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1. Теоретичне дослідження ближнього порядку і параметрів надтонкої взаємодії в аустенітах Fe-N і Fe-C

2. Theoretical investigation of the short range order and the parameters of hyperfine interactions in Fe-N and Fe-
C austenites.

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена теоретичному дослідженню розподілу атомів азоту і вуглецю в решітці
ГЦК заліза. В роботі розраховано парні потенціали вуглець-вуглець в ГЦК матриці заліза. Монте-Карло
моделювання показало, що на відміну від азоту, атоми вуглецю в ГЦК решітці заліза відштовхуються і
розташовуються на максимально можливих відстанях один від одного. Розроблено новий метод обробки
експериментальних Мессбауеровскіх спектрів SOMM, який оснований на принципах самоорганізації.
Критерієм згоди між експериментальним і розрахованим спектром є оцінка середнього ризику. Цим
методом проведена обробка відомих експериментальних Мессбауерівських спектрів сплавів Fe-8.0% ат. C і
Fe-9.0% ат. N. Отримано нові розкладання спектрів на компоненти. Для вуглецевого аустеніту - одна
синглетна і дві дублетних лінії, для азотистого - три синглетні і дві дублетні лінії. Теоретичні результати



підтверджують правильність отриманих в роботі розкладань на компоненти експериментальних
Мессбауерівських сплавів Fe-8.0% ат. C і Fe-9.0% ат. N.

2. Dissertation is dedicated to the theoretical investigation of the nitrogen and carbon atoms distribution in the fcc
iron lattice. Electronic structure modelling and hyperfine interaction parameters calculation were carried out with
the help of high precision ab-initio FLAPW method. Carbon-carbon pair potentials have been calculated in FCC
iron matrix. Monte Carlo modelling has shown that, contrary to nitrogen, carbon atoms are being repulsed by each
other and take up the positions at the maximal distance between each other. The calculations of atomic structure
and average values of the hyperfine interaction parameters in five ordered Fe32A3 (A = C, N) structures with
different interstitial atoms arrangement were performed by FLAPW method to interpret experimental spectra.
Mossbauer spectra of the alloys have been calculated on the basis of the results of Monte Carlo modelling of the
short range order and calculated parameters of hyperfine interactions.
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