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1. Структурні особливості формування метастабільних фаз в невпорядкованих сплавах на основі елементів з
високою щільністю упаковки.

2. Structural features of the formation of metastable phases in disordered alloys based on elements with high
packing density.

Реферат:
1. У дисертаційній роботі дослідженню структури, кристалічних, аморфних і рідких сплавів алюмінієвих
систем Al-V, Al-Hf, Al-Cu-Si, Zr-Cu-Al, Al-Zn, а також Fe-Cu-Si методами комп’ютерного моделювання та X-
променевої дифракції. Основна увага зверталась на фундаментальні та прикладні аспекти аналізу
структурних і фізико-хімічних характеристик досліджуваних сплавів, а також оптимізації методів їх
моделювання для вирішення актуальних задач у галузі створення інноваційних матеріалів. Актуальність
такого дослідження зумовлена необхідністю розвитку ефективних підходів до прогнозування властивостей
складних багатокомпонентних систем, які широко використовуються в аерокосмічній, автомобільній,
будівельній та електротехнічній промисловості. Зростаючий попит на легкі, міцні та корозійностійкі
матеріали стимулює пошук нових сплавів алюмінію та інших металів з покращеними характеристиками.
Комп’ютерне моделювання, як інструмент прогнозування властивостей матеріалів, відкриває нові



можливості для глибшого розуміння процесів, які визначають їхні експлуатаційні характеристики. Значна
увага приділялась обґрунтованому вибору сучасних міжатомних потенціалів для опису взаємодій у системах
на основі Al та Fe. Проведено аналіз можливостей методу для моделювання таких процесів, як фазові
перетворення, дифузія атомів, кристалізація та аморфізація. Значну увагу приділено порівнянню результатів
моделювання із експериментальними даними для систем Al-V, Al-Hf, Al-Cu-Si, Zr-Cu-Al, Al-Zn, Fe-Cu-Si, що
дозволило верифікувати розроблені моделі. На основі проведених досліджень розроблено методику
моделювання впливу температури та легуючих елементів на мікроструктуру та властивості складних
алюмінієвмісних сплавів. Можливості цієї методики були перевірені й на залізовмісних сплавах. Виконано
чисельні експерименти, які продемонстрували можливості управління структурними характеристиками
матеріалів для досягнення оптимальних властивостей. Особливу увагу приділено дослідженню впливу
нанорозмірних ефектів, що стають визначальними у випадку мікро- та наноструктурованих систем.
Результати роботи включають встановлення ключових закономірностей, які визначають взаємозв’язок між
мікроструктурою, фазовими станами та структурними характеристиками в рідкому стані сплавів на основі Al
та оцінено їх можливості й для інших сплавів, зокрема на основі Fe. Отримано нові дані про механізми
формування структурної стабільності та вплив термодинамічних параметрів на кластерну будову сплавів.
Розроблені моделі дозволяють прогнозувати поведінку матеріалів в умовах значних експлуатаційних
навантажень, включаючи високу температуру, корозійне середовище та радіаційний вплив. У дисертації
також визначено перспективи подальших досліджень у сфері комп’ютерного моделювання систем на основі
Al та Fe. Зокрема, рекомендовано шляхи з вдосконалення міжатомних потенціалів для більш точного опису
складних багатокомпонентних систем із неоднорідною структурою, а також інтеграцію комп’ютерних
методів для автоматизації аналізу даних моделювання.

2. In the thesis, the structure, crystalline, amorphous and liquid alloys of the aluminum systems Al-V, Al-Hf, Al-Cu-
Si, Zr-Cu-Al, Al-Zn, and Fe-Cu-Si were studied by computer modeling and X-ray diffraction. The main attention
was paid to the fundamental and applied aspects of analyzing the structural and physicochemical characteristics of
the studied alloys, as well as optimizing methods of their modeling to solve urgent problems in the field of
innovative materials. The relevance of this study is due to the need to develop effective approaches to predicting
the properties of complex multicomponent systems that are widely used in the aerospace, automotive,
construction, and electrical industries. The growing demand for lightweight, durable, and corrosion-resistant
materials is driving the search for new alloys of aluminum and other metals with improved characteristics.
Computer modeling, as a tool for predicting material properties, opens up new opportunities for a deeper
understanding of the processes that determine their performance. Considerable attention was paid to the
reasonable choice of modern interatomic potentials to describe interactions in Al and Fe-based systems. The
capabilities of the method for modeling such processes as phase transformations, atomic diffusion, crystallization,
and amorphization were analyzed. Considerable attention is paid to comparing the modeling results with
experimental data for Al-V, Al-Hf, Al-Cu-Si, Zr-Cu-Al, Al-Zn, and Fe-Cu-Si systems, which allowed us to verify the
developed models. Based on the research, a methodology for modeling the effect of temperature and alloying
elements on the microstructure and properties of complex aluminum-containing alloys was developed. The
capabilities of this methodology were also tested on iron-containing alloys. Numerical experiments have been
performed to demonstrate the possibility of controlling the structural characteristics of materials to achieve
optimal properties. Particular attention is paid to the study of the influence of nanoscale effects, which become
crucial in the case of micro- and nanostructured systems. The results of the work include the establishment of key
regularities that determine the relationship between microstructure, phase states, and structural characteristics in
the liquid state of Al-based alloys and their applicability to other alloys, including Fe-based ones, is assessed. New
data on the mechanisms of structural stability formation and the influence of thermodynamic parameters on the
cluster structure of alloys were obtained. The developed models allow predicting the behavior of materials under
significant operational loads, including high temperature, corrosive environment, and radiation exposure. The
thesis also identifies prospects for further research in the field of computer modeling of Al and Fe-based systems.
In particular, the ways to improve interatomic potentials for a more accurate description of complex



multicomponent systems with heterogeneous structures, as well as the integration of computer methods to
automate the analysis of simulation data are recommended.
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