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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Вплив нерівноважних дефектів на кінетику наноструктурних перетворень

Назва роботи англійською:
Influence of non-equilibrium defects on the kinetics of nanostructural transformations

Реферат українською:
Основні наукові результати: (1) Розробка теорії та створення комп'ютерних моделей утворення і колапсу
порожнистих нанооболонок. З'ясовані особливості конкуренції ефектів Френкеля, Кіркендала, оберненого
ефекту Кіркендала, ефекту Гібса-Томсона в названих процесах. Показано, що пороутворення мусить бути
пригнічене капілярним ефектом Гіббса-Томсона у надто малих частинках. Вперше побудовані теоретична і
Монте-Карло моделі, які самоузгоджено моделюють кінетику як утворення, так і колапсу нанооболонок. (2)
Розробка теорії спінодального розпаду з урахування нерівноважних вакансій. Вперше показано, що при дуже
істотних відмінностях між рухливостями компонентів найбільш імовірний період ламелярниї структур
повинен бути суттєво більшим, ніж той, що передбачається загальновизнаною теорією Кана-Хіліарда. (3)
Розробка теорії та створення комп'ютерних моделей коалесценції при розпаді пересичених розчинів із
врахуванням обмеженої ефективності джерел і стоків вакансій. Показано, що на проміжній стадії
коалесценції нанозернистого сплаву, коли відстань між зернами менше довжини вільного пробігу вакансій,
закон росту середніх розмірів і розподіл зерен за розмірами суттєво відрізняються від класичного закону
Ліфшиця-Сльозова-Вагнера. (4) Розробка теорії та створення комп'ютерних моделей росту і конкуренції
проміжних інтерметалевих фаз при пропусканні постійного електричного струму через контактну зону двох
металів. Врахування процесів реакції на границях для таких систем є необхідним. Нерівноважні вакансії
забезпечують механізм, за допомогою якого система частково компенсує (або точніше послаблює) зовнішній
вплив на неї: якщо електричний струм сприяє росту фази, то нерівноважні вакансії сповільнюють його, якщо
ж струм перешкоджає росту фази то - підтримують цей ріст. (5) Розробка загальних термодинамічних
критеріїв прогнозування шляхів еволюції багатофазних систем. Приведено обґрунтування використання
принципу максимальності швидкості вивільнення потенціалу Гіббса для систем, вибір шляху еволюції яких
неоднозначний. Уході аналізу розглянуті приклади застосування принципів термодинаміки необоротних
процесів у задачах: 1) пошуку критерію вибору першої фази та критерію початку росту другої фази при
реакційній дифузії на прикладі конкуренції росту проміжних фаз у системі NiSi, 2) вибору оптимальних
режимів вирівнювання дифузійних потоків при довільних розподілах і потужностях джерел і стоків вакансій;
3) взаємної дифузії в двохфазних областях потрійних систем. (6) Розробка теорії та створення комп'ютерних
моделей коміркового розпаду і дифузійно індукованої міграції меж з урахуванням балансу та
екстремальності виробництва ентропії.

Реферат англійською:
Main results: (1) Theory and software for modeling of formation and collapse of hollow nanoshells. Peculiarities of
competition between Frenkel, Kirkendall, inverse Kirkendall, Gibbs-Thomson effects are found. Void formation can
be suppressed by capillary effect in too small particles. Phenomenological and Monte Carlo models are proposed,
which self-consistently describe theformation as well as shrinkage of nanoshells. (2) Theory of spinodal
decomposition with account of nonequilibrium vacancies. If diffusivities of components differe very significantly,
then the most probable interlamellar spacing should be larger than that predicted by well-known Cahn-Hilliard
theory. (3) Theory and software for modeling of coarsening stage of decomposition with account of limited
efficiency of sinks and sources. At the intermediate stage of coarsening, when the mean istance between
precipitates is less than the mean free path for vacancies, the growth law for mean size and the particle size
distributions differ significantly from LSW predictions. (4) Theory and software for modeling of phase growth and



competition under strong current via the contact zone of two metals. Account of reactions at interfaces is
necessary. Nonequilibrium vacancies provide mechanism for partial compensation (damping) of external influence:
if current assists the phase growth then nonequilibrium vacancies suppress it; if current suppresses phase growth
then vacancies help it. (5) General thermodynamic criteria of predicting the evolution paths for multiphase
systems. Criterion of maximal Gibbs free energy release rate was applied for 1) first phase to grow choice and
second phase growth criterion at the example of NiSi system , 2) choice of optimal regime of interdiffusion at
limited efficiency of vacancy sinks and sources, 3) interdiffusion in two-phase zones. (6) Theory and software for
modeling of cellular precipitation and diffusion induced grainboundary migration with account of extremal
principles.
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