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5. Науково-технічна робота

Назва роботи (укр)

Теорія фазових перетворень, кінетичних і дифузійних явищ в конденсованих середовищах

Назва роботи (англ)

A theory of phase transformations, kinetic and diffusion phenomena in condensed media

Реферат (укр)

1. Моделюється поведінка двошарових захисних покриттів Zn-Mg під час відпалу. Відпал сприяє утворенню MgZn2 на 
верхній поверхні покриття і Mg2Zn11 на межі розділу між шаром Zn і верхнім шаром ZnMg, що призводить до поліпшення 
корозійної стійкості та механічних характеристик. Сформульовано дифузійну модель фазового перетворення. Основні 
рівняння дифузії з рухомими межами розділу розв’язуються числовим методом з використанням перетворення 
просторової змінної, що зводить дифузійну задачу до еквівалентної задачі дифузії з фіксованими межами розділу. 
Передбачення моделі добре узгоджуються з експериментальними результатами. 2. Для дослідження кінетики нуклеації в 
конденсованих бінарних розчинах запропоновано новий підхід, що є комбінацією класичної термодинаміки і 
макроскопічної кінетики. Теорія охоплює розпад рідких і твердих розчинів, що відбувається шляхом нуклеації, а також 
перетворення рідина-тверде тіло. Розглянуто випадки зародження двокомпонентних виділень як фіксованого, так і 
змінного складу. Одержано рівняння рівноваги критичного зародка і визначено його параметри, а саме критичний радіус, 
склад. Рівняння рівноваги зародка потім використовуються в макроскопічних дифузійних рівняннях його зростання. Цей 
підхід може бути використано в загальному випадку неідеального розчину. 3. Розглянуто проблему неопуклої 
стохастичної оптимізації, з якою зазвичай стикаються під час навчання глибоких нейронних мереж. У фізичному 
моделюванні подібну задачу можна вирішити за допомогою усталеного методу динаміки Ланжевена в поєднанні з 
імітованим відпалом. На основі рішення дискретного рівняння Ланжевена з повільно зростаючим коефіцієнтом в'язкості, 
запропоновано новий метод стохастичної оптимізації – CoolMomentum. Показано, що він здатний досягти високої 
точності з нейромережею Resnet-20 на наборі даних Cifar-10 та нейромережею Efficientnet-B0 на наборі даних Imagenet.

Реферат (англ)

1. The behavior of two-layer protective coatings Zn-Mg during annealing is modeled. Annealing promotes the formation of 
MgZn2 on the upper surface of the coating and Mg2Zn11 on the interface between the Zn layer and the upper layer of ZnMg, 
which leads to improved corrosion resistance and mechanical characteristics. A diffusion model of this phase transformation is 
formulated. The basic diffusion equations with moving boundaries are solved numerically applying the transformation of the 
spatial variable that reduces the diffusion problem to the equivalent diffusion problem with fixed boundaries. The model 
predictions agree well with experimental results. 2. To study the kinetics of nucleation in condensed binary solutions, a new 
approach is proposed, which is a combination of classical thermodynamics and macroscopic kinetics. The theory covers the 
decomposition of liquid and solid solutions proceeding via the nucleation pathway as well as liquid-solid transformation. The 
cases of nucleation of two-component precipitates of both fixed and variable composition are considered. The equation of 
equilibrium of the critical nucleus is obtained and its parameters are determined, namely the critical radius and composition. 
The nucleus equilibrium equations are then used in macroscopic diffusion equations of its growth. This approach can be used in 
the general case of an non-ideal solution. 3. The problem of non-convex stochastic optimization, usually faced while training 
deep neural networks, is considered. In physical modeling a similar problem can be solved using the established method of 
Langevin dynamics in combination with simulated annealing. Based on the solution of the discrete Langevin equation with a 
slowly increasing viscosity coefficient, a new method of stochastic optimization - CoolMomentum, is proposed. It is shown to 
achieve high accuracies with the Resnet-20 neural network on the Cifar-10 dataset and the Efficientnet-B0 neural network on 



the Imagenet dataset.
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6. Науково-технічна продукція (НТП)

НТП 1

Назва продукції (укр): Coolmomentum: алгоритм стохастичної оптимізації штучних нейронних мереж

Назва продукції (англ): Coolmomentum: an algorithm for stochastic optimization of artificial neural networks

Очікувані результати: Методи, теорії

Галузь застосування: K 73.10.0 Дослідження та розробки в галузі природничих та технічних наук

Опис продукції (укр): Стохастична оптимізація неопуклої цільової функції параметрів штучної нейромережі проводиться 
методом ітерацій на основі рішення дискретного рівняння Ланжевена. Для застосування імітованого відпалу, коефіцієнт 
інерції повільно зменшується за певним графіком від початкового значення, близького до одиниці, до нуля.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів, технологій тощо) для 
забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту

Стадія завершеності НТП: Звіт по НДДКР

Впровадження НТП: Не впроваджено
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