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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 3
Назва етапу: Процеси переносу у середовищах із структурним та енергетичним безладом: теоретичні
моделі, чисельне моделювання та аналіз випадкових траєкторій. МД моделювання впливу композиційного
упорядкування на мартенситні перетворення в бінарному сплаві NiAl

Початок етапу: 01.2023

Закінчення етапу: 12.2023

Вид звітного документа: Проміжний 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

Код за ЄДРПОУ: 14312223

Місцезнаходження: вул. Академічна, буд. 1, м. Харків, Харківський р-н., Харківська обл., 61108, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Нацiональна академія наук України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380573353530, 380573351688, 380573356425
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V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національна академія наук
України

Код за ЄДРПОУ: 00019270

Місцезнаходження: вул. Володимирська, буд. 54, м. Київ, Київська обл., 01030, Україна

Форма власності:
Сфера управління:
Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380442350981

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): 6541030

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 4840.000



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Теорія фазових перетворень, кінетичних і дифузійних явищ в конденсованих середовищах

Назва роботи англійською:
A theory of phase transformations, kinetic and diffusion phenomena in condensed media

Реферат українською:
Було виявлено, що дробовий броунівський рух, гаусівський немарківський самоподібний процес зі
стаціонарними довгокорельованими приростами, викликає аномальну дифузійну поведінку у великій
різноманітності фізичних систем. Кореляційні та дифузійні властивості цього випадкового руху повністю
характеризуються його індексом самоподібності або показником Херста. Однак нещодавні експерименти з
відстеження окремих частинок у біологічних клітинах виявили дуже складні явища аномальної дифузії, які
не можна віднести до класу самоподібних випадкових процесів. Вивчається процес, який зберігає
властивості дробового броунівського руху на рівні однієї траєкторії; однак індекс Херста випадково
змінюється від траєкторії до траєкторії. Надається загальна математична структура для аналітичного,
числового та статистичного аналізу дробового броунівського руху з випадковим показником Херста. Явні
формули для функції щільності ймовірності, середньоквадратичного зміщення та функції автоковаріації
приростів представлені для трьох загальних розподілів експоненти Херста, а саме двоточкового,
рівномірного та бета-розподілу. Проведено молекулярно-динамічне моделювання мартенситних
перетворень в упорядкованих сплавах Ni5Al3 та Ni7Al5 в залежності від дози радіаційних пошкоджень. Рівень
композиційного невпорядкування пов’язаний із радіаційною дозою коефіцієнтом заміщення, тобто
відносною часткою перестановок атомів у вузлах кристалу. Композиційне перемішування разом із
генерацією пар Френкеля є важливими характеристиками радіаційних пошкоджень упорядкованих сплавів.
Показано, що збільшення рівня невпорядкування сприяє високотемпературній аустенітній ОЦК фазі.
Температура мартенситного переходу зменшується на величину до 300 °C. Дослідження сфокусовано на
локальних композиційних перестановках, що спостерігаються при електронному опроміненні. Очікується,
що опромінення високоенергетичними нейтронами може призводити до ще більшого ефекту.

Реферат англійською:
Fractional Brownian motion, a Gaussian non-Markov self-similar process with stationary long-correlated
increments, has been found to induce anomalous diffusive behavior in a wide variety of physical systems. The
correlation and diffusion properties of this random motion are fully characterized by its self-similarity index or
Hurst exponent. However, recent experiments on the tracking of individual particles in biological cells have
revealed very complex phenomena of anomalous diffusion, which cannot be attributed to the class of self-similar
random processes. The process that preserves the properties of fractional Brownian motion at the level of one
trajectory is studied; however, the Hurst index varies randomly from trajectory to trajectory. A general
mathematical framework for the analytical, numerical, and statistical analysis of fractional Brownian motion with a
random Hurst exponent is provided. Explicit formulas for the probability density function, rms increment, and
increment autocovariance function are presented for three general Hurst exponent distributions, namely the two-
point, uniform, and beta distributions. Molecular dynamics simulation of martensitic transformations in ordered
alloys Ni5Al3 and Ni7Al5 depending on the dose of radiation damage was performed. The level of compositional
disorder is related to the radiation dose by the substitution coefficient, i.e., the relative fraction of permutations of
atoms at the crystal lattice sites. Compositional mixing together with the generation of Frenkel pairs are important
characteristics of radiation damage in ordered alloys. It is shown that an increase in the level of disorder favors the
high-temperature austenitic bcc phase. The temperature decrease of the martensitic transition reaches 300 °C.
The research is focused on local compositional rearrangements observed during electron irradiation. It is expected



that high-energy neutron irradiation may lead to an even greater effect.
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