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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 1
Назва етапу: Вивчення кінетики утворення метастабільних нанопористих структур у процесах реакції на
поверхні наночастинок

Початок етапу: 01.2009

Закінчення етапу: 12.2009

Вид звітного документа: Без звіту

III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Черкаський національний
університет імені Богдана Хмельницького

Код за ЄДРПОУ: 02125622

Місцезнаходження:
Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки, молоді та спорту України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: (0472)471220

IV. Відомості про співвиконавців ДіР



V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Інститут енергозбереження
та енергоменеджменту Національного технічного університету України "Київський Політехнічний Інститут"

Код за ЄДРПОУ: 00027677

Місцезнаходження: пр. Перемоги 37, м. Київ, Київ, 03056, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 0442048428

VI. Джерела, напрями та обсяги фінансування ДіР
Підстава для проведення ДіР: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади,
академією наук (головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

Напрям фінансування:  2.1 - фундаментальні дослідження

Джерела фінансування

7713 - кошти держбюджету

Код програмної класифікації видатків і кредитування (КПКВК): 2201020

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 102.04



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Вплив поверхневих реакцій на фазоутворення і структурну еволюцію наносистем

Назва роботи англійською:
Influence of surface reactions on phase transformaions and morfology evolution in the nanosystems

Реферат українською:
1. Запропоновано математичні моделі, які дозволяють одержати теоретичні уявлення про механізм та
кінетику росту оксиду на поверхні тонких плівок в умовах дії "кисневого насосу". Gри низьких температурах
відпалу реалізується режим насосу, який визначається дифузією вздовж потрійних стиків границь зерен, а
при високих - дифузією в об'ємі оксиду. 2. Розроблена модель точкової реакції між нанодротинками кремнію
і нанодротинками або наночастинками нікелю Описана кінетика росту моносиліциду з періодами очікування
заростання атомних площин; періоди очікування корельовані в часі, що повинно давати відхилення від
стандартного пуасонівського розподілу цих часів. 3. Створено нову теорію та моделі зародкоутворення у
відкритих системах, у тому числі у при поверхневих шарах та на інтерфейсах з урахуванням дивергенції
зовнішніх потоків. . 4. Побудована теорія і комп'ютерні моделі утворення, росту і колапсу порожнистих
нанотрубок, Показано, що в залежності від співвідношення радіуса і ядра і оболонки, всередині наноциліндра
може утвориться як ланцюжок ізольованих пор із подальшим їх колапсом, а може і перколяційний кластер
пор, який переходить у циліндричну пору, теж із подальшим колапсом. 5. Створенні нові моделі реакцій
синтезу, що самопоширюється, у тонкій мультишаровій фользі, з урахуванням поверхневих ефектів і
нерівноважних вакансій.

Реферат англійською:
1. Mathematical models enabling to understand the mechanism and kinetics of oxide growth at the thin films
surfaces under "oxygen pump", are suggested. For various ratio of grin-boundary, bulk and interface "metal-oxide"
diffusivities, one can determine the time of reaching the maximal oxide size (thickness) and then, taking into
account the grain sizes, predict the time of continuous oxide layer formation at the surface. It is established that
the diffusion mechanism influences substantially the shape and size of an oxide layer (in particular, on its effective
thickness). Influence of the Mass-transfer parameters on the effective growth exponent has been analyzed.
Regularities of the oxide growth for 4 diffusion regimes are found. They demonstrate that at low temperatures an
oxygen pump regime is realized by diffusion along triple junctions of the grain boundaries, and at high
temperatures - by the bulk diffusion in the oxide. 2. The following model of point contact reaction between silicon
nanowires and nickel nanowires or nanoparticles has been elaborated: a) surface diffusion along external surface
of silicon nanowire wit distributed sink due to penetration of metal atoms into wire bulk through the nanometric
oxide layer; b) formation of the first monosilicide nucleus outside the mechanical contact region; c) "stop-and-go"
epitaxial growth of monosilicide along nanowire by fast lateral filling of each new atomic layer leading to depletion
of nickel interstitial atoms solution in silicon and respectively, to long waiting time necessary for reanimation of
concentration super-saturation via the point contact; d) waiting periods are correlated in time, and this should
lead to deviation of waiting time distribution from Poissonian one. 3. New theory FDN (Flux Drive Nucleation) is
suggested, as well as models of nucleation in open systems (including surface layers and interfaces) are suggested:
Solid state reactions start with formation of nuclei of the product phases. Divergence of external fluxes appears to
be essential for nucleation. This influence is expressed in terms of the 5-th or 4-th power of size term in the
effective Gibbs potential of nucleation. Characteristic size of diffusion spot around mechanical contact point could
be even larger the wire diameter. It explains why a) silicide nucleate outside the contact point, b) why the phase
NiSi grows instead of common Ni2Si c) why the average growth velocity is not decreasing with time. 4. Surface
reaction of the nanoparticles and nanowires leading to formation and collapse of hollow nanoshells, have been



modeled as one "life cycle", taking into account Kirkendall, Frenkel, Gibbs-Thomson effects. Percolation transition
of voids in nanowirews is predicted 5. Surface influence on the SHS reaction in multilayers is modeled for Ni-Al
system. The threshold of reaction initiation by side thermal flux is found for first time. Slowing down and
acceleration of SHS reaction by non-equilibrium defects is described for the first time.
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