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ÇÀÃÀËÜÍÀ ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÎÁÎÒÈ


Àêòóàëüí³ñòü òåìè. Òèòàíîâ³ ñïëàâè º îäíèì ç íàéâàæëèâ³øèõ êîíñòðóêö³éíèõ ìàòåð³àë³â çàâäÿêè ¿õ âèñîê³é ïèòîì³é ì³öíîñò³ òà êîðîç³éí³é ñò³éêîñò³ â àãðåñèâíèõ ñåðåäîâèùàõ. Âèâ÷åííÿ ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü ó òèòà�íîâèõ ñïëàâàõ ñòàíîâèòü âåëèêèé ïðàêòè÷íèé ³íòåðåñ, îñê³ëüêè ñàìå âíàñë³äîê ðîçâèòêó òàêèõ ïåðåòâîðåíü ïðè òåðì³÷í³é îáðîáö³ â³äáóâàºòüñÿ ôîðìóâàííÿ ñòðó�êòóðíèõ ñòàí³â ³ç íåîáõ³äíèìè ô³çèêî-ìåõàí³÷íèìè õàðàêòåðèñòèêàìè. Âàæëè�âè�ìè ëåãóþ÷èìè êîìïîíåíòàìè òèòàíîâèõ ñïëàâ³â, ÿê³ çíà÷íîþ ì³ðîþ çóìîâëþ�þòü ¿õ ñòðóê�òóðó òà âëàñòèâîñò³, º åëåìåíòè, ùî ñòàá³ë³çóþòü âèñîêî�òåìïåðàòóðíó àëîòðîï³÷íó ìîäèô³êàö³þ òèòàíó �symbol 190 \f "Symbol" \s 13�� �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ôàçó (�symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðè). Òàêèìè º, íàïðèêëàä, ìîë³áäåí, âàíàä³é, òàíòàë òà í³îá³é (�symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðè ³çîìîðôíîãî òèïó), à òàêîæ çàë³çî òà õðîì (�symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòà�á³�ë³�çà�òî�ðè åâòåêòî³äíîãî òèïó).


 Íà ñüîãî�äí³ ðÿä àñïåêò³â ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü ó òèòàíî�âèõ ñïëàâàõ ùå íå ç'ÿñîâàíî îñòàòî÷íî. Â çíà÷í³é ì³ð³ öå ñòîñóºòüñÿ êðèñ�òà�ë³÷�íî¿ áóäîâè ³ ìåõàí³çìó ôîðìóâàííÿ ñòðóêòóðè ìàðòåíñèòíèõ ôàç. Ðåçóëüòàòîì ìàðòåíñèò�íîãî ïåðåòâîðåííÿ â á³íàðíèõ ñïëàâàõ òèòàíó ç âêàçàíèìè âèùå åëåìåíòàìè ïðè ìàëèõ ¿õ êîíöåíòðàö³ÿõ º ìàðòåíñèòíà �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ôàçà ³ç ãåêñàãîíàëüíîþ ù³ëüíî óïàêîâàíîþ (ÃÙÓ) ãðàòêîþ. Ïðè äîñÿãíåíí³ ïåâíî¿ êðèòè÷íî¿ êîíöåíòðàö³¿ ìîæëèâå ïîðóøåííÿ ñï³ââ³äíîøåíü ïàðàìåòð³â ÃÙÓ ãðàòêè ³ âèíèêíåííÿ îðòîðîìá³÷íîãî, òàê çâàíîãî �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàðòåíñèòó. Òàêèé ïåðåõ³ä â³ä �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��- äî �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��- ìàðòåíñèòíî¿ ôàçè º óí³êàëüíèì ó òîìó ðîçóì³íí³, ùî éîãî õàðàêòåðèçóº ïîñòóïîâà çì³íà áàãàòüîõ ô³çè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê ìàðòåíñèòíî¿ ôàçè. Îðòîðîìá³÷íèé ìàðòåíñèò óòâî�ðþ�ºòüñÿ â ñïëàâàõ òèòàíó ç ³çîìîðôíèìè �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðàìè, â òîé ÷àñ ÿê ó ñïëà�âàõ òèòàíó ç åâòåêòî³äîóòâîðþþ÷èìè åëåìåíòàìè ìàðòåíñèòíà ôàçà, ÿê ïðàâèëî, çáåð³ãàº ÃÙÓ ãðàòêó â óñüîìó ä³àïàçîí³ êîíöåíòðàö³é ëåãóþ÷îãî åëåìåíòó.


Íà ïî÷àòîê ðîáîòè íàä äèñåðòàö³ºþ äàí³ ïðî êðèñòàëîãåîìåòðè÷í³ õà�ðà�ê�òå�ðèñòèêè ôàç, ùî âèíèêàþòü ó ïðîöåñ³ ìàð�òåíñèòíîãî ïåðåòâîðåííÿ, áóëè áàãàòî â ÷î�ìó ñóïåðå÷ëèâ³. Íåïîâíèìè áóëè äàí³ ïðî òåðìî�äè�íà�ì³�÷�í³ õàðàêòåðèñòèêè ôàç ó á³íàðíèõ ñèñòåìàõ, îñíîâîþ ÿêèõ º òèòàí. Ïðèðîäà îð�òî�ðîìá³÷íî¿ ñèìåòð³¿ �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàðòåíñèòó çàëèøàëàñü äèñêóñ³éíîþ. Áóëà â³äîìà ñõå�ìà ôîðìóâàííÿ îðòîðîìá³÷íîãî ìàðòåíñèòó, çàïðîïîíîâàíà Áàãàðÿöüêèì ³ç ñï³â�ðî�á³òíèêàìè, çã³äíî ÿêî¿ îðòîðîìá³÷íèé ìàðòåíñèò º ðåçóëüòàòîì íå�çà�âåðøåíîãî çñóâó àòîìíèõ ïëîùèí ïðè ÎÖÊ-ÃÙÓ ïåðåòâîðåíí³. Ïðè÷èíè ïîä³áíî¿ íåçàâåðøåíîñò³ çàëèøàëèñÿ, ïðîòå, íåç'ÿñîâàíèìè. Ç ³íøîãî áîêó, áóëè â³äîì³ åëåêòðîííîì³êðîñêîï³÷í³ äîñë³äæåííÿ Ã. Ôëàóåðà òà ³í. ïðî ³ñíóâàííÿ äèñïåðñíèõ ìîäóëüîâàíèõ ñòðóêòóð â îðòî�ðîì�á³÷�íîìó ìàðòåíñèò³ äåê³ëüêîõ á³íàðíèõ ñèñòåì, ïðîòå ¿õ ôîðìóâàííÿ àâòîðè çâ�symbol 162 \f "Symbol" \s 13��ÿçóâàëè íå ç ïðè÷èíàìè, à ç íàñë³äêàìè óòâîðåííÿ îðòîðîìá³÷íî¿ ãðàòêè ìàðòåíñèòó. Ñë³ä â³äì³òèòè, ùî ôîðìóâàííÿ òàêèõ ìîäóëüîâàíèõ ñòðóêòóð ìîæå áóòè îäíèì ç ïåðñïåêòèâíèõ øëÿõ³â ïîêðàùåííÿ ìåõàí³÷íèõ âëàñòèâîñòåé òèòàíîâèõ ñïëàâ³â.


Ðåçóëüòàòè äîñë³äæåííÿ Ôëàóåðà, ùî âïåðøå ïîêàçàëè ³ñíóâàííÿ ïðîñòîðîâî ìîäóëüîâàíèõ (ïî êîíöåíòðàö³¿ ëåãóþ÷îãî åëåìåíòà) ñòðóêòóð ó ìàðòåíñèò³, ïîñëóæèëè ïîøòîâõîì äëÿ ïîáóäîâè ìîäåë³ îðòîðîìá³÷íîãî ìàðòåíñèòó ²âàñèøèíà òà Êîñåíêî. Âîíè ïîêàçàëè, ùî ó âèïàäêó ôîðìóâàííÿ â ÃÙÓ òâåðäîìó ðîç÷èí³ ïðîñòîðîâî ìîäóëüîâàíî¿ ñòðóêòóðè ïðóæíà âçàºìîä³ÿ êîãåðåíòíî ïîºäíàíèõ çá³äíåíèõ ³ çáàãà÷åíèõ (ùî â³äð³çíÿþòüñÿ, â³äïîâ³äíî, ïàðàìåòðàìè ãðàòêè) ¿¿ ñêëàäîâèõ, ïðèçâîäèòü äî ¿õ ëîêàëüíèõ ñòàòè÷íèõ äåôîðìàö³é, ó ðåçóëüòàò³ ÿêèõ ðîçïîä³ë ³íòåíñèâíîñòåé íà ðåíòãåíîãðàìàõ íàáóâàº âèãëÿäó, õàðàêòåðíîãî äëÿ îðòîðîìá³÷íî¿ ãðàòêè. Òàêèì ÷èíîì, ïðîáëåìà ôîðìóâàííÿ îðòîðîìá³÷íîãî ìàðòåíñèòó çâîäèòüñÿ äî ïðîáëåìè ñò³éêîñò³ ÃÙÓ òâåðäîãî ðîç÷èíó äî ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü òèïó ñï³íîäàëüíîãî ðîçïàäó òà àòîìíîãî âïîðÿäêóâàííÿ, ùî ìîæóòü áóòè ïðè÷èíîþ ôîðìóâàííÿ òàêèõ ñòðóêòóð. Äëÿ âèð³øåííÿ ö³º¿ ïðîáëåìè â äàí³é ðîáîò³ âïåðøå âèêîðèñ�òàíî ï³äõ³ä, ÿêèé áàçóºòüñÿ íà òåîðåòè÷íîìó äîñë³äæåíí³ òåðìîäèíàì³÷íî¿ ñò³éêîñò³ òâåðäèõ ðîç÷èí³â çàì³ùåííÿ íà îñíîâ³ òèòàíó ùîäî ðîçâèòêó ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü, çäàòíèõ âïëèíóòè íà êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó ìàðòåíñèòíèõ ôàç. 


Ìåòà ðîáîòè ïîëÿãàº ó âèçíà÷åíí³ êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðíèõ îáëàñòåé ñòàá³ëüíîñò³ ÃÙÓ ³ ÎÖÊ òâåðäèõ ðîç÷èí³â òèòàíó ³çîìîðôíîãî òà åâòåêòî³äíîãî òèï³â ïî â³äíîøåííþ äî ³çîñòðóêòóðíèõ ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü (ðîçïàä çà ñï³íîäàëüíèì ìåõàí³çìîì, âèíèêíåííÿ äàëüíüîãî ïîðÿäêó, òîùî), à òàêîæ ¿õ ìîæëèâîãî âïëèâó íà êðèñòàë³÷íó áóäîâó ìàðòåíñèòíèõ ôàç. Ó â³ä�ïîâ³ä�íîñò³ äî ïîñòàâëåíî¿ ìåòè íåîáõ³äíî áóëî âèð³øèòè òàê³ çàäà÷³:


1. Îòðèìàòè äàí³ ïðî åíåðãåòè÷í³ ïàðàìåòðè âçàºìîä³¿ àòîì³â çàì³ùåííÿ â ÃÙÓ òà ÎÖÊ á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ ³ ïðîàíàë³çóâàòè íà ¿õ îñíîâ³ ìîæëèâ³ñòü âè�íè�ê��íåííÿ â òàêèõ ðîç÷èíàõ ïðîñòîðîâèõ ìîäóëÿö³é êîíöåíòðàö³¿ àòîì³â çàì³ùåííÿ.


2. Âñòàíîâèòè êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðí³ îáëàñò³ òåðìîäèíàì³÷íî¿ ñò³éêîñò³ ÃÙÓ òà ÎÖÊ á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èí³â íà îñíîâ³ òèòàíó òà, âèõîäÿ÷è ç öüîãî, äàòè ïîÿñíåííÿ îêðåìèì äåòàëÿì ôàçîâèõ ä³àãðàì òèòàíîâèõ ñïëàâ³â.


3. Âèâ÷èòè âïëèâ ñòóïåíþ îðòîðîìá³÷íîñò³ ìàðòåíñèòó íà éîãî êðèñòàëî�ãåî�ìåò�ðè÷�í³ ïàðàìåòðè, òàê³ ÿê îð³ºíòàö³ÿ ãàá³òóñíî¿ ïëîùèíè êðèñòàë³â ìàðòåíñèòó, à òàêîæ â³äíîñíà îá'ºìíà ÷àñòêà äîìåí³â ç äâ³éíèêîâîþ îð³ºíòàö³ºþ â ãðàíèöÿõ êðèñòàëó ìàðòåíñèòó.


Íàóêîâà íîâèçíà ðîáîòè. Ó ðîáîò³ âïåðøå îòðèìàíî òàê³ ðåçóëüòàòè:


1. Âñòàíîâëåíî ôóíêö³¿ ïðîñòîðîâîãî ðîçïîä³ëó àòîì³â çàì³ùåííÿ òà òèïè íàäñòðóêòóð äëÿ ñïëàâ³â òèòàíó ç í³îá³ºì, ìîë³áäåíîì, õðîìîì, òàíòàëîì, çàë³çîì, ôîðìóâàííÿ ÿêèõ º òåðìîäèíàì³÷íî íàéâèã³äí³øèì íà ïî÷àòêîâèõ ñòàä³ÿõ âïîðÿäêóâàííÿ ÷è ðîçïàäó ÃÙÓ òà ÎÖÊ ôàç.


2. Ïîêàçàíî, ùî äåôîðìàö³éíî-çóìîâëåíà ñêëàäîâà åíåðã³¿ âçàºìîä³¿ àòîì³â çà�ì³ùåííÿ â ÃÙÓ ìàðòåíñèò³ º ñóòòºâîþ ç òî÷êè çîðó òåðìîäèíàì³÷íî¿ ïîâåä³íêè òâåðäîãî ðîç÷èíó ³ ñêëàäàº äî 0.2 �symbol 184 \f "Symbol" \s 13�� 0.6 åÂ/àòîì.  


3. Âñòàíîâëåíî êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðí³ îáëàñò³ òåðìîäèíàì³÷íî¿ ñò³éêîñò³ ÎÖÊ òà ÃÙÓ òâåðäèõ ðîç÷èí³â ïî â³äíîøåííþ äî ³çîñòðóêòóðíèõ ôàçîâèõ ïå�ðå�òâîðåíü äëÿ ñïëàâ³â òèòàíó ç ìîë³áäåíîì, í³îá³ºì, òàíòàëîì, çàë³çîì òà õðîì�îì. Ïîêàçàíî, ùî äëÿ ñïëàâ³â åâòåêòî³äíîãî òèïó, íà â³äì³íó â³ä ñïëàâ³â ³çîìîð�ô�íîãî òèïó, âòðàòà ñòàá³ëüíîñò³ ïîâèííà â³äáóâàòèñü çà äóæå íèçüêèõ òåìïåðàòóð, ùî ðîáèòü ïðàêòè÷íî íåìîæëèâèì ïåðåõ³ä äî òåðìîäèíàì³÷íî ð³âíîâàæíèõ ñòàí³â.


4. Âñòàíîâëåíî ìîæëèâ³ñòü ³ñíóâàííÿ òðèêðèòè÷íî¿ òî÷êè íà ð³âíîâàæíèõ ä³àãðàìàõ ñòàíó ñïëàâ³â òèòàíó ç òàíòàëîì, âàíàä³ºì òà õðîìîì, âèçíà÷åíî â³äïîâ³äí³ òåìïåðàòóðè òà êîíöåíòðàö³¿.


5. Ïîêàçàíî, ùî â á³íàðíèõ ñïëàâàõ òèòàíó ç �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðàìè ³ñíóº çàëåæí³ñòü â³äíîñíî¿ îá'ºìíî¿ ÷àñòêè äîìåí³â ç äâ³éíèêîâîþ îð³ºíòàö³ºþ â ãðàíèöÿõ êðèñòà�ëó ìàðòåíñèòó, â³ä êîíöåíòðàö³¿ �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðà, ïðè÷îìó çá³ëüøåííÿ ö³º¿ ÷àñòêè ç êîí�öåíòðàö³ºþ ìîæå ìàòè ñâî¿ì íàñë³äêîì ìîíîäîìåí³çàö³þ ìàðòåíñèòíèõ êðèñòàë³â.


6. Âñòàíîâëåíî ð³âíîâàæí³ ïîëîæåííÿ ãàá³òóñíèõ ïëîùèí ìàðòåíñèòó â çàëåæ�íî�ñ�ò³ â³ä âì³ñòó �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîð³â. Ïåðåäáà÷åíî òà åêñïåðèìåíòàëüíî ï³äòâåðäæåíî àíîìàëüíó äëÿ òèòàíîâèõ ñïëàâ³â çì³íó ïîëîæåííÿ ãàá³òóñíèõ ïëîùèí â³ä ïîëþ�ñà {443}�symbol 98 \f "Symbol" \s 13�� äî ïîëþñà {413}�symbol 98 \f "Symbol" \s 13�� â ñïëàâàõ òèòàíó ç í³îá³ºì ïðè çá³ëüøåíí³ âì³ñòó í³îá³þ.    


Ïðàêòè÷íå çíà÷åííÿ îäåðæàíèõ ðåçóëüòàò³â. Ïðîâåäåí³ â ðàìêàõ ðîáîòè òåîðåòè÷í³ äîñë³äæåííÿ òåðìîäèíàì³÷íèõ âëàñòèâîñòåé ³ ñòðóêòóðíèõ îñîáëèâîñòåé á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èí³â íà îñíîâ³ òèòàíó äîçâîëÿþòü çðîçóì³òè çàêîíîì³ðíîñò³ ³çîñòðóêòóðíèõ ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü ó âèñîêîòåìïåðàòóðí³é òà ìàðòåíñèòí³é ôàçàõ ó òèòàíîâèõ ñïëàâàõ. Îòðèìàí³ äàí³ ïðî êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðí³ ìåæ³ ñòàá³ëüíîñò³ îêðåìèõ ³çîñòðóêòóðíèõ ñòàí³â â³äêðèâàþòü ìîæ�ëèâ³ñòü îïòèì³çàö³¿ ðåæèì³â òåðì³÷íî¿ îáðîáêè òèòàíîâèõ ñïëàâ³â.


Îäåðæàí³ â äèñåðòàö³éí³é ðîáîò³ ðåçóëüòàòè ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàí³ â äîñë³äæåííÿõ, ùî ìàþòü çà ìåòó ö³ëåñïðÿìîâàíó çì³íó ì³êðîñòðóêòóðè òèòà�íî�âèõ ñïëàâ³â ç ìåòîþ ïîêðàùåííÿ ¿õ ìåõàí³÷íèõ âëàñòèâîñòåé.


Îñîáèñòèé âíåñîê çäîáóâà÷à Â äèñåðòàö³éí³é ðîáîò³ óçàãàëüíåíî ðåçóëüòàòè äîñë³äæåíü, ïðîâåäåíèõ ïðè áåçïîñåðåäí³é ó÷àñò³ àâòîðà, îñîáèñòèé âíåñîê ÿêîãî ïîëÿãàº ó ïðîâåäåíí³ ðîçðàõóíê³â òåð�ìî�äèíàì³÷íèõ âëàñòèâîñòåé òà ñòðóêòóðíèõ îñîáëèâîñòåé á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èí³â íà îñíîâ³ òèòàíó, à òàêîæ ðÿäó êðèñòàëîãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòð³â öèõ ñïëàâ³â, âñòàíîâëåíí³ çàêîíîì³ðíîñòåé âïëèâó òåìïåðàòóðíî-êîíöåíòðàö³éíèõ ôàêòîð³â íà õàðàêòåð ôàçîâèõ ïåðå�òâîðåíü ó á³íàðíèõ òèòàíîâèõ ñïëàâàõ.


 Øåâ÷åíêî Ñ.Â. ïðèéìàâ áåçïîñåðåäíþ ó÷àñòü â îáãîâîðåíí³ òà íàïèñàíí³ ñòàòåé.


Àïðîáàö³ÿ ðåçóëüòàò³â äèñåðòàö³¿. Ìàòåð³àëè äèñåðòàö³¿ äîïîâ³äàëèñü òà îáãîâîðþâàëèñü íà:


1. ICOMAT’95 International Conference on Martensite, Lausanne, Switzerland, 1995.


2. Coêèpíe-95, 3-é ×epêaccêèé ceìèíap còpaí coäpyæecòâa "Aêòyaëüíûe âoïpocû äèô�ôyçèè, ôaçoâûx è còpyêòypíûx ïpeâpaùeíèé â cïëaâax, ×epêaccû, 1995.


3. DIFTRANS’98  International workshop "Diffusion and  diffusional phase transformations in alloys, Cherkasy,1998.


4. Ïopÿäoê â ìeòaëëax è cïëaâax, Meìopèaëüíûé cèìïoçèyì â ÷ecòü aêaäeìèêa A.A. Cìèp�íoâa, Kèeâ, 1998.


5. Kurdyumov Memorial International Conference on Martensite, Moscow, Russia, 1999.


Çâ'ÿçîê ðîáîòè ç íàóêîâèìè ïðîãðàìàìè, ïëàíàìè, òåìàìè. Ðîáîòà âèêîíóâàëàñü â ²íñòèòóò³ ìåòàëîô³çèêè ÍÀÍ Óêðà¿íè â ðàìêàõ áþäæåòíî¿ òåìè ¹01964018946 òà ïðîåêòó ÓÍÒÖ ¹51.


Ïóáë³êàö³¿.	Îñíîâí³ ðåçóëüòàòè äèñåðòàö³éíî¿ ðîáîòè âèêëàäåíî â 5 íàóêîâèõ ïóáë³êàö³ÿõ (ñòàòòÿõ), ïåðåë³ê ÿêèõ íàâåäåíèé â ê³íö³ àâòîðåôåðàòó.


Ñòðóêòóðà äèñåðòàö³¿. Äèñåðòàö³ÿ ñêëàäàºòüñÿ ³ç âñòóïó, ï'ÿòüîõ ðîç�ä³ë³â, çàãàëüíèõ âèñíîâê³â, îäíîãî äîäàòêó òà ñïèñêó âèêîðèñòàíèõ ë³òåðàòóðíèõ äæåðåë.


Îáñÿã ðóêîïèñó - 133 ñòîð³íêè äðóêîâàíîãî òåêñòó, â òîìó ÷èñë³ 29 ìàëþíê³â, 11 òàáëèöü, îäèí äîäàòîê, ñïèñîê âèêîðèñòàíèõ ë³òåðàòóðíèõ äæåðåë - 113 íàéìåíóâàíü.


Ìåòîäîëîã³ÿ äîñë³äæåíü. Â ðîáîò³ âèêîðèñòàíî ì³êðîñêîï³÷íó àòîì�íó ìîäåëü òâåðäîãî ðîç÷èíó òà â³äïîâ³äíó íåêîíòèíóàëüíó òåîð³þ âçàºìîä³¿ òî÷êîâèõ äåôåêò³â ïðîíèêíåííÿ òà çàì³ùåííÿ â ïðóæíî-àí³çîòðîïíèõ êðèñòàëàõ, çàñòîñîâàíî ìåòîä ñòàòèêè ãðàòêè (ðîçðàõóíê³â Ôóð'º-êîìïîíåíò³â êîîðäèíàòíèõ çàëåæíîñòåé ñèëîâèõ òà ãåîìåòðè÷íèõ âåëè÷èí), ÿêèé äîçâîëÿº âðàõóâàòè åôåêòè, ïîâ'ÿçàí³ ç àí³çîòðîï³ºþ ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé êðèñòàëó. Äëÿ òåîðåòè÷íîãî àíàë³çó êðèñòàëîãðàô³÷íèõ ïàðàìåòð³â ìàðòåíñèòíèõ ôàç âèêîðèñ�òàíî ìåòîä ì³í³ì³çàö³¿ ïðóæíî¿ åíåðã³¿, ÿêà âèíèêàº ïðè ôîðìóâàíí³ ïëàñòèí ìàðòåíñèòó âñåðåäèí³ ìàòðèö³ âèõ³äíî¿ ôàçè. Äëÿ åêñïåðèìåí�òàëüíîãî âèçíà÷åí�íÿ îð³ºíòàö³é ïëîùèí ãàá³òóñó ìàðòåíñèòó âèêîðèñòàíî ìåòîäè åëåêòðîííî¿ ì³êðîñêîï³¿ (ñë³äîâèé àíàë³ç). 


ÇÌ²ÑÒ ÐÎÁÎÒÈ


Ó âñòóïí³é ÷àñòèí³ îáãðóíòîâàíî àêòóàëüí³ñòü òåìè äèñåðòàö³¿, ñôîð�ìóëüîâàíî ìåòó ³ çàäà÷³ ðîáîòè, ñòèñëî âèêëàäåí³ ãîëîâí³ ðåçóëüòàòè äîñë³äæåííÿ, ïîêàçàíî ¿õ íàóêîâó íîâèçíó òà ïðàêòè÷íó ö³íí³ñòü, ñôîð�ìóëüîâà�íî âèñíîâêè çà ðåçóëüòàòàìè äèñåðòàö³éíî¿ ðîáîòè.


Ó ïåðøîìó ðîçä³ë³ íàâåäåíî îãëÿä ë³òåðàòóðè, ïðèñâÿ÷åíî¿ ô³çè÷í³é ïðèðîä³ ³çîñòðóêòóðíèõ ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü â á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ ³ åêñïåðèìåíòàëüíèì äàíèì ïðî õàðàêòåð òàêèõ ïåðåòâîðåíü â òèòàíîâèõ ñïëàâàõ, ïðîàíàë³çîâàíî êðèñòàëîãåîìåòðè÷í³ îñîáëèâîñò³ óòâîðåííÿ ìàðòåíñèòíèõ ôàç â öèõ ñèñòåìàõ. 	


Ïîêàçàíî, ùî îñíîâíîþ îñîáëèâ³ñòþ ìàðòåíñèòíîãî ïåðåòâîðåííÿ â òèòàíîâèõ ñïëàâàõ º ³ñòîòíà çàëåæí³ñòü êðèñòàëîãðàô³¿, ìîðôîëîã³¿ ³ ñóáñòðóêòóðè éîãî ïðîäóêò³â â³ä âì³ñòó ëåãóþ÷îãî åëåìåíòó. Ìàðòåíñèò ç îðòîðîìá³÷íîþ ãðàòêîþ óòâîðþºòüñÿ â ñïëàâàõ òèòàíà ç ³çî�ìîð�ô�íè�ìè �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðàìè â òèõ âèïàäêàõ, êîëè â³äì³íí³ñòü ¿õ àòîìíèõ ðîçì³ð³â â³ä ðîç�ì³ð³â àòîìó òèòàíó íåçíà÷íà. Ïðîòå ³ ïðè ëåãóâàíí³ åëåìåíòàìè, ùî äîïóñêàþòü óòâîðåí�íÿ �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàðòåíñèòó, öå â³äáóâàºòüñÿ ëèøå ïðè äîñÿãíåíí³ ïåâíî¿ ì³í³ìàëüíî íåîáõ³ä�íî¿ êîíöåíòðàö³¿ ëåãóþ÷èõ åëåìåíò³â.


Ïðîàíàë³çîâàíî åêñïåðèìåíòàëüí³ äàí³ ùîäî îð³ºíòàö³¿ ïëîùèíè ãàá³òóñó ³ õàðàêòåðèñòèê âíóòð³øíüî¿ ñòðóêòóðè ïëàñòèí �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàðòåíñèòó â ñïëàâàõ òèòàíó ç �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðàìè. Â ë³òåðàòóð³ º äàí³ ïðî òå, ùî â çðàçêàõ òîãî ñàìîãî ñïëàâó ìîæóòü îäíî÷àñíî ³ñíóâàòè ìàðòåíñèòí³ ïëàñòèíè ç äâîìà ð³çíèìè ñèñòåìàìè ãàá³òóñíèõ ïëîùèí: {334}�symbol 98 \f "Symbol" \s 13�� ³ {344}�symbol 98 \f "Symbol" \s 13��. Â ³íøèõ ðîáîòàõ ïîâ³äîìëÿºòüñÿ ò³ëüêè ïðî ³ñíóâàííÿ îð³ºíòóâàííÿ ãàá³òóñíèõ ïëîùèí òèïó {344}�symbol 98 \f "Symbol" \s 13��. Åëåêòðîííî-ì³êðî�ñêîï³÷í³ äîñë³äæåííÿ âíóòð³øíüî¿ ñòðóêòóðè �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàð�òåí�ñèòó ïîêàçóþòü íàÿâí³ñòü ÿê äâ³éíèê³â, òàê ³ äèñëîêàö³é ³ äåôåêò³â ïàêóâàííÿ, ùî íå äîçâîëÿº îäíîçíà÷íî â³äïîâ³ñòè íà ïèòàííÿ ïðî âèä äåôîðìàö³¿ ç ³íâàð³àíò�íîþ ãðàòêîþ. Ñóïåðå÷ëèâèìè º ³ â³äîìîñò³ ïðî ñèñòåìè äâ³éíèêóâàííÿ. Ñèñòåìàòè÷íèõ äàíèõ ïðî îá'ºìíó ÷àñòêó äâ³éíèêîâèõ äîìåí³â â ìàðòåíñèò³ òà ¿¿ êîíöåíòðàö³éíó çàëåæí³ñòü â ë³òåðàòóð³ íå íàâåäåíî.


Ïðîàíàë³çîâàíî ð³çí³ ã³ïîòåçè ïðî ìåõàí³çì ïåðåõîäó â³ä �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��- äî �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàð�òåí�ñèòó, â³ä ìîäåë³ Áàãàðÿöüêîãî ïðî �symbol 97 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13���symbol 162 \f "Symbol" \s 13��-ìàðòåíñèò ÿê ðåçóëü�òàò íåçàâåðøåíîãî çñóâó àòîì³â, íåîáõ³äíîãî äëÿ ïåðåáóäîâè ÎÖÊ �symbol 174 \f "Symbol" \s 13�� ÃÙÓ, äî ìîäåë³ ²âàñèøèíà òà Êîñåíêî ïðî îðòîðîìá³÷íå ñïîòâîðåííÿ êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè âíàñë³äîê ïðóæíî¿ âçàºìîä³¿ êîãåðåíòíî ïîºäíàíèõ çá³äíåíèõ ³ çáàãà÷åíèõ ñêëàäîâèõ ìîäóëüîâàíî¿ ñòðóêòóðè, ÿêà âèíèêàº ïðè ðîçïàä³ ãåêñàãîíàëüíîãî òâåðäîãî ðîç÷èíó.   


Ðîçä³ë çàâåðøóºòüñÿ âèñíîâêàìè òà ïîñòàíîâêîþ çàäà÷³ äîñë³äæåííÿ.


Äðóãèé ðîçä³ë ïðèñâÿ÷åíî ðîçðàõóíêó òà àíàë³çó ïàðàìåòð³â ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿ â á³íàðíèõ ÃÙÓ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ çàì³ùåííÿ íà îñíîâ³ òèòàíó. Çà  ìîäåëü òâåðäîãî ðîç÷èíó îáèðàëè ðîçóïîðÿäêîâàíó ôàçó ñëàáêîãî òâåðäîãî ðîç÷èíó �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Me ç àòîìàìè Me ³ Ti, ìàêðîñêîï³÷íî îäíîð³äíî ³ âèïàäêîâî ðîçïîä³ëåíèìè ïî âóçëàõ “ñåðåäíüî¿” ÃÙÓ-ãðàòêè (îá�symbol 162 \f "Symbol" \s 13��ºì ÿêî¿ ñêëàäàâ �embed Equation.3 ���, äå Nè. ñ. - ÷èñëî åëåìåíòàðíèõ êîì³ðîê ³ç ïàðàìåòðàìè ap ³ cp, äëÿ âèõ³äíîãî, “áåçäîì³øêîâîãî” ÃÙÓ-Ti). Äî òàêîãî òâåðäîãî ðîç÷èíó ìîæíà çà�ñòîñó�âàòè ìîäåëü äâîêîìïîíåíòíîãî ðîç÷èíó çàì³ùåííÿ, çàïðîïîíîâàíó Õà÷àòóðÿíîì, ³, îòæå, ñêîðèñòàòèñÿ ñòàòèñòèêî-òåðìîäèíàì³÷íèì îïèñîì ðîçóïîðÿäêîâàíîãî òâåðäîãî ðîç÷èíó, äëÿ ÿêîãî â³äîì³ åíåðã³¿ “çì³øóâàííÿ” - ïàðàìåòðè “ì³æ³îííèõ” âçàºìîä³é �embed Equation.3 ���(r) �symbol 186 \f "Symbol" \s 13�� �embed Equation.3 ��� (r) + �embed Equation.3 ��� (r) - 2�embed Equation.3 ��� (r), äå �embed Equation.3 ���(r), �embed Equation.3 ���(r), �embed Equation.3 ���(r) - â³äïîâ³äíî åíåðã³¿ åôåêòèâíî¿ “ïàðíî¿” âçàºìîä³¿ ³îí³â Me-Me, Ti-Ti ³ Me-Ti â³äñòàíü ì³æ ÿêèìè r = R- R�symbol  162 \f "Symbol" \s 13��+ rp- rp�symbol 162 \f "Symbol" \s 13��, äå R ³ R�symbol 162 \f "Symbol" \s 13�� - ðàä³óñè-âåêòîðè â³äïîâ³äíèõ ïðèì³òèâíèõ åëåìåíòàðíèõ êîì³ðîê, à rp ³ rp�symbol 162 \f "Symbol" \s 13�� - ðàä³óñè-âåêòîðè âóçë³â ïðèì³òèâíî¿ åëåìåíòàðíî¿ êîì³ðêè ÃÙÓ ãðàòêè: r1 = 0, r2 = (ap/2; ap/(2�eq \r(3)�� ); cp/2). 


Â³äïîâ³äíî äî òåîð³¿ Õà÷àòóðÿíà, äëÿ òîãî, ùîá ç'ÿñóâàòè ìîæëèâèé õàðàêòåð ôàçîâîãî ïåðåòâîðåííÿ, äîñòàòíüî çíàéòè Ôóð'º-êîìïîíåíòè åíåðã³é “çì³øóâàííÿ” �embed Equation.3 ���(r), ÿê³ ïîçíà÷èìî ÿê �embed Equation.3 ���(k), äëÿ ïàð àòîì³â, ùî çàéìàþòü ï³äãðàòêè çàì³ùåííÿ p ³ p�symbol 162 \f "Symbol" \s 13��. Íåàíàë³òè÷íà ôóíêö³ÿ �embed Equation.3 ���(k) ìîæå íàáóâàòè ÿê ïîçèòèâíèõ, òàê ³ íåãàòèâíèõ çíà÷åíü â 1-é çîí³ Áð³ëëþåíà (BZ) îáåðíåíîãî ïðîñòîðó ÃÙÓ-êðèñòàëó. Ó òîìó âèïàäêó, ÿêùî àáñîëþòíèé (ïðè÷îìó, íåãà�òèâíèé) ì³í³ìóì äëÿ “íèæíüî¿” (w =“- ”) ã³ëêè âëàñíèõ çíà÷åíü Lw(k) (w =“�symbol 177 \f "Symbol" \s 13�±�”) ìàòðèö³ ||�EMBED Unknown��� (k)|| ïîòðàïëÿº â îäíó ç ñèìåòð³éíèõ òî÷îê íà ïîâåðõí³ BZ, ïî âñüîìó îá'ºìó òâåðäîãî ðîç÷èíó ïîâèííî â³äáóâàòèñü àòîìíå âïîðÿä�êóâàí�íÿ. ßêùî æ öåé ì³í³ìóì çíàõîäèòüñÿ â áóäü-ÿê³é ³íø³é òî÷ö³ BZ kmin �symbol 185 \f "Symbol" \s 13�¹� 0, òî ñòðóêòóðîóòâîðåííÿ ïîâèííî ñóïðîâîäæóâàòèñÿ ïåð³îäè÷íîþ ìîäóëÿö³ºþ êîðîòêîïåð³îäíîãî ðîçïîä³ëó àòîì³â. ßêùî â³ä'ºìíèé àáñîëþòíèé òà  ëîêàëüíèé(í³) (îäíîá³÷íèé(í³)) ì³í³ìóì(è) ñïîñòåð³ãàþòüñÿ â öåíòð³ BZ, òî â ñèñòåì³ ìîæå â³äáóâàòèñÿ ñï³íîäàëüíèé ðîçïàä. Â³äñóòí³ñòü â³ä'ºìíèõ ì³í³ìóì³â ôóíêö³¿ L -(k) ïî âñ³é BZ ñâ³ä÷èòü ïðî ñò³éê³ñòü îäíîôàçíîãî íåâïîðÿäêîâàíîãî òâåðäîãî ðîç÷èíó ïî â³äíîøåííþ äî ôàçîâèõ ïåðåòâîðåíü òèïó àòîìíîãî âïîðÿäêóâàííÿ ÷è ðîçïàäó.


Ñõåìà ðîçðàõóíêó Ôóð'º-êîìïîíåíò³â âêëþ÷àëà âèçíà÷åííÿ ÿê äåôîðìàö³éíî çóìîâëåíî¿, òàê ³ "åëåêòðîõ³ì³÷íî¿" ñêëàäîâèõ ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿. Äëÿ àòîì³â äîì³øêè çàì³ùåííÿ:


	�embed Equation.3 ���(R - R')=�embed Equation.3 ��� (R - R')+�embed Equation.3 ��� (R - R')			  (1)


³


 �embed Equation.3 ���(k)=�embed Equation.3 ��� (k)+�embed Equation.3 ��� (k).				(2)


Áóëî âèêîðèñòàíî íàÿâí³ åêñïåðèìåíòàëüí³ äàí³ ïðî ìîäóë³ àí³çîòðîïíî¿ ïðóæíîñò³ CIJ, à òàêîæ ïðî êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðí³ çàëåæíîñò³ ìîäóë³â ³ ïàðàìåòð³â êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè ñïëàâ³â. Ïðè ðîçðàõóíêó "åëåêòðîõ³ì³÷íî¿" ñêëàäîâî¿ âèêîðèñòàí³ íàï³âåìï³ðè÷í³ äàíèõ ïðî ïàðàìåòðè öåíòðàëüíî-ñèìåòðè÷íèõ ïîòåíö³àë³â òèïó Áîðíà-Ìàéºðà. 


Íà ðèñ.1 ïîêàçàí³ çàëåæíîñò³ âëàñíèõ çíà÷åíü ìàòðèö³ Ôóð'º-êîìïîíåíò åíåðã³é çì³øóâàííÿ L w(k) âçäîâæ îñíîâíèõ ñèìåòð³éíèõ íàïðÿìê³â ó 1-é BZ äëÿ åâòåêòî³äíèõ  (�symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Fe, �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Cr), à íà ðèñ. 2 - äëÿ ³çîìîðôíèõ (�symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Mo, �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Nb, �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��Ti-Ta) ñèñòåì. Ñòðóêòóðà 1-¿ BZ äëÿ ÃÙÓ êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè íàâåäåíà íà ðèñ. 3. ßê âèäíî ç ðèñ. 1 òà 2, íàÿâí³ñòü  àáñîëþòíèõ (íåãàòèâíèõ) ì³í³ìóì³â âëàñíèõ çíà÷åíü ìàòðèö³ Ôóð'º-êîìïîíåíò åíåðã³é âçàºìîä³¿ ñâ³ä÷èòü ïðî òå, ùî  â óñ³õ ïðîàíàë³çîâàíèõ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ ìîæëèâå àòîìíå âïîðÿäêóâàííÿ ç óòâîðåííÿì ïðîñòîðîâèõ ìîäóëÿö³é, â³äïîâ³äíî âçäîâæ íàïðÿìê³â ÃÊ äëÿ åâòåêòî³äíèõ ñèñòåì ³ ÃÌ äëÿ ³çîìîðôíèõ ñèñòåì. Îáèäâà íàïðÿìêè, ÃÊ ³ ÃÌ, ëåæàòü ó áàçèñí³é ïëîùèí³, ùî âêàçóº íà ìîæëèâ³ñòü ìîäóëÿö³é ó ðîçïîä³ë³ àòîì³â ñàìå â áàçèñí³é ïëîùèí³. Öå ñâ³ä÷èòü ïðî ìîæëèâ³ñòü àòîìíîãî âïîðÿäêóâàííÿ â â³äïîâ³äíèõ ñèñòåìàõ, òîáòî âïîðÿäêóâàííÿ ïðîéäå çà ð³çíèìè ñòðóêòóðíèìè òèïàìè, íåñò³éêèìè ïî â³äíîøåííþ äî ïîä³ëó íà àíòèôàçí³ ³çîñòðóêòóðí³ äîìåíè, ç äîâãîïåð³îäè÷íèì ðîçïîä³ëîì àíòèôàçíèõ ìåæ âæå â îäíîôàçíîìó ñòàí³.  


Äëÿ ³çîìîðôíèõ ñèñòåì ïðîãíîçóºòüñÿ ðîçïîä³ë îäíîãî ç òèï³â:    


�embed Equation.3 ���,  (�embed Equation.3 ��� ),	   	(3)


 �embed Equation.3 ���, (�embed Equation.3 ��� ), 	(4)


�embed Equation.3 ���(�embed Equation.3 ��� ); (5)


(äå Cst - ñòåõ³îìåòðè÷íå çíà�÷å�ííÿ êîíöåíòðàö³¿; h 1, …, h5 ³ h - ïàðàìåòðè äàëåêîãî ïîðÿäêó â³äïîâ³äíèõ òèï³â).


Â òîé æå ÷àñ, äëÿ åâòåêòî³äíèõ ñèñòåì:


	�embed Equation.3 ���(�embed Equation.3 ��� ).  	(6)


Ðåàë³çàö³ÿ ìîäóëüîâàíîãî âïîðÿä�êî�âàíîãî àòîìíîãî ðîçïîä³ëó òèïó (6) íå ïðè�çâîäèòü äî çì³íè ãåêñàãîíàëüíî¿ ñèìåòð³¿ êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè òèòàíó, â òîé ÷àñ ðîçïîä³ëè (3-5) ñòèìóëþþòü îðòîðîìá³÷í³ ñïîòâîðåííÿ. Öå óçãîäæóºòüñÿ ç óæå çãàäóâàíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè ñïîñòåðåæåííÿìè, â³ä�ïîâ³äíî äî ÿêèõ îðòîðîìá³÷íèé a �symbol 178 \f "Symbol" \s 13��-ìàð�òåí�ñèò óòâîðþºòüñÿ ò³ëüêè â ³çîìîðôíèõ ñèñ�òåìàõ. 


Àíàë³ç îòðèìàíèõ äàíèõ ïðî ïà�ðà�ìåò�ðè ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿ ïîêàçóº, ùî, âñóïå�ðå÷ ïîïåðåäí³ì îö³íêàì, äåôîð�ìà�ö³é�íî çó�ìîâ�ëå�íà ñêëàäîâà ïîâíî¿ åíåðã³¿ âçàº�ìîä³¿ àòîì³â òâåðäîãî ðîç÷èíó çàì³ùåí�íÿ äëÿ ÃÙÓ ãðàòêè ìîæå áóòè ñóòòºâèì. Ïðè öüîìó äëÿ ñèñòåì ³çîìîðôíîãî òèïó â³í ïðèá�ëèçíî â 2�symbol 184 \f "Symbol" \s 13��4 ðàçè á³ëüøèé, í³æ äëÿ åâòåêòî³äíèõ, ³ ñêëàäàº ~ 0,2�symbol 184 \f "Symbol" \s 13��0,6 åÂ/àòîì.


Òðåò³é ðîçä³ë ïðèñâÿ÷åíî ðîçðàõóíêîâ³ òà àíàë³çîâ³ ïàðà�ìåòð³â ì³æ³îííî¿ âçàºìîä³¿ â á³íàðíèõ ÎÖÊ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ çàì³ùåííÿ íà îñíîâ³ �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-òèòàíó. Áóëî âèêîðèñòàíî ò³ æ ìåòîäè ðîçðàõóíêó, ùî ³ ó ïîïåðåäíüîìó ðîçä³ë³, ç óðàõóâàííÿì ³íøî¿ ñèìåòð³¿ êðèñòàë³÷íî¿ ãðà�òêè ðîç÷èííèêà – òèòàíó. Ðåçóëüòàòè ïðåä�ñòàâëåíî íà ðèñ. 4., à íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíî ñòðóêòóðó 1-é BZ ÎÖÊ ãðàòêè.  


 Ïîêàçàíî, ùî ïîâåä³íêà äîì³øêîâî¿ ï³äñèñòåìè ÎÖÊ òâåðäîãî ðîç÷èíó çàì³ùåí�íÿ âèçíà÷àºòüñÿ, â îñíîâíîìó, “åëåêòðî�õ³�ì³�÷�íîþ” ñêëàäîâîþ åíåðã³¿ âçà�ºìî�ä³¿ äîì³øêî�âèõ àòîì³â ó b-Ti.


Õàðàêòåð êîíô³ãóðàö³éíèõ çàëåæíîñ�òåé âçàºìîä³¿ àòîì³â çàì³ùåííÿ â ³çîìîðôíèõ ³ åâòåêòî³äíèõ ñèñòåìàõ îäíàêîâèé: àá�ñîëþòí³ (íåãàòèâí³) ì³í³ìóìè Ôóð'º-êîì�ïîíåíò³â åíåðã³é “çì³øóâàííÿ” ëåæàòü ó âèñîêîñèìåòðè÷í³é òî÷ö³ H íà ïîâåðõí³ BZ (ðèñ. 4), ùî ñâ³ä÷èòü ïðî íåñò³éê³ñòü öèõ ñïëàâ³â äî àòîìíîãî âïîðÿäêóâàííÿ çã³äíî: 


�embed Equation.3 ���,  			  (7)


(ñòåõ³î�ìåòðè÷íèé ñêëàä cst =1/2, h1 �symbol 190 \f "Symbol" \s 13�� ïàðàìåòð äàëüíüîãî ïîðÿäêó). 


Ôóð'º-êîìïîíåíòè åíåðã³é “çì³øóâàí�íÿ” äëÿ âñ³õ ïðîàíàë³çîâàíèõ ñèñòåì ìàþòü òàêîæ íåãàòèâíèé “ëîêàëüíèé” ì³í³ìóì ó öåíòð³ BZ (òî÷êà �symbol 71 \f "Symbol" \s 13��). Áëèçüê³ñòü çíà÷åíü  àáñîëþò�íèõ ëîêàëüíèõ ì³í³ìóì³â Ôóð'º-êîìïîíåíò³â åíåðã³é “çì³øóâàííÿ” äîçâîëÿº ïðèïóñòèòè, ùî çà ïåâíèõ óìîâ (íà�ïðèêëàä, ïðè ñòèìóëþþ÷îìó âïëèâ³ äîì³øîê ïðî�íèêíåííÿ) ñï³íîäàëüíèé ðîç�ïàä ìîæå áóòè ïåðâèííèì. Ñàìå öèì ìîæíà ïîÿñíèòè ðîç�á³æí³ñòü åêñïåðè�ìåí�òàëüíèõ äàíèõ ùîäî õà�ðàê�òåðó ïåðåòâîðåííÿ ó âèñîêîòåì�ïå�ðà�òóð�í³é ÎÖÊ-ôàç³.


Îõîëîäæåííÿ âïîðÿäêîâàíîãî ñïëàâó (³ç íàÿâíîþ íàäñòðóêòóðîþ) ³ âì³ñòîì ëåãóþ÷îãî åëåìåíòó íèæ÷å cst, ïðè äåÿê³é, çàëåæí³é â³ä õ³ì³÷íîãî ñêëàäó, òåì�ïåðàòóð³, ïî�âèííî ñóïðîâîäæóâàòèñÿ ïîâ�òîðíèìè ôà�çî�âèìè ïåðåòâîðåííÿìè, òàêèìè ÿê âòîðèííå âïîðÿäêóâàííÿ àáî ñï³íî�äàëüíèé ðîçïàä. Çàçíà÷åíà ìîæëèâ³ñòü ñï³íîäàëüíîãî ðîçïàäó âèñîêîòåìïåðàòóðíî¿ �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ôàçè â ñïëàâàõ Ti ³ç �symbol 98 \f "Symbol" \s 13��-ñòàá³ë³çàòîðàìè óçãîäæóºòüñÿ ç äåÿêèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè ñïîñòå�ðå�æåí��íÿìè, ïðîòå çàëèøàºòüñÿ â³äêðèòèì ïèòàííÿ ïðî âèíèêíåííÿ ìîäóëüîâàíèõ ñòðóêòóð ïðè ðîçïàä³ ³ ìîæëèâîìó óñïàä�êóâàíí³ ¿õ ìàðòåíñèò�íèìè ôàçàìè. 


×åòâåðòèé ðîçä³ë äèñåðòàö³¿ ïðèñâÿ÷åíî òåðìîäèíàì³÷íîìó àíàë³çîâ³ á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç÷èí³â çàì³ùåííÿ íà îñíîâ³ òèòàíó. Âëàñíèì ðåçóëüòàòàì ïåðåäóº êîðîòêèé îãëÿä ðîçâèíóòî¿ Õà÷àòóðÿíîì òåîð³¿ á³íàðíèõ òâåðäèõ ðîç�÷èí³â ó ÷àñòèí³, ùî ñòîñóºòüñÿ âèçíà÷åííÿ êîíöåíòðàö³éíî-òåìïåðàòóðíèõ ìåæ ³ñíóâàííÿ ð³âíîâàæíèõ ñòàí³â, ðîçðàõóíêó îáëàñòåé ñòàá³ëüíîñò³ ÎÖÊ òà ÃÙÓ òâåðäèõ ðîç÷èí³â íà îñíîâ³ òèòàíó, à òàêîæ àíàë³çó ìîæëèâîñòåé âòîðèííîãî ðîçïàäó/âïî�ðÿä���êóâàííÿ ïîâí³ñòþ âïîðÿäêîâàíèõ ÎÖÊ òâåðäèõ ðîç÷èí³â.


Âèçíà÷åííÿ ìåæ ñò³éêîñò³ ÎÖÊ òâåðäèõ ðîç÷èí³â íà îñíîâ³ òèòàíó ó ðîáîò³ ïðîâîäèëîñü íà îñíîâ³ êðèòåð³þ âòðàòè ñòàá³ëüíîñò³:


�embed Equation.3 ���.			      (8)


Äëÿ ÃÙÓ òâåðäèõ ðîç÷èí³â êðèòåð³é (8) áóëî ìîäèô³êîâàíî äëÿ âèïàäêó ñêëàäíî¿ êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè, ùî ì³ñòèòü äâ³ âóçåëüí³ ï³äãðàòêè:


�embed Equation.3 ���. 	(9)


Òóò �embed Equation.3 ���- Ôóð'º-êîìïîíåíòè åíåðã³é “çì³øóâàííÿ” â òî÷ö³ àáñîëþòíîãî ì³í³ìóìó (äëÿ âèðàçó (9) – àáñîëþòíîãî ì³í³ìóìó íèæíüî¿ ã³ëêè âëàñíèõ çíà÷åíü ìàòðèö³ Ôóð'º-êîìïîíåíò åíåðã³é “çì³øóâàííÿ”), ùî º ôóíêö³ºþ òåìïåðàòóðè òà êîíöåíòðàö³¿. Òåìïåðàòóðà ìîæëèâîãî âòîðèííîãî ³çîñòðóêòóðíîãî ïåðåò�âîðåí�íÿ äëÿ âèïàäêó ÎÖÊ òâåðäîãî ðîç÷èíó âèçíà÷àëàñü ÿê:


 �embed Equation.3 ���.			 (10) 


Îá'ºäíàí³ ð³âíîâàæí³ ä³àãðàìè ñò³éêîñò³ òâåðäèõ ðîç÷èí³â ó ñïëàâàõ ð³çíèõ ñèñòåì, íàâåäåíî íà ðèñ. 6.  Ïðîâåäåíî àíàë³ç îòðèìàíèõ ä³àãðàì, ç ÿêîãî ìîæíà çðîáèòè îñíîâíèé âèñíîâîê, ùî òåìïåðàòóðíî-êîíöåíòðàö³éí³ ìåæ³ ñò³éêîñò³ ÃÙÓ òâåðäèõ ðîç�÷è�í³â ³çîìîðôíîãî òà åâòåêòî³äíîãî òèï³â äî ³çîñòðóêòóðíèõ ïåðåòâîðåíü ñóòòºâî ð³çíÿòüñÿ: â ïåðøîìó âèïàäêó âòðàòà ñò³éêîñò³ â³äáóâàºòüñÿ ïðè â³äíîñíî âèñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, òîä³ ÿê ÃÙÓ òâåðä³ ðîç÷èíè åâòåêòî³äíîãî òèïó çáåð³ãàþòü ñò³éê³ñòü äî íàñò³ëüêè íèçüêèõ òåìïåðàòóð, ùî âïîðÿäêóâàííÿ àáî ðîçïàä òâåðäîãî ðîç÷èíó ñòàþòü ïðàêòè÷íî íåìîæëèâ³ âíàñë³äîê íèçüêî¿  äèôóç³éíî¿ ðóõëèâîñò³ àòîì³â. Ó âïîðÿäêîâàíèõ ÎÖÊ òâåðäèõ ðîç÷èíàõ äåÿêèõ ñèñòåì (Ti-Ta, Ti-V, Ti-Cr) ìîæëèâèé âòîðèííèé ðîçïàä çà ñï³íîäàëüíèì ìåõàí³çìîì, ðîçðàõóíêè ïîêàçàëè òàêîæ ìîæëèâ³ñòü ³ñíóâàííÿ òðèêðèòè÷íî¿ òî÷êè íà ð³âíîâàæíèõ ä³àãðàìàõ ñò³éêîñò³ âêàçàíèõ ðîç÷èí³â. 


 Ï'ÿòèé ðîçä³ë ìàº çà ìåòó àíàë³ç êðèñòàëîãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòð³â îðòî�ðîìá³÷�íîãî ìàðòåíñèòó, à òàêîæ ïðèðîäè éîãî ìîíîäîìåí³çàö³¿ ïðè çá³ëüøåíí³ âì³ñòó ëåãóþ÷îãî åëåìåíòó.  Çàïðîïîíîâàíà â äàí³é ðîáîò³ ìîäåëü îðòîðî�ìá³÷�íî��ãî ìàðòåíñèòó ó ôîðì³ ïëîñêîïàðàëåëüíî¿ ïîë³äîìåííî¿ ïëàñòèíè  â³äïîâ³äàº ðåàëüí³é ôîðì³ ìàðòåíñèòíèõ êðèñòàë³â. Ïðè óìîâ³ íåõòóâàííÿ åíåðã³ºþ ì³êðîñïîòâîðåíü, ùî âèíèêàþòü ó ì³ñöÿõ âèõîäó äîìåí³â íà ì³æôàçíó ãðàíèöþ, âèðàç äëÿ ïðóæíî¿ åíåðã³¿, ùî âèíèêàº íà ïîâåðõí³ ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó ïðåä�ñòàâëåíî íàñòóïíèì ÷èíîì:


�embed Equation.3 ���,			 (11)


äå �embed Equation.3 ��� - òåíçîð åôåêòèâíèõ àí³çîòðîïíèõ ìîäóë³â ïðóæíîñò³:


�embed Equation.3 ���,		   (12)


ùî º ôóíêö³ºþ îð³ºíòàö³¿ ïëîùèíè ãàá³òóñó n òà àí³çîòðîïíèõ ìîäóë³â ïðóæíîñò³ ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó â íàïðóæåíîìó ñòàí³ �embed Equation.3 ���, �embed Equation.3 ���- òåíçîð ñåðåäíüî¿ ìàêðîñêîï³÷íî¿ âëàñíî¿ äåôîðìàö³¿ ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó. Â ìîäåë³ ïðèéíÿò³ íàáëèæåííÿ ïðî òå, ùî àí³çîòðîïí³ ìîäóë³ ïðóæíîñò³ ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó òà àí³çîòðîïí³ ìîäóë³ ïðóæíîñò³ ñïëàâó ð³âí³, à ñåðåäíÿ ìàêðî�ñêîï³÷�íà âëàñíà äåôîðìàö³ÿ ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó âèçíà÷àºòüñÿ ÿê:


�embed Equation.3 ���,					(13)


Ââåäåííÿ ñåðåäíüî¿ âëàñíî¿ äåôîðìàö³¿ (13), ÿêå âèïðàâäàíî ìàë³ñòþ ë³í³éíèõ ðîçì³ð³â äîìåí³â ó äâ³éíèêîâ³é îð³ºíòàö³¿ â ïîð³âíÿíí³ ç ë³í³éíèìè ðîçì³ðàìè ïëàñòèíè ìàðòåíñèòó, äîçâîëÿº ñêîðèñòàòèñÿ êðèòåð³ºì íóëüîâîãî çíà÷åííÿ ïðóæíüî¿ åíåðã³¿ (ïðè ð³âíîâàæí³é îð³ºíòàö³¿ ïëîùèíè ãàá³òóñó), ïîâ'ÿçàíî¿ ³ç êîãåðåíòíèì ñïðÿæåííÿì êðèñòàë³÷íèõ ãðàòîê ìàðòåíñèòó òà ìàòðèö³. Ì³í³�ì³�çà�ö³ÿ (11) çà ïàðàìåòðàìè a  òà n äîçâîëÿº îòðèìàòè ¿õ ð³âíîâàæí³ çíà�÷å�ííÿ. Ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíê³â íàâåäåíî íà ðèñ. 7 òà 8. 


Î÷åâèäíîþ º ð³çíèöÿ â õàðàêòåð³ çì³í êðèñòàëîãðàô³÷íèõ ïàðàìåòð³â ñèñòåì Ti-Mo ³ Ti-Ta òà, ç ³íøîãî áîêó, Ti-Nb. ßêùî ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêó äëÿ ïåðøèõ ïðàêòè÷íî ï³äòâåðäèëè íàÿâí³ åêñ�ïåðèìåí�òàëüí³ äàí³ (â òîìó ÷èñë³, ³ ðåçóëüòàòè Êð³ñò³àíà ïðî ìîæëèâ³ñòü ìîíîäîìåí³çàö³¿ â ñïëàâàõ Ti-Ta), òî äëÿ ñïëàâ³â ñèñòåìè Ti-Nb ïåðåäáà÷åíà àíîìàëüíà çì³íà ïàðàìåòð³â ³ç ðîñòîì êîíöåíòðàö³¿ í³îá³þ, à ñàìå: íåçàëåæ�í³ñòü ÷àñò�êè äâ³éíèêîâèõ äîìåí³â â³ä êîíöåíòðàö³¿ (ðèñ. 7) òà íåçâè÷àéí³ äëÿ òèòàíîâèõ ñïëàâ³â îð³åíòàö³¿ ãàá³òóñíèõ ïëîùèí ïðè âèñîêèõ êîíöåíòðàö³ÿõ í³îá³þ (ðèñ. 8). Êîíòðîëüíèé åêñïåðè�ìåíò ï³äòâåðäèâ ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíê³â (ðèñ. 9).
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	Thesis is devoted to theoretical determination of T-C regions of stability of h.c.p. and b.c.c. titanium based solid solutions of isomorphous (Ti-Mo, Ti-Ta, Ti-Nb, Ti-V) and eutectoid (Ti-Fe, Ti-Cr) types relatively to isostructural phase transformations as well as to effect of these transformations on martensite crystal structure. It was shown, for all systems studied, that h.c.p. solid solution is unstable in relation to atomic ordering with antiphase isostructural domains formation. Nevertheless only in alloys of an isomorphous type the spatial modulation character promotes orthorhombic distortions of crystal lattice, and the disorder-order transition temperature is respectively high, that conducts the orthorhombic martensite formation. It was proposed the method for orthorhombic martensite crystalogeometric parameters determination, by using of which the explanation of martensite plates monodomenisation phenomena was offered, and also the unusual behavior of Ti-Nb system alloys with the increase of Nb contents were predicted.             
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	Ïîêàçàíî, ÷òî äå�ôîð�ìà�öè�îí�íî îáó�ñëîâ�ëåí�íûé âêëàä â ýíåð�ãèþ âçàè�ìî�äåé�ñò�âèÿ àòî�ìîâ ïðè�ìå�ñè çà�ìå�ùå�íèÿ â ãåê�ñà�ãî�íàëü�íîì òâåð�äîì ðàñ�òâî�ðå ñïëà�âîâ �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��-Ti ñ b-ñòà�áè�ëè�çè�ðóþ�ùè�ìè ýëå�ìåí�òà�ìè ÿâ�ëÿ�åò�ñÿ ñó�ùå�ñò�âåí�íûì è ñî�ñòàâ�ëÿ�åò ~ 0,2�symbol 184 \f "Symbol" \s 13��0,6 ýÂ/àòîì (ïî àá�ñî�ëþò�íîé âå�ëè÷èíå), ïðè÷åì äå�ôîð�ìà�öè�îí�íîå è “ýëåê�òðî�õè�ìè�÷å�ñêîå” âçàè�ìî�äåé�ñò�âèÿ àòî�ìîâ b-ñòà�áè�ëè�çàòîðà �symbol 97 \f "Symbol" \s 13��-Ti äîëæ�íû ïðè�âî�äèòü ê ìî�äó�ëÿ�öèè ðàñ�ïðå�äå�ëå�íèÿ ïî�ñëåä�íèõ â áà�çèñ�íîé ïëîñ�êî�ñòè. Äå�ôîð�ìà�öè�îí�íîå è “ýëåê�òðî�õè�ìè�÷å�ñêîå” âçàè�ìî�äåé�ñò�âèÿ �symbol  98 \f "Symbol" \s 13��-ñòà��áè��ëè�çè�ðóþ�ùèõ àòî�ìîâ çà�ìå�ùå�íèÿ â �symbol  98 \f "Symbol" \s 13��-Ti ñîâìåñòíî äîëæ�íû ïðè�âî�äèòü ê óïîðÿäî÷åíèþ ïî ñâåðõ�ñòðóêòóðàì, ñâÿçàííûì ñî çâåçäîé âîë�íî�âîãî âåêòîðà kH òî÷êè ñèììåòðèè Í â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå.


Ïðîâåäåí àíàëèç òèïîâ ñâåðõñòðóêòóð, ôîðìèðîâàíèå êîòîðûõ âîçìîæíî â ðàññìàòðèâàåìûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ. 


Ïðåäëîæåíà ìåòîäîëîãèÿ ðàñ÷åòà êðèñòàëëîãåîìåòðè�÷åñ�êèõ ïàðàìåòðîâ îðòîðîìáè÷åñêîãî ìàðòåíñèòà, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé  îáúÿñíåí ýôôåêò ìîíîäîìåíèçàöèè ïëàñòèí ìàðòåíñèòà, à òàêæå ïðåäñêàçàíî àíîìàëüíîå ïîâåäåíèå ñïëàâîâ ñèñòåìû Ti-Nb ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ íèîáèÿ. 


Ìåòîäîì ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè âíóòðåííèõ óïðóãèõ íàïðÿæåíèé, ñâÿçàííûõ ñ êîãåðåíòíûì ñîïðÿæåíèåì ìàðòåíñèòíîé è èñõîäíîé ôàç, ïîêàçàíî, ÷òî â äâîéíûõ ñïëàâàõ òèòàíà ñ �symbol 98 \f "Symbol" \s 12��-ñòàáèëèçàòîðàìè ñóùåñòâóåò çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíîé îáúåìíîé äîëè äîìåíîâ â äâîéíèêîâîé îðèåíòàöèè â ãðàíèöàõ êðèñòàëëà ìàðòåíñèòà îò êîíöåíòðàöèè �symbol 98 \f "Symbol" \s 12��-ñòàáèëèçàòîðà è óñòàíîâëåíû ðàâíîâåñíûå ïîëîæåíèÿ ïëîñêîñòåé ãàáèòóñà ìàðòåíñèòà. 


Ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè ïîçâîëÿþò ëó÷øå ïîíÿòü äåòàëè ôàçîâûõ äèàãðàìì è îñîáåííîñòè êðèñòàëëîãåîìåòðè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ äâîéíûõ òèòàíîâûõ ñïëàâîâ.


Êëþ÷åâûå ñëîâà: òèòàí, òâåðäûé ðàñòâîð, ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå,  ìàðòåíñèò, êðèñòàëëîãåîìåòðèÿ, ïëîñêîñòü ãàáèòóñà.











