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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 4
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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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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:
 Під час зародження та росту кластеру виділення із пересиченого розчину, дифузійний потік між кластером
та розчином змінює концентрацію домішки поблизу міжфазної границі порівняно із середнім об’ємним
значенням. Це яквище впливає на швидкості приєднання та від’єднання атомів домішки на границі і, нарешті,
змінює всю кінетику нуклеації та росту. Для ілюстрації цього підходу, у випадку гомогенної нуклеації,
розраховано повну (з урахуванням внеску гетерофазних флуктуацій) межу розчинності та швидкість
нуклеації як функції двох параметрів моделі – питомої міжфазної енергії та зворотного другого числа
Дамкьолера, і порівняно з результатами класичної теорії. Зроблено висновок, що невідповідність із
результатами класичної теорії нуклеації є великою в дифузійно-обмеженому режимі, коли швидкість
об’ємної дифузії мала порівняно зі швидкістю поверхневих реакцій, а у протилежному поверхнево-
обмеженому випадку невідповідність зникає. Представлено кінетику утворення фрактальних агрегатів
діоксиду кремнію при спалюванні стехіометричної суміші метану і повітря із домішкою
гексаметилдісілоксану. Окислення гексаметилдісілоксану протікає дуже швидко з утворенням молекул
діоксиду кремнію та компактних кластерів діоксиду кремнію на відстані декількох міліметрів від пальника.
При досить високій концентрації гексаметилдісілоксану випадкові зіткнення наночастинок призводять до
агломератів з фракталоподібною структурою. Початок утворення фракталоподібних агрегатів контролюється
кінетикою процессів зіткнень та злиття. Сформулювано модель, яка описує еволюцію розподілу за
розмірами частинок фракталоподібного діоксиду кремнію, що включає генерацію, конвекцію, спікання та
коагуляцію Смолуховського. Результати моделювання порівнюються з експериментальними даними.

Реферат англійською:
During the processes of nucleation and growth of a precipitate cluster from a supersaturated solution, the
diffusion flux between the cluster and the solution changes the solute concentration near the cluster-solution
interface from its average bulk value. This feature affects the rates of attachment and detachment of solute atoms
at the interface, and, therefore, the entire nucleation-growth kinetics is altered. To illustrate the results of this
approach, for the case of homogeneous nucleation, we calculate the total (including the contribution from
heterophase fluctuations) solubility and the nucleation rate as functions of two parameters of the model – the
reduced interface energy and the inverse second Damköhler number, and we compare these results to the
classical ones. One can conclude that discrepancies with classical nucleation theory are great in the diffusion-
limited regime, when the rate of bulk diffusion is small compared to the rate of interface reactions, while in the
opposite interface-limited case they vanish. The kinetics of the formation of fractal aggregates of silicon dioxide
during the combustion of a stoichiometric mixture of methane and air with an admixture of hexamethyldisiloxane
is presented. The oxidation of hexamethyldisiloxane proceeds very rapidly with the formation of silicon dioxide
molecules and compact clusters of silicon dioxide at a distance of a few millimeters from the burner. At a
sufficiently high concentration of hexamethyldisiloxane, random collisions of nanoparticles lead to agglomerates
with a fractal-like structure. The onset of fractal-like aggregates is controlled by the kinetics of collision and fusion
processes. A model that describes the evolution of the particle size distribution of fractal-like silicon dioxide is
formulated, which includes generation, convection, sintering and Smolukhovsky's coagulation. The simulation



results are compared with experimental data.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Швидкості приєднання та від’єднання атомів домішки на міжфазній поверхні з
урахуванням оборотних поверхневих реакцій

Назва НТП англійською: The rates of attachment and detachment of solute atoms at the interface taking
into account reversible interface reactions

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

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

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: У рамках теорії Гіббса-Томсона з урахуванням дифузійного збурення профілю концентрації
домішки в розчині навколо кластеру отримано швидкості приєднання та від’єднання атомів домішки на
міжфазній поверхні. Ці вирази застосовано для розрахунку межі розчинності домішки та швидкості
зародження кластерів у формалізмі кластерної динаміки та проведено порівняння з результатами класичної
(без урахування дифузійного збурення) теорії зародження.

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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