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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 1
Назва етапу: Побудова моделей та виконання обчислювальних експериментів, які спрямовано на
визначення, дослідження та прогнозування фізико-механічних властивостей і оптимізацію технологій
одержання високоентропійних сплавів та композитних матеріалів на їх основі
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III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Інститут проблем
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Розмір організації:
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IV. Відомості про співвиконавців ДіР



V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національна академія наук
України

Код за ЄДРПОУ: 00019270
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Форма власності:
Сфера управління:
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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.): 10287.936



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Побудова моделей та виконання обчислювальних експериментів, які спрямовано на визначення,
дослідження та прогнозування фізико-механічних властивостей і оптимізацію технологій одержання
високоентропійних сплавів та композитних матеріалів на їх основі

Назва роботи англійською:
Construction of models and performance of computational experiments aimed at determining, researching and
forecasting physical and mechanical properties and optimization of technologies for obtaining high-entropy alloys
and composite materials based on them

Реферат українською:
Об’єкт дослідження – високоентропійні сплави та композитні матеріали на їх основі. Мета роботи – розробка
ефективних засобів комп’ютерного конструювання та оптимізації експлуатаційних характеристик
високоентропійних сплавів і композитних матеріалів на їх основі на стадії проектування новітніх об’єктів із
заданим комплексом властивостей. Методи досліджень – фізико-математичне та комп’ютерне моделювання
на макрорівні (механіка суцільного середовища), мезорівні (методи фрактальної геометрії), мікрорівні
(першопринципні розрахунки, методи молекулярної динаміки, нанокластерне моделювання). Розроблено і
уточнено концепції та засади прогностичних моделей дослідження експлуатаційних властивостей для
визначених класів матеріалів методами обчислювального експерименту. На основі першопринципних
розрахунків встановлено можливість синтезу нової карбідної (TiZrHfV)С, нітридної (TiZrHfV)N і карбідно-
нітридної (TiZrHfV)C0.5N0.5 високоентропійної кераміки. Температура синтезу цих керамік становить 1716 К,
684 К та 166 К відповідно.

Реферат англійською:
 The object of research is high-entropy alloys and composite materials based on them. The purpose of the work is
to develop effective means of computer design and optimization of operational characteristics of high-entropy
alloys and composite materials based on them at the stage of designing the latest objects with a given set of
properties. Research methods are physical-mathematical and computer modeling at the macro-level (mechanics of
a solid medium), meso-level (methods of fractal geometry), micro-level (first-principle calculations, methods of
molecular dynamics, nanocluster modeling). Concepts and principles of prognostic models for the study of
operational properties for certain classes of materials by methods of computational experiments were developed
and refined. Based on first-principle calculations, the possibility of synthesis of new carbide (TiZrHfV)C, nitride
(TiZrHfV)N and carbide-nitride (TiZrHfV)C0.5N0.5 high-entropy ceramics was established. The synthesis
temperature of these ceramics is 1716 K, 684 K and 166 K, respectively

Індекс УДК: 53.072;53:004, 519.713; 519.711:53 

Коди тематичних рубрик: 29.03.77, 28.17.23
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Вчене звання: с.н.с.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Врахування розмірного фактора в енергії електрон-іонної системи матеріалу

Назва НТП англійською: Taking into account the size factor in the energy of the electron-ion system of the
material

НТП, яку передбачалося створити: Створено

Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії, гіпотези

Галузь застосування: М.72.19 “Дослідження й експериментальні розробки у сфері інших природничих і
технічних наук”

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: За допомогою енергії електрон-іонної системи обчислюються фізико-механічні
характеристики матеріалів (модуль пружності, міцність, температуру плавление и т.д.), залежно від
розмірного фактора.

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:

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:

Назва НТП українською: Комп’ютерна програма Fraculator. Красіков І.В., Красікова І.Є. Свідоцтво про
реєстрацію авторського права на твір №114248. 2022 р.

Назва НТП англійською: Fraculator computer program. Krasikov I.V., Krasikova I.E. Certificate of copyright
registration for the work No. 114248. 2022

НТП, яку передбачалося створити: Створено

Причини, через які НТП не було створено:



Отримані результати:Методи, теорії, гіпотези

Галузь застосування: М 72.19 Дослідження і еспериментальні розробки у сфері природничих і технічних
наук

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Програма для розрахунків фрактальних характеристик двовимiрних зображень

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:

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:
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