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Тема дисертації:
1. Теоретичне дослідження процесів інтеркаляції шаруватих структур з залученням методів комп'ютерного
моделювання

2. Theoretical investigation of intercalation processes of layered structures by computer simulation

Реферат:
1. Сформульовано основні положення узагальненої фізичної моделі процесу інтеркаляції щодо використання
в нанотехнології сполук з шаруватими структурами. Вперше на базі цих положень з використанням методу
випадкових блукань розроблено математичні моделі, виконано їх алгоритмізацію та створений цілісний
програмний комплекс, що моделює найбільш суттєву технологічну стадію процесів інтеркаляції та бі-
інтеркаляції - перенос інтеркальованих атомів (молекул) у шаруватій структурі. Порівняння результатів
проведених обчислювальних експериментів з результатами натурних експериментів підтверджують
адекватність застосованого імітаційного підходу. Досліджено вплив коефіцієнту дифузії та швидкості дрейфу
на рух фронту інтеркалята в шаруватій структурі. Встановлено, що дрейфова складова потоку значно
інтенсифікую процес інтеркаляції порівняно з дифузійним вкладом. На базі цих досліджень надано



рекомендації щодо отримання рівноважних інтеркалятів та оптимізації режимів нанотехнології
діхалькогенідів d-перехідних металів.З залученням псевдопотенціального підходу досліджено вплив
міжшарової та міжатомної взаємодії на проходження процесу інтеркаляції атомарного водню в шаруваті
структури. Показано, що вищезазначені системи можуть бути інтеркальовані значною кількістю водню при
збереженні вихідного складу та структурних характеристик шаруватих структур.

2. The main principles of generalized physical model of intercalation process of nanotechnology of compound with
layered structure are formulated. For the first time the mathematical model are worked out on the base of there
principles with using randomwalk method, algoritming of the model are carried out, and its computer programs
complex are developed. This program complex model the most essential technological stage of intercalation and
bi-intercalation processes - a transfer of intercalations particles in layered structure. A comparison of realized
computing results with natural experiment ones confirms an adequacy of used imitating approach. The influence
of diffusion coefficient and drift velocity on the motion of intercalate front in body of layered structure are
investigated. It is proved, that drift-component of flow intensifies considerably the intercalation process in
comparison with a diffusion contribution. On the base of these investigations the recommendations about
production of equilibrium intercalates and optimization of a mode of nanotechnology of layered d-transition metal
dihalcogenides are presented. The influence of interlayer and interatomic interaction on a course passage of
intercalation process of atomic hydrogen to the layered structures are investigation with pseudopotential
approach. It is showed, that the above mention system may be intercalated by bigger quantity of hydrogen in
calculation on unit cell under preservation of initial composition and structural character of layered structure.
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