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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Покращення радіаційної стійкості AI сплавів, що використовуються як реакторні матеріали

Назва роботи англійською:
Radiation resistance of Al alloys in conditions of the irradition in nuclear reactor

Реферат українською:
Об'єкт дослідження: Al сплави як реакторні матеріали. Мета дослідження: розробити метод довгострокового
прогнозу радіаційної стійкості Al сплавів при реакторному опроміненні. Методи дослідження та апарат:
розроблено спеціальну модифікацію методу класичної молекулярної динаміки (МД), за допомогою якої
виявляється можливим визначати внесок певного інтервалу енергетичного спектру інцидентних частинок в
остаточний радіаційний ефект. Теоретичні і практичні результати: розроблено комп'ютерну програму на
основі методу МД для моделювання утворення радіаційних дефектів по механізму потужних зіткнень у
матеріалах з істотно різними масами атомів (на прикладі сплаву U-Al). Визначено, що в певних інтервалах
енергій частинок, які падають, можливе утворення "важких кластерів", тобто кластерів, що складаються з
важких атомів (U-кластерів у U-Al сплавах). Знайдено залежність швидкості утворення "важких кластерів" від
співвідношення мас атомів кристала. Для вивчення радіаційно-індукованих процесів в обраному діапазоні
енергетичного спектру частинок, які падають, модифіковано MД підхід шляхом впровадження "шокової
функції" FSH, яка визначає величину сили, що діє на атоми кристалічної решітки. Для імітації імпульсів, що
передаються атомам решітки при опроміненні введено випадкову функцію, яка визначає, який атом
обирається для удару із опроміненої множини, величину енергії удару із обраного енергетичного інтервалу
та напрямок удару. Проаналізовано модельні результати іонного бомбардування трьохатомного модельного
кристала у певному інтервалі енергій випромінювання, що дозволяє прогнозувати особливості формування
важких кластерів у різних інтервалах енергетичного спектру інцидентних частинок. Новизна, ефективність
впровадження: запропонований новий алгоритм МД дозволяє виявити окремий внесок падаючих частинок в
обраному інтервалі енергетичного спектру до кінцевого радіаційно-індукованого структурного
пошкодження кристала. У порівнянні з відомими алгоритмами (Ейлера, Верле, Рунге-Кутта та ін.)
запропонований нами модифікований алгоритм Верле дозволяє одержувати більш детальну інформацію
щодо механізмів радіаційного дефектоутворення. Цей алгоритм застосовано при вивченні процесів
утворення структурних дефектів внаслідок пружних зіткнень у трьохатомному та двохатомному модельних
кристалах, в яких атомні маси компонентів істотно відрізняються. Отримані результати мають загальний
характер і можуть бути використані при інтерпретації різних експериментів по радіаційному опромінюванню
складних сполук, які представляють більшість реакторних матеріалів.

Реферат англійською:
Object of research: Al alloys as reactor materials. Aim of research: to develop a method of the long-term prognosis
of the radiation resistance of Al alloys under reactor irradiation. Research methods and apparatus: Modified
algorithm of Molecular Dynamics (MD), computer modeling, computer experiment. Theoretical and practical
results: The modification of classical MD method is developed. This MD modification is applied for investigation of
radiation effects in materials in which atomic masses are significantly differed. To solve the problem the so called
"shock function" is introduced to Verlet algorithm. The formation of "heavy clusters" (HC) is observed in such
crystals (the example is U-Al alloy). Two specific functions that were introduced to MD program allowed
investigating HC formation in certain intervals of energy spectrum of incident ions. Novelty and effectiveness: In
comparison with known algorithms (Euler, Runge-Kutta etc.) modified algorithm Verlet gives more detailed
information regarding mechanisms of radiation defects formation. We used this algorithm for investigation of
processes of HC formation in triatomic and diatomic crystals. The obtained results can be used for interpretation



of experimental results connected with irradiation of compounds that model most of reactor materials.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Зондування за допомогою молекулярної динаміки енергетичного спектру
частинок в радіаційно- стимульованих процесах

Назва НТП англійською: Molecular Dynamics probing of the energy spectrum of particles in radiation
stimulated processes

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати:
Галузь застосування: 73.10.1 - дослідження і розробки в галузі природничих наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Розроблена модифікація молекулярної динаміки відкриває нові можливості для дослідження
механізмів радіаційного дефектоутворення в складних сполуках, зокрема в реакторних матеріалах.
Показано, що за допомогою моноенергетичного іонного пучка можна цілеспрямовано створювати певні
дефектні структури в багатоатомних кристалах. Ці результати можуть бути використані в трековій
електроніці. Властивості трекових пристроїв залежать від форми треків та електронної структури внутрішніх
поверхонь треків. Такі необхідні властивості треків можна отримати за допомогою запропонованого підходу.

Соціально-економічна спрямованість НТП:
Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 2017-2020 роки

Закінчення етапу:
Споживачі продукції: ВНЗ, наукові установи

Перспективні ринки: Україна та за кордоном

Характер співробітництва з інвестором
Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.: 0
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.: 0
Очікуваний термін окупності (років): -
Додаткова інформація: --
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