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Ядерная энергетика – одно из ведущих мировых энергетических направлений, позволяющих вырабатывать большое количество энергии с высокой мощностью и экологичностью. Но с развитием атомной промышленности возрастает и количество высокоактивных отходов (ВАО), которые необходимо захоранивать, что является одной из важнейших проблем атомной энергетики. Захоронение ВАО подразумевает под собой многобарьерную систему защиты, включающую в себя иммобилизацию отходов в подходящую по физико-химическим и радиационным свойствам матрицу. В настоящее время перспективными для иммобилизации ВАО считаются матрицы на основе боросиликатных стёкол, содержащие в своём составе оксиды различных элементов.  К плюсам данного метода относится то, что технология получения стекла давно известна человечеству и хорошо отработана, а особенности химического строения позволяют осуществлять гибкий подбор состава матрицы для различных видов ВАО.
При высокой радиационной нагрузке, возникающей в основном за счёт альфа-распада и движения атомов отдачи, стекло может кристаллизоваться, что приводит к повышению его хрупкости и увеличивает вероятность выхода радионуклидов из матрицы и образования отдельных металлических фаз радиоактивных элементов. Разрабатывая новые составы матриц, необходимо гарантировать радиационную стабильность стекла на протяжении нескольких тысячелетий. Поскольку иммобилизация ВАО подразумевает хранение радиоактивных веществ в течение длительного времени (сотни или даже тысячи лет), возникают закономерные сложности с экспериментальным определением устойчивости стекла.  Целью нашей исследовательской работы является разработка методов теоретического моделирования радиационных процессов, происходящих в стеклах в условиях высокой дозовой нагрузки, а также оценки их радиационной устойчивости. 
Кристаллизация стекла происходит вследствие разрушения тетраэдрических структур кислорода и кремния. Мы создали уникальный компьютерный код, с помощью которого можно отслеживать разрушение таких связей, что позволяет нам оценивать устойчивость матрицы в ходе моделирования различных процессов. Нами было осуществлено моделирование синтеза стёкол заданного состава методами молекулярной динамики с использованием программы DLPOLY 4. Для оценки устойчивости матрицы к собственному излучению мы моделировали радиационные нагрузки с помощью движения ядер отдачи заданной энергии в объеме матрицы, а затем анализировали изменение состава и структуры матрицы.
