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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Статистична теорія складних плинів: рівноважні та динамічні властивості

Назва роботи англійською:
Statistical theory of complex flows: equilibrium and dynamic properties

Реферат українською:
 Розвинуто і поєднано основні методи комп’ютерного моделювання та статистичної теорії для дослідження
структурних, динамічних та термодинамічних властивостей складних біохімічних рідин. Проведено
моделювання водних розчинів уранілу із функціоналізованими вуглецевими нанотрубками в якості
преконцентраційних агентів з метою подальшої фільтрації. Для опису процесів переносу іонів у системі
іонний розчин -- пористе середовище застосовано кінетичний підхід, що базується на ланцюжку рівнянь
ББГКІ для нерівноважних функцій розподілу частинок. Використовуючи метод колективних змінних,
сформульовано новий теоретичний підхід до опису фазової рівноваги газ-рідина моделі іонної рідини у
невпорядкованій твердокульковій матриці. Для узгодженого опису кінетики та гідродинаміки систем
взаємодіючих частинок об’єднано метод колективних змінних та метод нерівноважного статистичного
оператора.

Реферат англійською:
 The methods of computer simulations and statistical theory have been developed and combined to study the
structure, dynamics and thermodynamic properties of complex biochemical liquids. The aqueous solutions of
uranyl with functionalized carbon nanotubes were simulated as preconcentration agents for further filtration. A
kinetic approach based on the BBGKI chain of equations for the nonequilibrium particle distribution functions was
applied to describe the processes of ion transfer in a system composed of ionic solution in a porous medium. Using
the method of collective variables, a new theoretical approach to describe the gas-liquid phase equilibrium of a
model ionic fluid in a disordered hard-sphere matrix is formulated. The method of collective variables and the
method of nonequilibrium statistical operator were combined for a consistent description of the kinetics and
hydrodynamics of the systems of interacting particles.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Теоретичні методи: метод колективних змінних, інтегральних рівнянь, метод
нерівноважого статистичного оператора, функціональний метод теорії поля у поєднанні із комп’ютерними
методами молекулярної динаміки та Монте- Карло досліджень термодинамічних, структурних та
динамічних властивостей складних плинів

Назва НТП англійською: Theoretical methods: the method of collective variables, the method of integral
equations, the method of nonequilibrium statistical operator, the method of field theory, the Monte Carlo and
molecular dynamics methods of computer simulations

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: Дослідження і розробки в галузі природничих наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: У результаті поєднання методу оптимальних статистичних ансамблів, мультикрокового
декомпозиційного інтегрування, екстраполяцій сольватаційних сил, температурних реплік отримано новий
підхід, який дає можливість суттєво прискорити проведення комп’ютерного експерименту за високої
точності обчислень. Запропонований підхід застосовано до ряду моделей біохімічних рідин різної
складності, включаючи білки у воді та продемонстровано його високу продуктивність у порівнянні з
попередніми методами. Узагальнення термодинамічної теорії збурень для асоційованих рідин другого
порядку та самоузгодженої фононної теорії кристалізації для опису колоїдних систем з неоднорідно
функціоналізованою поверхнею застосовано до вивчення термодинамічних властивостей та фазової
поведінки колоїдних систем, що складаються з двовимірних частинок Януса з одним патчем.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія енергоресурсів, фундаментальні
дослідження в галузі природничих наук
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