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Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню дво- та трикомпонентних металічних розплавів з використанням
реконструйованих з експериментальних даних тривимірних структурних моделей, отриманих методом
оберненого Монте Карло і їх аналіз статистично-геометричним методом Вороного-Делоне.
Експериментально досліджено і проведено комплексний аналіз локальної атомної структури розплавів
систем Al-(Ni,Co), Al-Ni-(Co,Fe). Характерною рисою всіх кривих СФ є наявність передпіку. Показано, що
існування передпіку обумовлене впорядкованим розташуванням атомів перехідних металів у складі
політетраедричних кластерів ікосаедричного типу. На прикладі рідких металів (Na, K, Al) проведено
порівняння структурних моделей, отриманих методом RMC та молекулярної динаміки. Показано, що для
лужних металів обидва методи дають практично рівноцінні результати, котрі узгоджуються з
експериментальними даними. Для рідкого Al мають місце деякі розходження, які, однак, не є настільки
суттєвими, щоб віддавати перевагу одному із методів моделювання.



2. The dissertation is devoted to research of two and three-componential metallic melts with use of reconstruction
of three-dimensional structural models by RMC method with use of experimental curves of structure factor and to
the subsequent analysis of the received models by a statistical - geometrical Voronoy-Delauney method. The
complex analysis of the received data for Al-(Ni,Co), Al-Ni-(Co,Fe) melts was carried out. Prominent feature of the
received curves of structure factor is presence of prepeak on curves. It is shown, that existence of prepeak is
caused by the ordered arrangement of atoms of transitive metals in clusters. By the example of liquid metals (Na,
K, Al) comparison of two basic methods of modeling - a method of RMC and molecular dynamics was carried out. It
is shown, that for alkaline metals both methods gives results which are well coordinated among themselves and to
experimental data. For liquid aluminum the coordination is a little bit worse, but divergences are not so significant
and do not allow to speak about an incorrectness of any of these methods in modeling of it's structure.
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