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Тема дисертації:
1. Вивчення процесів фазоутворення на межі рідинакристал в нанокомпозитах з металевою матрицею.

2. Study of phase formation processes at the liquid-crystal interface in metal matrix nanocomposites.

Реферат:
1. У дисертаційній роботі проведено аналіз структури та властивостей міжфазної границі в
однокомпонентних та двокомпонентних системах за допомогою методу молекулярної динаміки (МД). Для
моделювання використовувався класичний підхід МД з використанням пакету LAMMPS, при цьому взаємодія
між атомами була задана за допомогою потенціалів, отриманих за методом зануреного атома чи
модифікованим методом зануреного атома. Отримані результати аналізувались за допомогою як вже
існуючих, так і розроблених авторами комп'ютерних алгоритмів та програм. З використанням результатів
моделювання та їхнього аналізу було проведено дослідження структури тонких шарів в області міжфазної
границі вивчених матеріалів. Для цього використовувалися тривимірні та двовимірні парні кореляційні
функції, а також параметри, отримані на їхній основі. Міжфазну границю аналізували за допомогою профілю
атомної густини та атомної концентрації для двокомпонентних систем. У випадку однокомпонентних
матеріалів було обчислено поверхневу енергію та запропоновано метод обчислення коефіцієнта



температуропровідності та теплопровідності. Дослідження проводились на матеріалах, що широко
використовуються в сучасних технологіях, зокрема, мідь, алюміній, золото та кремній. Також була
розглянута двокомпонентна комбінація зазначених металів та кремнію.

2. In this thesis, the structure and properties of the interfacial boundary in one-component and two-component
systems were analysed using the molecular dynamics (MD) method. The classical MD approach was used for
modelling with the LAMMPS package, while the interaction between atoms was set using potentials obtained by
the immersed atom method or a modified immersed atom method. The results obtained were analysed using both
existing and computer algorithms and programs developed by the authors. Using the results of modelling and their
analysis, the structure of thin layers in the area of the interfacial boundary of the studied materials was
investigated. For this purpose, three-dimensional and two-dimensional pairwise correlation functions were used,
as well as parameters obtained on their basis. The interfacial boundary was analysed using the atomic density and
atomic concentration profiles for two-component systems. In the case of one-component materials, the surface
energy was calculated and a method for calculating the thermal conductivity and thermal diffusivity was proposed.
The research was carried out on materials widely used in modern technologies, including copper, aluminium, gold
and silicon. A two-component combination of these metals and silicon was also considered.
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