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1. Етапи виконання

Номер етапу: 4

Назва етапу: Теоретичне дослідження та багаторівневе моделювання кінетики окиснення та структурної трансформації 
дисперсних і пористих вуглецевих матеріалів під високотемпературним опроміненням в окиснюючих середовищах. 
Теоретичне дослідження зниження омічних втрат в резонаторі терагерцового гіротрону шляхом використання 
періодичних поверхонь резонатору і функціональних метаматеріалів та опис магнітних станів рівноваги й релаксаційних 
процесів у високоспінових магнетиках. Експериментальне визначення структурних та композиційних характеристик 
одержаних у термовакуумій установці зразків подрібнених вуглецевих матеріалів.
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України
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Код ЄДРПОУ/ІПН: 00019270

Адреса: вул. Володимирська, буд. 54, м. Київ, 01601, Україна

Підпорядкованість: 

Телефон: 380442343243

E-mail: prez@nas.gov.ua

WWW: http://nas.gov.ua

4. Джерела та напрями фінансування

Підстава для проведення робіт: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади, академією наук 



(головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

КПКВК: 6541030

Напрям фінансування: 2.1 - фундаментальні дослідження
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5. Науково-технічна робота

Назва роботи (укр)

Розвиток наукових основ використання структурно складних функціональних матеріалів і середовищ у альтернативній 
енергетиці та ресурсозбереженні

Назва роботи (англ)

Development of scientific bases of application of structurally complex functional materials and media in alternative energy and 
resource saving.

Реферат (укр)

Метою НДР є отримання нових теоретичних й експериментальних результатів з фундаментального фізичного 
обґрунтування екологічно чистих, енергоефективних і ресурсозаощаджуючих методів одержання структурно-складних 
функціональних матеріалів альтернативної енергетики, прогнозування й оптимізації їх властивостей та радіаційної 
стійкості та їх залучення до інноваційних технологій енерго- та ресурсозбереження. Методами багатомасштабного 
комп’ютерного моделювання досліджені окислення, корозія і радіаційна формозміна ядерних графітів для 
високотемпературних реакторів IV покоління. Знайдений вплив газодинаміки окислювача на швидкість окислення 
ядерних графітів під електронним опроміненням. Побудована нова фрактальна модель пористих ядерних графітів різних 
марок, яка дозволила моделювати кінетику їх окислення й корозії методом кінетичного Монте-Карло. Експериментальні 
дані з розмірних змін ядерних графітів під реакторним опроміненням феноменологічно описані новою кінетичною 
моделлю із застосуванням підходу теорії фазових перетворень у віртуальних середовищах. Досліджені дисипативні й 
селективні властивості ВЧ-структури терагерцового гіротрона для біофізики і медицини і надані рекомендації з 
оптимізації конструкції резонатору шляхом поздовжнього гофрування, застосування керамічних покрить та 
функціональних метаматеріалів. Теоретично розглянуті перспективи застосувань високоспінових магнетиків зі спіном 1 і 
3/2 і на базі гамільтонова підходу наданий опис фазових станів рівноваги й нерівноважних процесів щодо рівнянь їх 
динаміки, спектрів колективних збуджень і явищ релаксації. Методами рентгеноструктурного аналізу й електронної 
мікроскопії високого розділення вперше доведено, що у термовакуумній установці шляхом об’єднання процесу 
вакуумування і швидкісного термічного нагрівання є можливим одержання нанодисперсного вуглецю (нанографіту) зі 
зміненим структурним станом, покращеною дисперсністю та наявністю багатошарових нанотрубок і фулерено-подібних 
утворень розмірами у 10-40 нм.

Реферат (англ)

The research goal is the obtainment of novel theoretical and experimental results considered as a fundamental physical basis of 
environmentally friendly, energy efficient and resource saving methods of production of structurally complex functional 
materials for alternative energy, prediction and optimization of their properties and radiation resistance, and their involvement 
in innovative energy and resources saving technologies. Oxidation, corrosion and radiation forming of nuclear graphites for high 
temperature GenIV reactors were studied by multiscale computer modeling methods. The oxidant gas dynamics effect on the 
nuclear graphite oxidation rate under electron irradiation was revealed. A new fractal model of porous nuclear graphite of 
various grade was built and allowed simulations of its oxidation and corrosion kinetics using the kinetic Monte Carlo method. 
Experimental data on the dimensional changes of nuclear graphite under reactor irradiation were phenomenologically described 
with the new kinetic model based on the virtual media phase transitions theory. Dissipative and selective properties of the RF 



section of the THz gyrotron for biophysics and medicine were investigated; this resulted in recommendations for a resonator 
design optimization by its longitudinal corrugation, application of ceramic coatings and functional metamaterials. The 
application prospects of high spin 1 and 3/2 magnetics were studied theoretically in a Hamiltonian approach, both phase 
equilibrium states and non-equilibrium processes were described in terms of dynamics equations, collective excitation spectra 
and relaxation phenomena. By means of the X-ray diffraction and high resolution electron microscopy, it was first proved that 
the thermal-vacuum (evacuation plus rapid heating) device is capable to obtain the nano-dispersed carbon (nanographite) with 
altered structure, improved dispersion and the presence of multiwalled nanotubes and fullerene-like formations sized to 10-40 
nm.

Індекс УДК: 539.16, УДК 539.1.01…04, 539.16, 621.038.83.002

Коди тематичних рубрик НТІ: 29.15.15

6. Науково-технічна продукція (НТП)

НТП 1

Назва продукції (укр): Нові теоретичні моделі корозійної поведінки графітів для реакторів IV покоління під опроміненням

Назва продукції (англ): New theoretical models of the corrosion behavior of the GenIV reactor graphites under irradiation

Очікувані результати: Методи, теорії

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

Опис продукції (укр): До аналізу пріоритетних експериментальних даних ННЦ ХФТІ застосований метод 
багатомасштабного комп’ютерного моделювання з використанням оригінальних й вільно розповсюджуваних програмних 
засобів. Побудована комп’ютерна модель камери окислення зразків ядерних графітів під електронним опроміненням на 
прискорювачі ELIAS і знайдений вплив газодинаміки окислювача на швидкість окислення. Запропонована й 
імплементована нова фрактальна модель пористих ядерних графітів, яка дозволила моделювати кінетику їх окислення й 
корозії методом кінетичного Монте-Карло. Експериментальні дані з розмірних змін ядерного графіту під реакторним 
опроміненням з успіхом описані новою кінетичною моделлю на основі підходу теорії фазових перетворень у віртуальних 
середовищах. Результати пояснюють спостережені емпіричні закономірності, складуть внесок до бази знань МАГАТЕ з 
властивостей опромінених ядерних графітів та застосовуються у плануванні подальших імітаційних опромінень на 
прискорювачах ННЦ ХФТІ. Резервом підвищення ККД і селективних властивостей конкуруючих мод перспективних для 
застосувань у біофізиці й медичній діагностиці джерел субміліметрового НВЧ-випромінювання — терагерцових 
гіротронів — є використання у конструкціях їх резонаторів інноваційних функціональних матеріалів. Шляхом числового 
моделювання досліджені селективні властивості гофрованої ВЧ-структури гіротрона на другій гармоніці циклотронної 
частоти і вперше показано, що омічні втрати потужності для мод в гофрованому хвилеводі подібні до таких у 
циліндричних металевих хвилеводах з діелектричним керамічним покриттям. Знайдено, що інноваційні покриття, 
зроблені з метаматеріалів з меншою за одиницю діелектричною проникністю, здатні бути використані до омічної селекції 
мод і зменшення втрат потужності на стінці резонатору.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія енергоресурсів, Економія матеріалів, Зменшення зносу обладнання

Стадія завершеності НТП: Звіт по НДДКР

Впровадження НТП: Не впроваджено

Строки впровадження: 

Виробник продукції: ННЦ "ХФТІ"

Споживачі продукції: ННЦ ХФТІ НАН України, МАГАТЕ, ІРЕ НАН України (м. Харків), Унів. Фукуї (Японія)

Перспективні ринки: ЄС, Франція, Велика Британія, США, Німеччина, Швейцарія, Японія

Права інтелектуальної власності: За договорами

Форми та умови передачі продукції: Спільні НДДКР

НТП 2

Назва продукції (укр): Нові функціональні матеріали для терагерцових гіротронів з покращеними селективними 



властивостями

Назва продукції (англ): New functional materials for terahertz gyrotrons with improved selective properties

Очікувані результати: Методи, теорії

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

Опис продукції (укр): До аналізу пріоритетних експериментальних даних ННЦ ХФТІ застосований метод 
багатомасштабного комп’ютерного моделювання з використанням оригінальних й вільно розповсюджуваних програмних 
засобів. Побудована комп’ютерна модель камери окислення зразків ядерних графітів під електронним опроміненням на 
прискорювачі ELIAS і знайдений вплив газодинаміки окислювача на швидкість окислення. Запропонована й 
імплементована нова фрактальна модель пористих ядерних графітів, яка дозволила моделювати кінетику їх окислення й 
корозії методом кінетичного Монте-Карло. Експериментальні дані з розмірних змін ядерного графіту під реакторним 
опроміненням з успіхом описані новою кінетичною моделлю на основі підходу теорії фазових перетворень у віртуальних 
середовищах. Результати пояснюють спостережені емпіричні закономірності, складуть внесок до бази знань МАГАТЕ з 
властивостей опромінених ядерних графітів та застосовуються у плануванні подальших імітаційних опромінень на 
прискорювачах ННЦ ХФТІ. Резервом підвищення ККД і селективних властивостей конкуруючих мод перспективних для 
застосувань у біофізиці й медичній діагностиці джерел субміліметрового НВЧ-випромінювання — терагерцових 
гіротронів — є використання у конструкціях їх резонаторів інноваційних функціональних матеріалів. Шляхом числового 
моделювання досліджені селективні властивості гофрованої ВЧ-структури гіротрона на другій гармоніці циклотронної 
частоти і вперше показано, що омічні втрати потужності для мод в гофрованому хвилеводі подібні до таких у 
циліндричних металевих хвилеводах з діелектричним керамічним покриттям. Знайдено, що інноваційні покриття, 
зроблені з метаматеріалів з меншою за одиницю діелектричною проникністю, здатні бути використані до омічної селекції 
мод і зменшення втрат потужності на стінці резонатору.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія енергоресурсів, Економія матеріалів, Зменшення зносу обладнання

Стадія завершеності НТП: Звіт по НДДКР

Впровадження НТП: Не впроваджено

Строки впровадження: 

Виробник продукції: ННЦ "ХФТІ"

Споживачі продукції: ННЦ ХФТІ НАН України, МАГАТЕ, ІРЕ НАН України (м. Харків), Унів. Фукуї (Японія)

Перспективні ринки: ЄС, Франція, Велика Британія, США, Німеччина, Швейцарія, Японія

Права інтелектуальної власності: За договорами

Форми та умови передачі продукції: Спільні НДДКР
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