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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.15

Тема дисертації:
1. Аb initio обчислення характерних параметрів утворення квазібінарних евтектичних боридних систем

2. Ab initio calculation of the characteristic parameters of quasi-binary eutectic boride composites

Реферат:
1. У дисертаційній роботі за допомогою методу апріорного псевдопотенціалу для різних квазібінарних
композитів з керамічною матрицею (на основі боридів і сплавів бору) були обчислені енергія
міжкомпонентної взаємодії, характерні параметри утворення евтектики, а також фізико-механічні
властивості систем. В рамках запропонованої моделі були побудовані псевдопотенціали багатоатомних
молекул, за допомогою яких обчислено енергію взаємодії компонентів досліджуваних систем. На основі
отриманих енергетичних характеристик були перевірені факти утворення евтектики в цих системах.
Показано, що всі розглянуті композити є квазібінарними, у них відсутня розчинність між компонентами.
Побудовані, використовуючи метод псевдопотенціалу, термодинамічні потенціали описують стан
композитів при нульових температурах. Для обчислення температурної частини термодинамічних
потенціалів було використано наближення Ейнштейна. Отримано функціональну залежність



термодинамічного потенціалу двохкомпонентного сплаву від концентрації компонент і температури. З
умови екстремуму термодинамічних потенціалів обчислені характерні параметри (концентрація і
температура в точці евтектики) різних композитів. Для визначення фізико-механічних характеристик
композитів був використаний загальноприйнятий підхід - правило сумішей. Були обчислені: теоретична
міцність, модуль Юнга, коефіцієнт питомого електроопору для компонент і для композитів. Отримані
результати для модуля Юнга перевищують свої експериментальні значення, оскільки в розрахунках
розглядаються тільки ідеальні кристали, але при цьому зберігається загальна закономірність зміни модуля
Юнга для матеріалів, яка характерна і для експериментальних даних.

2. In the thesis by means of quantum-mechanical methods (a priori pseudopotential) calculated the characteristic
parameters of the eutectic formation (concentration and melting temperature) for various quasi-binary ceramic
matrix composites (based on borides and boron alloy). Under the proposed models are built pseudopotentials for
polyatomic molecules with which calculated the energy of interaction between members of the composite. Using
the pseudopotential method for alloys, built the thermodynamic potentials describing the state of the composites
at zero temperatures. To calculate the temperature of the thermodynamic potentials used Einstein's model, where
all the vibrating atoms is attributed to the same frequency. Obtain a functional dependence of the binary alloy
thermodynamic potential from the component concentrations and temperature. Optimality conditions of
thermodynamic potentials, a system of two algebraic equations with two unknowns - the concentration and
temperature of the eutectic melting. Physical and mechanical properties of the composites were calculated using
the law of mixtures. Calculated strength, Young's modulus of the composite, the coefficient of resistivity. The
calculated Young's modulus values for the considered composites exceed their experimental values, as in the
calculations are only considered ideal crystals, but, the general pattern of change of the Young's modulus for the
material characteristic and the experimental data.
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