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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Пороутворення у наносистемах з радіальною симетрією - від феноменологічного опису до комп'ютерної
симуляції

Назва роботи англійською:
Process of void formation in nanosystems with radial symmetry - from phenomenological description to the
computer simulations

Реферат українською:
Мета роботи - методами комп'ютерної симуляції на атомному рівні дослідити еволюцію пор у наносистемах
з радіальною симетрією та вплив на пороутворення радіусу ядра системи, зовнішніх умов, можливості росту
кристалічних фаз. Предмет дослідження - фазоутворення (зокрема пороутворення) у відкритих
наносистемах з радіальною симетрією (з урахуванням потоків речовини і вакансій). Об'єкт дослідження -
бінарні наносистеми "ядро-оболонка" з радіальною симетрією. У результаті феноменологічного опису і
різномасштабного комп'ютерного моделювання створено теорію пороутворення у системах з радіальною
симетрією. Встановлено, що утворення і стягування порожнистих нанооболонок є двома стадіями єдиного
процесу еволюції системи "ядро-оболонка" у результаті конкуренції та синергізму прямого й оберненого
ефектів Кіркендала, ефектів Френкеля та Гіббса-Томсона. Доведено, що формування порожнистих
нанооболонок шляхом реакційної дифузії (твердофазної реакції) контролюється швидким компонентом, а
стягування - повільним; існує критичний розмір частинок, нижче якого пороутворення стає неможливим.
Знайдено критерії стійкості та способи прогнозування часів життя нанооболонок. Ключові слова: пори,
вакансії, потоки, наночастинки, нанотрубки, нанооболонки, атомістичне моделювання, ефект Кіркендала,
ефект Френкеля, ефект Гіббса-Томсона.

Реферат англійською:
Purpose of the research – investigation (by computer simulation at the atomic level.) of evolution of the pores in
nanosystems with radial symmetry and influence of the core radius of the system, external conditions, and of
possibility of crystalline phases growth on pore formation. The subject of the research - phase formation (in
particular, pore formation) in open nanosystems with radial symmetry (with the flows of matter and vacancies).
The object of research - binary "core-shell" nanosystems with radial symmetry. As a result of the
phenomenological description and multiscale computer modeling the theory of pore formation in systems with
radial symmetry was developed. The formation and shrinkage of hollow nanoshells are two stages of a single
process of the evolution of the "core-shell" system as a result of competition and synergy of Kirkendall effect,
Frenkel effect and the Gibbs-Thomson effect. It is proved that the formation of hollow nanoshells by reactive
diffusion (solid state reaction) is controlled by a fast component but shrinkage is controlled by slow competition;
there exists a critical particle size below which the pore formation becomes impossible. The criteria of stability and
ways to predict the nanoshells lifetimes are found. Key words: pores, vacancies, fluxes, nanoparticles, nanotubes,
nanoshells, atomistic simulations, Kirkendall effect, Frenkel effect, Gibbs-Thomson effect.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Теорія та моделі процесу пороутворення у наносистемах з радіальною
симетрією

Назва НТП англійською: Theory and models of the process of voids formation in nanosystems with radial
symmetry
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Опис НТП: У науково-дослідній роботі та циклі статей за її результатами створено теорію та моделі
пороутворення у системах з радіальною симетрією. Встановлено, що утворення і стягування порожнистих
нанооболонок є двома стадіями єдиного процесу еволюції системи "ядро-оболонка" у результаті конкуренції
та синергізму прямого й оберненого ефектів Кіркендала, ефектів Френкеля та Гіббса-Томсона. Доведено, що
формування порожнистих нанооболонок шляхом реакційної дифузії (твердофазної реакції) контролюється
швидким компонентом, а стягування - повільним; існує критичний розмір частинок, нижче якого
пороутворення стає неможливим. Знайдено критерії стійкості та способи прогнозування часів життя
нанооболонок.
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