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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 5
Назва етапу: Атомістичне моделювання дифузії у високоентропійних сплавах. Угамування ультразвуку в
аморфних металевих сплавах.
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Закінчення етапу: 12.2020

Вид звітного документа: Остаточний звіт

III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національний науковий
центр "Харківський фізико-технічний інститут" Національної академії наук України
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Кінетика фазових перетворень в конденсованих системах. Розвиток теорії ядерних взаємодій при високих
енергіях.

Назва роботи англійською:
Kinetics of phase transformations in condensed systems. The development of theory of nucleus interactions at
high energies.

Реферат українською:
У першому розділі звіту детально описані результати досліджень за 2020 рік. Методом молекулярної
динаміки досліджено механізми дифузії в еквіатомному сплаві AlCoCuFeNi. Внаслідок композиційного
безладу локальні об’єми і енергії атомів розподілені в широких інтервалах. Запропоновано процедуру
розрахунку локальних енергій формування точкових дефектів у багатокомпонентному твердому розчині.
Температурно-залежні ефективні енергії утворення дефектів є функціоналами розподілів відповідних
локальних енергій. Встановлено, що міжвузлова дифузія є основним механізмом самодифузії за високої
температури. Проведено дослідження поглинання ультразвуку в об'ємному металевому склі
Zr52,5Ti5Cu17,9Ni14,6Al10 для частоти 20, 50 і 150 МГц в області температур 80-300 К. На підставі даних
експерименту оцінено спектр енергій активації дефектів, відповідальних за загасання. Результати
обговорюються в рамках релаксаційної моделі Дебая. У другому розділі подані найбільш важливі результати,
отримані за період виконання теми (2016-2020 рр.). За результатами досліджень опубліковано 2 монографії,
79 статей в наукових періодичних виданнях. На міжнародних конференціях представлено 56 доповідей.

Реферат англійською:
The first section of the report describes in detail the results of research for the year 2020. The mechanisms of
diffusion in an equiatomic alloy AlCoCuFeNi were studied by the method of molecular dynamics. Due to the
compositional disorder, the local volumes and energies of atoms are found to be widely distributed. The procedure
was proposed for calculation of local formation energies of point defects in a multicomponent solid solution. The
temperature-dependent effective defect formation energies are found to be functionals of distributions of the
corresponding local energies. It is established that interstitial diffusion is the main mechanism of self-diffusion at
high temperatures. The study of ultrasound absorption in bulk metal glass Zr52.5Ti5Cu17.9Ni14.6Al10 was
performed for frequencies of 20, 50 and 150 MHz in the temperature range of 80-300 K. Based on the
experimental data, the spectrum of activation energies of the defects responsible for attenuation is estimated. The
results are discussed in the framework of the Debye relaxation model. The second section presents the most
important results obtained during the project activity period (2016-2020). Based on the research results, 2
monographs and 79 peer reviewed papers were published. 56 talks were presented at international conferences.
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Коди тематичних рубрик: 30.15.41
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Механізми дифузії у високоентропійному сплаві

Назва НТП англійською: Diffusion mechanism in a high-entropy alloy

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

Галузь застосування: K 73.10.0 Дослідження та розробки в галузі природничих та технічних наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Запропоновано процедуру розрахунку локальних енергій формування точкових дефектів у
багатокомпонентному твердому розчині. Температурно-залежні ефективні енергії утворення дефектів є
функціоналами розподілів відповідних локальних енергій. Показано, що міжвузлова дифузія може бути
основним механізмом самодифузії за високої температури.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу:
Закінчення етапу:
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Характер співробітництва з інвестором
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Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
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