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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19

Тема дисертації:
1. Еволюція вільних металевих кластерів при бомбардуванні низькоенергетичними кластерами аргону

2. Evolution of free metal clusters under low-energy argon clusters bombardment

Реферат:
1. Розглянуто еволюції моно- та біметалевих метастабільних янусоподібних кластерів на інтервалах протягом
5, 100 і 500 пс після взаємодії з атомами Ar та кластерами Ar2 та Ar13 з енергіями до 1.4 кеВ. Кластери Cu, Cu-
Au, Ni-Al та Cu-Bi мали різні енергії когезії, теплоту перемішування компонентів та розміри від 26 до 390
атомів. Моделювання виконувалося методом класичної молекулярної динаміки з використанням технологій
паралельного програмування та потенціалів міжатомної взаємодії EAM та Акланда. Показано значне
зростання виходів розпилення компонентів, у деяких випадках зі зміною компоненти, що переважно
розпилюється, та інтенсивності переміщень атомів зі збільшенням розміру частинки аргону та енергії, що
також супроводжується сильним зростанням потенціальної енергії та температури розігріву кластера.
Простежено перехід від каскадно-рекойлового механізму атомних переміщень до термічного з відповідним
впливом теплоти перемішування на процеси еволюції біметалевих кластерів, а саме, температуру, взаємне
перемішування та кінцеві значення виходів розпилення компонентів. Отримано значний синергетичний



ефект зростання розпилення кластерів при бомбардуванні кластерами Ar2 та Ar13 порівняно з атомами Ar.
Встановлено формування оболонкових наноструктур з підвищеною кількістю атомів Cu у ядрах і атомів Bi у
замкненій оболонці, а також в меншій мірі, зі збільшеною кількістю атомів Au у зовнішньому шарі, відповідно,
в кластерах Cu-Bi та Cu-Au під дією кластерів Ar13. У випадку Ar1 при відносно низькій температурі і
незначному розпиленні спостерігається незавершеність атомної оболонки у кластері Cu-Bi та значна
неоднорідність перемішування компонентів у кластері Cu-Au.

2. The evolution of mono- and bimetallic metastable Janus-like clusters at 5, 100 and 500 ps time intervals after the
impacts with Ar1, Ar2 and Ar13 particles with energies up to 1.4 keV is considered. Cu, Cu-Au, Ni-Al and Cu-Bi
clusters which consisted of 26 to 390 atoms and had different mixing heat of their components were investigated.
The bombardment was carried out with Ar1, Ar2 and Ar13 particles with energies from 1 to 1400 eV. The simulation
was performed in the framework of classical molecular dynamics using the potentials of EAM and Akland to
describe the interactions between metal atoms with MPI and OpenMP technologies implementation. A significant
increase of the sputtering yields, with a change of the mainly sputtered component in some cases, and atoms’
displacement intensities with an increase in the size and energy of the bombarding particle along with strong
growth of the potential energy and heating temperature of the clusters was shown. A gradual transition from the
cascade-recoil to thermal mixing and sputtering mechanism in the process of the evolution of the bimetal cluster
with increased temperature and intermixing of the components supported by the negative mixing heat was traced.
Notable synergistic effect for clusters’ sputtering yields growth was found in the case of Ar2 and Ar13
bombardment compared to Ar bombardment. The formation of shell nanostructures with increased number of Cu
atoms in the cores and Bi atoms in the closed shell or to a lesser extent increased number of Au atoms in the outer
layer under the Ar13 particles bombardment of Cu-Bi and Cu-Au clusters correspondently was investigated. For
the case of Ar1 at relatively low temperatures and insignificant sputtering, an incompleteness of the atomic shell in
the Cu-Bi cluster and a significant heterogeneity of the components’ mixing in the Cu-Au cluster were observed.
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