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1. Нові моделі початкових стадій дифузійних твердофазних реакцій у тонких плівках та наночастинках

2. New Models of the Initial Stages of Solid State Reactions in Thin Films and Nanoparticles

Реферат:
1. Дисертація присвячена розробці методів комп'ютерного моделювання процесів зародження і росту
впорядкованих фаз на початкових стадіях дифузійних твердофазних реакцій у нанорозмірних бінарних
системах. Запропоновано Монте-Карло модель реакційної дифузії, особливість якої полягає у врахуванні
різкої залежності енергій парної взаємодії від локального оточення. Підтверджено, що формування першої
проміжної фази складається з концентраційної підготовки, латерального росту, нормального росту.
Інкубаційний період збільшується зі збільшенням періоду мультишару і виходить на асимптотичне значення.
Підтверджено поліморфну моду зародкоутворення у полі градієнту концентрації. Затримка появи фази
Al9Co2 у дифузійній парі Al-Co пояснена термодинамічною забороною нуклеації в різко неоднорідній зоні
контакту. Проаналізовано латеральний ріст проміжної фази при реакційній дифузії за рахунок "хімічної"
рушійної сили. Встановлено, що асимптотична товщина острівця пропорційна кореню квадратному
відношення коефіцієнта дифузіївздовж міжфазної межі до константи реакції на цій межі. Досліджено



температурний гістерезис розпаду у бінарних наночастинках. Підтверджено, що ширина петлі
температурного гістерезису залежить від розміру частинки, швидкості зміни температури, термодинамічних
та кінетичних параметрів.

2. The thesis is devoted to development of the computer simulation methods of nucleation and growth of ordered
phases at the initial stages of diffusive solid-state reactions in nanosize binary systems. The Monte-Carlo model of
reactive diffusion is proposed. The main peculiarity of this model is the sharp dependence of the pair interaction
energy on the local environment. It was confirmed that the formation of first intermediate phase consists of the
concentration preparation, lateral growth and normal growth. An incubation period increases with the period of
multilayer, and tends to the asymptotical value for thick films. The polymorphic mode of nucleation was
confirmed. The delay of phase Al9Co2 appearance in diffusion couple Al-Co was explained by thermodynamic
inhibition of nucleation in the field of concentration gradient. The lateral growth of intermediate phase during the
reactive diffusion due to "chemical" driving force was analyzed. Asymptotical thickness phase layer just after lateral
stage was proved to be proportional to the square root of ratio of interphase diffusivity and reaction rate constant
at interphase boundary. The thermal hysteresis of decomposition in binary nano-particles was investigated. It was
confirmed that the width of hysteresis loop depends on the size of particle, rate of temperature change,
thermodynamic and kinetic parameters.
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