theoretical point of view as it allows better understand relation between N=4 SYM and twistor string theories. This result is also important for particle physics applications because obtained analytical results can be used in QCD computations. The results are presented in [Bork L.V., Onishchenko A.I., arXiv:1607.00503 [hep-th], https://arxiv.org/abs/1607.00503].

New models of the SU(2|1) supersymmetric mechanics based on gauging the systems with dynamical (1,4,3) and semi-dynamical (4,4,0) supermultiplets are presented. We propose a new version of SU(2|1) harmonic superspace approach which makes it possible to construct the Wess-Zumino term for interacting (4,4,0) multiplets. A new N=4 extension of d=1 Calogero-Moser multiparticle system is obtained by gauging the U(n) isometry of matrix SU(2|1) harmonic superfield model. These results are presented in the article [S. Fedoruk, E. Ivanov, JHEP 1611 (2016) 103; arXiv:1610.04202 [hep-th], http://link.springer.com/article/10.1007%2FJHEP11%282016%29103] published by the participants of this Project.

We introduce a new kind of non-relativistic N=8 supersymmetric mechanics, associated with worldline realizations of the supergroup SU(2|2) treated as a deformation of flat N=8, d=1 supersymmetry. Various worldline SU(2|2) superspaces are constructed as coset manifolds of this supergroup, and the corresponding superfield techniques are developed. For the off-shell SU(2|2) multiplets (3,8,5), (4,8,4) and (5,8,3), we construct and analyze the most general superfield and component actions. Common features are mass oscillator-type terms proportional to the deformation parameter and a trigonometric realization of the superconformal group OSp(4∗|4) in the conformal cases. For the simplest (5,8,3) model the quantization is performed. These results were published in [Ivanov E., Lechtenfeld O., Sidorov S., JHEP 1611 (2016) 031; arXiv:1609.00490 [hep-th]; http://link.springer.com/article/10.1007%2FJHEP11%282016%29031].
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