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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 1
Назва етапу: Розробка методів і програмних засобів багаторівневого моделювання радіаційного впливу на
властивості структурно складних матеріалів. Розробка матеріалознавчо-прогнозного підходу й
інформаційної технології економічно обґрунтованого вибору матеріалів високотемпературних реакторів IV
покоління. Побудова та числова реалізація самоузгодженої нелінійної нестаціонарної теорії терагерцових
гіротронів з врахуванням омічних втрат в стінках резонатору і конверсії мод. Модернізація термовакуумної
установки для подрібнення вуглецевих матеріалів та розробка її математичної моделі.
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V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національна академія наук
України
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Підстава для проведення ДіР: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади,
академією наук (головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Розвиток наукових основ використання структурно складних функціональних матеріалів і середовищ у
альтернативній енергетиці та ресурсозбереженні.

Назва роботи англійською:
Development of scientific bases of application of structurally complex functional materials and media in alternative
energy and resource saving.

Реферат українською:
Метою НДР є отримання нових теоретичних й експериментальних результатів щодо фундаментального
фізичного обґрунтування екологічно чистих, енергоефективних і ресурсозаощаджувальних методів
одержання структурно-складних функціональних матеріалів альтернативної енергетики, прогнозування й
оптимізації їх властивостей та радіаційної стійкості та їх залучення до інноваційних технологій енерго- та
ресурсозбереження. Створений програмний комплекс багаторівневого комп’ютерного моделювання
радіаційного впливу на властивості матеріалів та розроблені й відпрацьовані методики його використання
для обчислювальної підтримки експериментальних досліджень ННЦ ХФТІ з радіаційного матеріалознавства
альтернативних ядерно-енергетичних систем IV покоління та створення нових функціональних матеріалів.
Методами багаторівневого моделювання вперше отримані фазові діаграми графану — нового
функціонального наноматеріалу на базі графену, знайдений структурно-фазовий перехід типу
"порядок–безлад" у графанах та наданий його макроскопічний термодинамічний опис. Розроблені
інформаційна технологія та система підтримки прийняття рішень щодо ресурсозберігаючого економічно
обґрунтованого вибору матеріалів високотемпературних газоохолоджуваних реакторів (ВТГР) IV покоління
та виконане прогнозування вартостей складових матеріалів їх корпусів і парогенераторів на перспективу до
2030 р. з математично-статистичною оцінкою ризику прогнозу. Побудована нелінійна нестаціонарна
багатомодова самоузгоджена теорія терагерцового гіротрону та розроблений комп’ютерний код оптимізації
його параметрів з урахуванням омічних втрат у стінках резонатора та конверсії мод, який дозволив знайти
додатковий механізм зниження вихідної потужності пристрою з-за зменшення повної добротності
резонатора під впливом омічних втрат та істотно покращити узгодження результатів розрахунку ККД та
вихідної потужності терагерцових гіротронів з наявними експериментальними даними. Виконана
модернізація термовакуумного стенду для розробки і впровадження нового методу одержання нанографітів
безперервною вакуумною обробкою вуглецевого матеріалу та отримані перші результати експериментів на
модернізованій установці, які підтвердили спроможність термовакуумого методу отримати
дрібнодисперсний вуглець з помітною нанофракцією.

Реферат англійською:
The research goal is the obtainment of novel theoretical and experimental results considered as a fundamental
physical basis of environmentally friendly, energy efficient and resource saving methods of production of
structurally complex functional materials for alternative energy, prediction and optimization of their properties
and radiation resistance, and their involvement in innovative energy and resources saving technologies. The
program complex for multiscale computer simulation of radiation impact on materials properties has been
created. The methodology of its application to computational support of the NSC KIPT experimental R&D on
radiation materials science of alternative nuclear power systems of Generation IV and production of novel
functional materials has been developed and worked out. By means of the multiscale modeling, phase diagrams of
graphane, a new functional graphene-based nanomaterial, have been obtained for the first time. Structural "order-
disorder" phase transition in graphanes has been revealed and its macroscopic thermodynamical description has
been given. The information technology and the decision making support system for resource saving economically



sound choice of Generation IV high-temperature gas-cooled reactors (HTGR) materials were developed, and
applied to the components cost prediction of their vessel and steam generator materials to the horizon of year
2030 with math-statistical assessment of the forecast risk. The non-linear non-stationary multi-mode self-
consistent theory of Terahertz gyrotron has been built along with an appropriate computer code for its
parameters optimization taking into account ohmic losses in cavity walls and conversion of modes. This resulted in
revealing of a supplementary mechanism of the device output power reduction due to the ohmic losses driven
decrease of a resonator Q factor, and significantly improved the agreement of the calculated output power and
efficiency of Terahertz gyrotrons with the experimental data available. An upgrade of the thermal-vacuum facility
for development and implementation of a new method of production of nanographites by means of continuous
vacuum treatment of a carbon material has been completed. First experiments at the upgraded facility have
demonstrated the thermal-vacuum method's capability of obtainment of fine-disperse carbon with noticeable
nanofraction.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нова нелінійна нестаціонарна багатомодова самоузгоджена теорія джерел
субміліметрового терагерцового випромінювання для біофізики й медицини.

Назва НТП англійською: Novel nonlinear nonstationary multimode self-consistent theory of submillimeter
terahertz radiation sources for biophysics and medicine.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати:
Галузь застосування: Дослідження та розробки в галузі природничих та технічних наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Побудована нелінійна нестаціонарна багатомодова теорія терагерцового гіротрону, новітньою
особливістю якої є самоузгоджене урахування омічних втрат у стінках резонатора та конверсії мод. В її
межах виявлений додатковий механізм зниження ККД терагерцового гіротрону внаслідок зменшення повної
добротності резонатора під впливом омічних втрат, що веде до зростання стартового струму, звуження
області генерації та зсуву оптимальних за електронним ККД робочих параметрів пристрою.

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