РЕФЕРАТ
роботи «Структурна інженерія композитних матеріалів на різних рівнях організації», що подана Водкою Олексієм Олександровичем, Мейлеховим Андрієм Олександровичем, Постельник Ганною Олександрівною, Жадько Марією Олександрівною на здобуття премії Президента України для молодих вчених
Актуальність теми. 

Впровадження багатьох сучасних прогресивних технологій вимагає створення нових та удосконалення властивостей вже відомих матеріалів, які б мали високі експлуатаційні характеристики в умовах постійно зростаючих вимог виробництва. Завдання створення матеріалів із заданими властивостями може бути вирішене завдяки використанню структурної інженерії. Однак ефективне використання метода структурної інженерії можливо тільки за умов створення математичних та фізичних моделей формування структури та впливу на неї факторів подальшої експлуатації матеріалів. Особливу актуальність це набуває при моделюванні на субмікро- та наномасштабному рівнях структурної інженерії. Це в першу чергу обумовлено високою нерівноважністю процесів формування таких матеріалів, завдяки чому можливо досягнення широкого спектру фазових, структурних та напружено-деформованих станів, які не можливо досягти при рівноважних умовах і завдяки чому стає можливим досягнення надвисоких функціональних властивостей. 

В цьому сенсі основний напрямок роботи був пов'язаний з досягненням структурних станів на мікро-, субмікро- та нанорівнях структурної організації, які б забезпечували стійкі при більших температурах високі фізико-механічні властивості композитних матеріалів. 
Зв'язок роботи з науковими програмами, планами, темами.Робота виконувалась на кафедрах «Матеріалознавство» та «Динаміка та міцність машин» Національного технічного університету «Харківський політехнічний інститут» за темами: 
“Розробка матеріалознавчих основ створення нанокомпозитних покриттів і модифікованих поверхневих шарів з підвищеними високотемпературними функціональними властивостями” (ДР0112U000402, 2014р.); “Дослідження еволюції структурно-фазового стану багатокомпонентних композиційних матеріалів та покриттів при зовнішньому впливі” (ДР 0113U000424, 2015 р.); «Розробка теоретичних основ і методів рішення задач забезпечення міцності та надійності високонавантажених елементів машинобудівних конструкцій» (ДР № 0112U000403, 2012р.), «Розробка математичних моделей і методів рішення нелінійних задач динаміки та міцності елементів конструкцій при дії квазістатичних, динамічних та ударних навантаженнях» (ДР №0115U000509, 2015р.); “Розроблення матеріалознавчих основ створення композиційних матеріалів з високими фізико-механічними властивостями” (ДР 0115U000508, 2015 р.); «Розробка методів математичного моделювання поведінки нових та композиційних матеріалів для оцінки ресурсу та прогнозування надійності елементів конструкцій» (ДР № 0117U004969, 2017 р.); “Розробка наукових основ структурної інженерії вакуумно-плазмових багатошарових надтвердих захисних покриттів” (ДР 0116U000853, 2016 р.); “Рентгенофазові та рентгеноструктурні дослідження вакуумно-дугових наношаруватих покриттів” (Госпдоговірна тема № 20355, 2013 р.); “Розробка інноваційної технології  високопродуктивного осадження надтвердих наноструктурних композиційних покриттів для застосування в машинобудуванні та металообробці” (Госпдоговірна тема № 20372, 2013 р.); “Розвиток структурного підходу до оптимізації технологічного процесу одержання покриттів” (Госпдоговірна тема № 20462, 2014 р.); “Дослідження структури і властивостей після термічної та хіміко-термічної обробок конструкційних сталей на модельних зразках виробів для спеціального машинобудування” (Госпдоговірна тема № 20604, 2016 р.).

Мета роботи.Проведення фундаментальних досліджень в області структурної інженерії композитних матеріалів на мікро-, субмікро- та нанорівнях структурної організації для досягнення високих функціональних характеристик.
Наукова новизна.

Вперше встановлено, що зі збільшенням числа зерен, тобто при переході на субмікрорівень, суттєво зростають максимальна напруга та інтервал напруг в системі і такий структурний стан потребує розробки методів структурної стабілізації. Проведені розрахунки максимальних та мінімальних напруг для базового матеріалу електроніки – міді.
Виявлено, що для стабілізації субмікророзмірного стану міді достатньо легування на рівні атомного відсотка елементами, які складають псевдосплав. Для міді такими елементами є тантал, молібден, кобальт.

Вперше визначений механізм впливу низькодозного легування у відповідності з яким при конденсації парової суміші атомів міді і легуючого елемента спочатку відбувається формування сегрегацій атомів на границях зерен мідної матриці. В системах Cu – Ta і Cu – Mo сегрегації утворюються за принципом моношарової адсорбції.

Вперше для базових нітридоутворюючих елементів Zr, Ti, Mo, Hf, Cr співставлені результати наноструктурної інженерії для моно шарів, бішарових багатоперіодних, а також багатоелементних композитів. Встановлено, що для Cr з відносно низькою теплотою утворення нітридів, з підвищенням тиску азоту фазовий склад змінюється у послідовності Cr → β-Cr2N → CrN, а поява в мононітриді текстури [110] дозволяє досягти найвищої твердості 32 ГПа. Для Zr з відносно високою теплотою утворення нітридів, вже при відносно низькому тиску формується моно нітрид ZrN, а найвища твердість 43 ГПа досягається при появі досконалої текстури [111]. 
Продемонстровано, що в багатоперіодних (ʌ) бішарових композитах на основі нітридів перехідних металів при товщині шарів менш за 20 нм можливо утворення когерентно пов’язаних структурних станів. Встановлено, що при малій невідповідності кристалічних решіток в системі CrN/MoN (менш за 0,5 %) при періоді 20 нм (та менше) формується когерентний міжшаровий інтерфейс. В системі СrN/TiN з відносно великою невідповідністю періодів (понад 2,5 %) когерентного зростання не відбувається навіть при ʌ = 10 нм. Дія при цьому деформаційного фактору на міжфазній границі (що перешкоджає проникненню дефектів і формуванню нанотріщин) дозволяє досягти надтвердого  стану з твердістю близькою до 50 ГПа.
Встановлено ефект перемішування наношарів, який обумовлює утворення твердого розчину нанотовщиннихв багатошарових композитних покриттів. Ефект пояснює появу «оберненого ефекту Холла-Петча» при нанометровій товщині шарівв композитному покритті. Виявлено критичну товщину перемішаного шару, що складає 4 – 7 нм. Запропонований метод різнотовщинних шарів для досягнення надвисокої твердості в наношарових багатоперіодних структурах та отримані за таким принципом покриття системи ZrN/TiN з твердістю 47 ГПа.
Визначено, що у багатоелементних нітридах (TiAlSi)N через високу мікродеформацію кристалічної решітки ослаблені міжатомні зв'язки. У разі створення бішарової композиції ((TiAlSi)N і MeN(Me - Zr, Nb, Cr, Mo)) більш стійкі мононітриди задають переважну орієнтацію росту кристалітів в тонких (нанометрових) шарах. Більш рухливі (які мають меншу атомну масу) атоми перехідних металів (Cr, Mo) стимулюють текстуру росту в мононітридах при відносно невисокому потенціалі зсуву (Ub = -110В), а більш важкі (Zr) при більш високому потенціалі Ub = -200В.

Показано, що збільшення Ub від -110В до -200В призводить в системах (TiAlSi)N/MeN з сильним міжатомним Me – N зв'язком в мононітридах (на основі Zr, Nb і Mo) до підвищення твердості. Найбільша твердість 47,9 ГПа досягається в системі (TiAlSi)N/ZrN з віссю [111] переважної орієнтації зростання кристалітів.
Вперше показано, що подача високовольтного потенціалу в імпульсної формі (Uip) призводить до відносного зменшення середнього розміру кристалітів і формуванню бітекстурного стану. Утворення бітекстурного стану при спільній дії Ub і Uip засноване на двох механізмах формування переважно орієнтованих кристалітів: 1) текстура зростання під дією постійного потенціалу ([100] або [111] в залежності від величини Ub); 2) текстура [110], яка визначається радіаційно-стимульованим впливом при бомбардуванні іонами з високою енергією і утворенням при цьому каскадів зсувів.
Практична значимість.

Розроблений алгоритм, створено і апробовано програмне забезпечення для інженерії структурного стану з урахуванням анізотропії пружних характеристик на мікроструктурному рівні.

Створений комплекс програм, який дозволяє оцінювати різкі зміни (скачки) в напружено-деформованому стані, які виникають на макрорівні між кристалітами. Їх використання дозволяє досягти високого рівня валідності, точність розпізнавання зображення складає близько 98%.
На основі структурної інженерії на макрорівні отримані матеріали на базі міді, які мають високу міцність, твердість, електропровідність і термостабільність цих властивостей. Субмікрокристалічна і нанодисперсна зеренна структура мідної матриці в залежності від вмісту легуючого елемента (до 2 ат.%) в конденсаті залишається стабільною до 700… 900°С, що складає близько 0,7…0,9 від Тпл міді. 

Розроблена методологія і одержані результати є науковою основою для отримання субмікрокристалічних і наноструктурних матеріалів різного функціонального призначення за іншими технологіями.

Виявлені особливості радіаційно-стимульованого впливу при подачі потенціалу зсуву Ub: формування в нітридах покриттів на основі металевої ГЦК решітки переважної орієнтації кристалітів з віссю текстури [111], а також зростання при цьому твердості. При збільшенні Ub від 50 до 200 В твердість, як одношарових, так і багатошарових покриттів при появі текстури підвищується на 40-50%. 

На основі результатів структурної інженерії встановлено, що для досягнення високої стійкості до абразивного зносу необхідно забезпечити: наявність нанорозмірних кристалітів з високим рівнем мікродеформації. Практичне використання цих чинників при отриманні високоентропійних композитів дозволяє досягти твердість 57 ГПа та найбільшої стійкості до абразивного зносу при розмірі кристалітів 12-25 нм та наявності мікродеформації 1,2 – 1,4 %.

ОСНОВНИЙ ЗМІСТ РОБОТИ

У вступі обґрунтовано актуальність теми роботи, зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами, сформульована мета роботи, наведена наукова новизна і практична значимість одержаних результатів.
У першому розділі розглянуто моделювання структурних станів на мікрорівні і їх вплив на властивості матеріалів. Запропоновані підходи дозволили визначати параметри напруженого стану як випадкові величини при детермінованому навантаженні. Саме неоднорідність в напруженому стані, що викликані особливістю будови є основними чинниками, що впливають на втомну міцність та тріщиностійкість матеріалу. Визначення параметрів неоднорідності дозволили обчислити ці параметри на основі мікроструктур матеріалів. З використанням розрахункових моделей показано, що на макрорівні збільшення кількості зерен веде до збільшення значень максимальних напружень, а також їх розкидання. Результати по визначенню ізотропних пружних констант для міді показали, що значення модуля пружності майже не змінюється якщо кількість зерен сягає 20-ти і більше, таке саме явище спостерігається із напруженнями.
У розділі запропоновані нові підходи до розвитку методів штучної генерації мікроструктур методами кліткових автоматів та тесиляції Вороного, удосконалено та автоматизовано проведення розрахунків фрагментів на макрорівні структурної організації зі складним напруженим станом на двомасштабних моделях.

Наведений алгоритм для моделювання структурних станів і пов'язаних з цим станом властивостей має масштабне обмеження. Це обмеження пов'язане якісною зміною взаємозв'язку між структурним станом (де в якості базової характеристики виступає розмір зерен-кристалітів) і властивостями матеріалу при переході на субмікро- і нанорозмірні структурні рівні. В цьому випадку, наприклад, якісно змінюється зв'язок міцності, що відбивається в зміні ступеня n в рівнянні Холла - Петча (σ0,2 = σ0,20 + kd-n) від n = ½ до n = 1. Така зміна обумовлена якісною зміною ролі границь.

У субмікро- і наноструктурних матеріалах, межкристалітна границя стає визначальним фактором в релаксаційних і зсувних процесах. А тому алгоритми розроблені для макроструктурних досліджень не можуть бути перенесені на субмікро- і нанорівень. Для цього типу матеріалів основою структурної інженерії є експериментальна база структурних станів, яка отримана в суворій відповідності з певними фізико-технологічними параметрами. Основою для таких структурних досліджень є методи електронної мікроскопії та рентгенівської дифракції.

Другий розділ присвячений вивченню можливостей структурної інженерії на субмікрорівні окремих від підкладки фольг вакуумних конденсатів бінарних систем Cu – Ta, Cu – Mo, Cu – Co як в вихідному конденсованому стані, так і після відпалів, які проводяться до 1000°С.
Легування парового потоку матричного металу – міді обраними легуючими елементами – Co, Mo, Tа дозволило отримати широкий спектр структурних станів: однофазна структура, пересичені тверді розчини танталу, молібдену, кобальту в ГЦК кристалічній решітці міді, двофазна структура з різною морфологією часток другої фази, які залежать від концентрації легуючого метала та технологічних параметрів отримання.

Найбільш важливим ефектом є можливість диспергування зеренної структури вказаними елементами до субмікро- та манометрової розмірності. Виявлено, що при концентраціях кобальту, молібдену та танталу до ≈ 2 ат. %, 0,4 ат. % і 0,5 ат. %, відбувається зниження розміру зерна міді від середньої величини 3 мкм до 500 нм, 100 нм і 50 нм, відповідно. При таких концентраціях легуючих елементів на електронно-мікроскопічних знімках відсутні ознаки другої фази, а період ГЦК кристалічної решітки міді помітно не змінюється. Подальше збільшення концентрації кобальту, молібдену, танталу на розмір зерна практично не впливає, при цьому відбувається утворення часток другої фази і формування пересичених твердих розчинів Co, Mo, Ta в міді.
Для конденсатів Cu – Ta, Cu – Mo, Cu – Co встановлений взаємозв’язок між структурними параметрами, фізико-механічними властивостями і технологічними умовами отримання. Температура початку росту зерна мідної матриці залежить від легуючого елемента і його вмісту, та досягає 900°C.
Диспергування структури конденсатів міді і її термічна стабільність пояснюється формуванням сегрегацій атомів танталу, молібдену або кобальту на границях зерен мідної матриці, як в процесі конденсації, так і при подальшому відпалі. Теоретичні оцінювання кількості атомів молібдену і танталу в границях зерен показують, що для даних систем зернограничні сегрегації утворюються у вигляді моноатомних адсорбційних шарів. 
Запропонована та обґрунтована модель взаємодії атомів легуючого елемента і основного металу. Дана модель заснована на уявленнях о моношаровій адсорбції Ленгмюра. Виходячи з класичного визначення моношаровій адсорбції, для конденсатів Cu – Ta, Cu – Mo, Cu – Co розраховані площі адсорбційних комірок для різних кристалографічних площин та побудовані теоретичні залежності розміру зерен від концентрації елемента – модифікатора, яка необхідна і достатня для утворення його атомами моно шару на границі зерен металу – основи – міді. Дана модель добре узгоджується з експериментальними результатами. Для границь зеренмоношаровий характер адсорбційних шарів, що пропонує сильні міжатомні зв’язки між атомами адсорбата і адсорбента, має суттєві наслідки і обумовлює високі властивості міцності і термічну стабільність вихідної структури двокомпонентних вакуумних конденсатів, які спострегаються в системах Cu – Ta, Cu – Mo і Cu – Co, отриманих електронно-променевим випаровуванням з подальшою конденсацією в вакуумі. 
В третьому розділі наводяться результати структурної інженерії на нанорівні. Перш за все розглядаються можливості структурної інженерії наноструктурного стану вакуумно-дугових мононітридів на основі Cr та Zr. Це обумовлено тим, що серед п’яти найбільш перспективних до формування нітридів з високими функціональними характеристиками 3-d перехідних металів (Zr, Ti, Hf, Mo, Cr)Crмає відносно низьку, а Zr – відносно високу ентальпію утворення нітридів. З цим пов’язана виявлена у роботі різниця в формуванні фазового складу при підвищенні тиску атмосфери азоту від 

2·10-5 Торр до 4,8·10-3 Торр у процесі формування нітридів. Так, в конденсатах на основі Cr фазовий склад змінюється в наступній послідовності Cr–β-Cr2N–CrN, а в конденсатах на основі Zr спостерігається прямий перехід Zr→ZrN. У якості фактору для досягнення високої твердості виступає переважна орієнтація росту кристалів (аксіальна текстура). В CrN покриттях найбільш висока твердість 32 ГПа досягається при вісі текстури [110], яка стає можливою завдяки підвищення енергії часток при подачі від’ємного високовольтного потенціалу зсувув імпульсній формі. 
В конденсатах на основі Zr показано, що з зростом тиску від 1·10-4 до 3·10-3 Торр (за умов від’ємного потенціалу зсуву 150 В), без впливу високоенергетичного імпульсного стимулювання спостерігається текстура росту [111] і поява бітекстурного стану [111] + [311]. Подача високовольтного (0,8…2 кВ) потенціалу в імпульсній формі призводе до появи текстури [110] і формуванню бітекстурного стану з переважною орієнтацією [111] + [110]. На субструктурному рівні вплив Uip призводить до релаксації мікродеформації та росту розмірів кристалітів у всьому діапазоні підвищення тиску від 2∙10-4 до 3∙10-3Торр, це визначається більшою рухливістю і хімічною активністю при формуванні нітридів. Без використання Uip підвищення РN призводить до зростання числа місць утворення центрів кристалізації(тобто зменшення розмірів кристалітів). Отримані покриття ZrN відносяться до надтвердих з твердістю, яка досягає 43 ГПа. Твердість, без Uip зростає зі збільшенням тиску та досягає значення 42ГПа. Таке збільшення твердості пов’язується з насиченням зв’язків азотними атомами в умовах підвищення тиску азоту при осадженні та з формуванням бітекстурного стану. Імпульсна стимуляція призводить до зсуву максимальної твердості в бік більших тисків за рахунок більш ефективного стимулювання формування нітридів при зростанні покриття.Встановлені характеристики тертя в парі «алмаз – покриття нітриду цирконію» знаходяться в межах від 0,2 до 0,28 і більшості випадків залежать від шаруватості базової поверхні.
В підрозділі «структурна інженерія багатошарових покриттів з нанорозмірною товщиною шарів» приводяться основні моделі та положення для моделювання процесів, стимульованих іонною імплантацією металічних та азотної складових атомів при конденсації. Встановлено, що критична зона впливу складає 4 – 7 нм в залежності від системи «іон – матеріал основи». Використання методу моделювання радіаційно-стимульованих пошкоджень матеріалу при опроміненні іонами дозволило визначити критичну товщину перемішування в бішаровій системі TiNx/ZrNx. Ця товщина при дії Ub = -110 В складає близько 7 нм. Встановлено, что критична товщина радіаційно-стимульованого дефектоутворення має суттєвий вплив на напружено-деформованій стан і твердість покриття з малим Λ ≈ 10 нм. При цьому відбувається релаксація напружено-деформованого стану стиснення і зменшення твердості. Однак утворення твердого розчину при збереженні частини непрореагувавшого шару нітриду титану при Λ = 10 нм дозволяє досягти надвисоку (44,3 ГПа) твердість.
Також було встановлено, що при малій невідповідності періодів, можливо формування когерентного міжшарового інтерфейсу. Так, в системі CrN/MoNдля якої різниця періодів складових менше за 0,5 %, можливо формування когерентного інтерфейсу при товщині бішару (ʌ) близькому до 20 нм (та менше). В той же час, для системи CrN/TiN, для якої невідповідність періодів складає більш за 2,5 % при формуванні однотипних структурних складових в шарах (CrN і TiN фази структурного типу NaCl) епітаксіального зростання з пристосуванням періодів не відбувається (внаслідок великого деформаційного фактору) навіть при найменшому Λ = 10 нм. Дія при цьому деформаційного фактору на міжфазній границі (що перешкоджає проникненню дефектів і формуванню нанотріщин) дозволяє досягти надтвердого стану (з твердістю близькою до 50 ГПа).
Було встановлено, що введення металевих шарів в багатоперіодне покриття з періодами меншими за 60 нм послаблює текстуру росту [111] і супроводжується зменшенням напружень стиску. Композитні багатоперіодні покриття Me1NMe2N/Me1Me2 мають велику твердість і значну стійкість до абразивного зносу в порівнянні з MeN/Me. Для багатоперіодної системи з демпфірувальними металевими шарами - ZrN-CrN/Zr-Cr, отримані надтверді покриття з твердістю 46 ГПа.

Четвертий розділ «структурна інженерія одношарових і багатошарових наноструктурних покриттів на основі багатоелементних нітридів», присвячений сплавам, які складаються з атомів, що мають велике розходження за атомним радіусом, бо саме в цих структурах дуже ефективно протікають процеси впорядкування. 
Використовуючи високотехнологічне вакуумно-дугове випаровування в атмосфері азоту з іонним бомбардуванням отримані одношарові і багатошарові покриття на основі TiAlSiYN з високими механічними характеристиками: твердістю, яка досягає 49,5 ГПа і стійкістю до зносу з величиною критичної точки LC5, яка досягає 184,92 Н.

Виявлені особливості радіаційно-стимульованого впливу при подачі потенціалу зсуву Ub: формування в нітридах покриттів на основі металевої ГЦК решітки переважної орієнтації кристалітів з віссю текстури [111], а також зростання при цьому твердості. При збільшенні Ub від -50 до -200 В твердість, як одношарових, так і багатошарових покриттів підвищується на 40-50%. Формування при осадженні кремнійвмісних шарів TiAlSiYN сприяють досягненню підвищеної твердості, яка в разі одношарового покриття, отриманого при Ub = -200В становить 49,5 ГПа, що відповідає надтвердому стану.

У багатоелементних нітридах (TiAlSi)N через високу мікродеформацію кристалічної решітки ослаблені міжатомні зв'язки. У разі створення бішарової композиції ((TiAlSi)N і MeN(Me - Zr, Nb, Cr, Mo)) більш стійкі мононітриди задають переважну орієнтацію росту кристалітів в тонких (нанометрових) шарах. Більш рухливі (які мають меншу атомну масу) атоми перехідних металів (Cr, Mo) стимулюють текстуру росту в мононітридах при відносно невисокому потенціалі зсуву (Ub = -110В), а більш важкі (Zr) при більш високому потенціалі Ub = -200В.
Найбільша твердість 47,9 ГПа досягається в системі (TiAlSi)N/ZrN з віссю [111] переважної орієнтації зростання кристалітів.

В підрозділі «наноструктурна інженерія нітридів високоентропійних сплавів» наведені результати, які дозволили значно підвищити увесь комплекс механічних характеристик (твердість, адгезійну міцність, зносостійкість) та забезпечити стабільність цих характеристик до високих (понад 1300 ᵒС) температур. Встановлено, що одним з визначальних чинників досягнення високих характеристик є переважна орієнтація кристалітів, на яку можливо впливати за рахунок подачі потенціалу зсуву при конденсації. Показано, що для високоентропійних нітрид них наноструктурних сплавів (Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta)N при збільшенні тиску азоту від 0,7мТорр до 3 мТорр відбувається поява бітекстурного[111] + [110] стану, що забезпечує збільшення твердості від 38 ГПа до 51 ГПа.
Наведені результати дослідження впливу постійного потенціалу зсуву (Ub) в поєднанні з високовольтним імпульсним потенціалом (Uip) при формуванні вакуумно-дугових нітридних покриттів на основі високоентропійних сплавів можуть бути одним з перспективних методів отримання впорядкованих станів з високими фізико-механічними властивостями.
Основні науково-технічні результати:
Розроблено програмне забезпечення для автоматичного аналізу зображень мікроструктури, яке дозволяє будувати мікроструктури різної складності методами клітинних автоматів, та методом тесиляції Вороного. Побудовано систему для автоматизованого двомасштабного моделювання напруженого стану конструкції. За допомогою розробленої системи визначено напружено-деформований стан елементів конструкції на мікрорівні, отримані ймовірнісні характеристики напруженого стану та побудовані функції щільності розподілу напружень на мікрорівні.
Встановлені способи отримання субмікрокристалічної і нанорозмірної зеренної структури міді шляхом цілеспрямованого легування певними металевими елементами, які не мають розчинність у матричному металі. Досліджена структура і властивості конденсатів міді, модифікованих тугоплавкими металами – танталом, молібденом, кобальтом. Встановлений характер впливу зеренної структури на рівень властивостей міцності та електрофізичні властивості.

Показано, що субмікро- і наноструктурні конденсати Cu – Mo, Cu – Ta, Cu – Coмають рекордний рівень термічної стабільності. Запропонована теоретична модель моношарової адсорбції, яка добре узгоджується з експериментальними результатами, та яка пояснює закономірності формування наноструктурного стану, досягнутий рівень властивостей міцності та електрофізичні властивості, термічну стабільність вихідного стану у широкому інтервалі температур. Вперше показана домінуюча роль в указаних процесах зерно граничних сегрегацій атомів тугоплавких металів, які розташовуються на границях зерен як при конденсації, так і при подальшому відпалі. 
Показано, що структурна інженерія на нанорівні має велику ефективність при формуванні матеріалів вакуумно-плазмових конденсатів в нерівноважних умовах. До найбільш ефективних фізико-технологічних параметрів управління структурним станом відносяться: тиск робочої атмосфери, потенціал зсуву (як в постійній Ub, так і в високовольтній імпульсній формі Uip), товщина та періодичність конденсованих шарів.

Виділено п’ять базових елементів – Zr, Ti, Mo, Hf, Cr для отримання покриттів з найбільш високими механічними характеристиками. Для визначення закономірностей структурної інженерії проведено комплексне дослідження для матеріалів з відносно низькою (на основі Cr)і великою (на основі Zr) теплотою утворення нітридів.

Встановлено, що в конденсатах на основі хрому з підвищенням тиску азоту фазовий склад змінюється у послідовності Cr → β-Cr2N → CrN, а поява в мононітриді текстури [110] дозволяє досягти найвищої твердості 32 ГПа. Для Zr з відносно високою теплотою утворення нітридів, вже при відносно низькому тиску формується моно нітрид ZrN, а найвища твердість 43 ГПа досягається при появі досконалої текстури [111]. 
Використання методу моделювання радіаційно-стимульованих пошкоджень матеріалу при опроміненні іонами дозволило визначити критичну товщину перемішування в бішаровій композиції систем на основі ZrN, MoN, CrN та TiN. Ця товщина складає близько 4 – 7 нм. Встановлено, що критична товщина радіаційно-стимульованого дефектоутворення істотно впливає на напружено-деформований стан і властивості покриттів з малим Λ ≤10 нм. При цьому відбувається релаксація напружено-деформованого стану стиску.
Встановлено, що у разі створення бішарової композиції ((TiAlSi)N і MeN(Me - Zr, Nb, Cr, Mo)) більш стійкі мононітриди задають переважну орієнтацію росту кристалітів в тонких (нанометрових) шарах. Більш рухливі (мають меншу атомну масу) атоми перехідних металів (Cr, Mo) стимулюють текстуру росту в мононітридах при відносно невисокому потенціалі зсуву (Ub = -110В), а більш важкі (Zr) при більш високому потенціалі Ub = -200В.
Одержані в роботі експериментальні результати, їх теоретична інтерпретація та комп’ютерне моделювання мають фундаментальне значення для розвитку напрямку структурної інженерії на мікро- субмікро- та нанорівнях, стимулюють розвиток фізичного матеріалознавства нерівноважного стану та є базою для створення нових класів термічно стабільних матеріалів з надвисокими фізико-механічними властивостями, які мають практичне застосування як в галузях машино- і електробудування та авіакосмічної техніки, так і в галузях оборонного призначення.
Загальна кількість публікацій: 133 (з них за темою наукової праці - 106), зокрема у міжнародних виданнях, що містяться у базі даних SCOPUS - 69 (з них за темою наукової праці – 41).
Загальний індекс цитувань h (індекс Гірша) для авторів роботи складає 11 згідно бази даних SCOPUS (за даними сайту http://www.scopus.com). 

Здобувачі 
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