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1.  Назва кафедри:  

Кафедра системного аналізу та обчислювальної математики. 

2.  Шифр, назва роботи, номер державної реєстрації НДР: 

ДБ05018 «Математичне та комп’ютерне моделювання  фізичних, технічних, природничих 

процесів та систем» 

3.  Категорія роботи: фундаментальне дослідження 

4.  Керівник роботи: Денисенко О.І., к.т.н., доцент, доцент кафедри САОМ. 

5.  Виконавці: Корніч Г.В., д.ф.-м.н., проф., Бажин А.І., д.ф.-м.н., проф., Пархоменко Л.О., 

к.ф.-м..н., доцент, Широкорад Д.М., к.ф.-м.н., ст. викл., Дуда Є.В., аспірант. 

6.  Основні найважливіші  наукові і (або) науково-технічні результати  

Розроблені нові підходи до гіпердинамічного та температурно-прискореного 

моделювання атомних систем. Зокрема запропоновано новий вигляд зміщеного потенціалу 

для гіпердинаміки та обґрунтовано використання зміненого потенціалу в методі 

температурно-прискореної динаміки.Розроблена та апробована методика об’єднання 

гіпердинаміки та температурно-прискореної динаміки в рамках єдиного обчислювального 

комплексу. Модифіковані методи гіпердинаміки та температурно-прискореної динаміки були 

використані для моделювання дифузії точкових дефектів, а саме вакансій, в об’ємі 

деформованого кристалу міді, алюмінію та нікелю. При цьому було використано 

багаточастинковий тип потенціалу міжатомної взаємодії, що дозволяє будувати реалістичні 

моделі атомних кристалів. Розроблені методи прискореної молекулярної динаміки було 

протестовано шляхом порівняння результатів розрахунків з відповідними результатами, 

отриманими методом класичної молекулярної динаміки. Показана узгодженість результатів 

моделювання, отриманих різними методами. 

На основі побудованої математичної моделі проведено молекулярно-динамічне 

дослідження біметалевих янусоподібних кластерів Cu-Au, Cu-Bi та Ni-Al під дією 

бомбардування поодинокими атомами та кластерами аргону різних розмірів. Моделювання 

показало, що керування енергією та розміром частинок бомбардування є перспективним 

інструментом виготовлення біметалевих кластерів з бажаними просторовими розподілами 

компонентів. При цьому, умови бомбардування можуть змінюватися залежно від типів 

атомів кластерів-мішеней з різною структурою та фізичними властивостями.       

Розроблена математична модель роботи теплообмінних елементів на основі якої 

проведено серію чисельних експериментів в широкому діапазоні геометричних параметрів та 

зовнішніх умов. Досліджено вплив нерегулярності структури турбулізаторів на ефективність 



 

роботи теплообмінного обладнання. Проведено чисельне моделювання процесу вимивання 

домішок з водних об’єктів. 

Розроблені та досліджені математичні моделі, які описують мікро- та наноструктуру 

сплавів. Проведено аналіз структурно-функціолнального стану дисперсних виділень в іонно-

опрромінених матеріалах. 

 

 

7.  Практична цінність результатів  
Розроблені підходи до прискореного молекулярно-динамічного моделювання. 

дозволяють збільшити можливості методів гіпердинаміки та температурно-прискореної 

динаміки в опису процесів масоперенесення в об’ємі та на поверхні твердих тіл. 

Запропоновано модифіковані потенціали та засоби модифікації, що дозволяють 

реалізовувати зазначені підходи в процесі комп’ютерного моделювання. 

При цьому модифіковані методи прискореної динаміки дозволяють отримувати 

достатні прискорення обчислень в моделюванні, щоб бути ефективними при таких умовах, в 

яких класична молекулярна динаміка не здатна давати результати за розумний час 

моделювання.  

Новий метод є більш гнучким у виборі параметрів модифікованого потенціалу, що 

дозволяє здобувати більш якісні чисельні результати.  

Цінність здобутих результатів зумовлена недостатнім існуючим рівнем теоретичних та 

експериментальних досліджень кластерів металів водночас з їх широким спектром 

можливого застосування. Проведення молекулярно-динамічних комп’ютерних моделювань 

дозволило значно зменшити у майбутньому витрати на відповідні реальні експерименти 

завдяки їх більш спрямованому плануванню. Крім того, окремі реальні експерименти з 

дослідження кластерів у вакуумі стикаються з технологічними складнощами, що підвищує 

цінність відповідних молекулярно-динамічних розрахунків. Також, вони за потреби можуть 

використовуватися для підтвердження результатів вже проведених іншими авторськими 

колективами експериментів. Самостійну цінність будуть мати дані щодо еволюції 

янусоподібних кластерів з різними теплотами перемішування компонентів та балістичними 

властивостями атомів. При цьому, термічний пік у перші 0.5 пс взаємодії кластера-мішені з 

бомбардуючою частинкою особливо у випадку, коли кластер є вільним, а температура 

бомбардуючої частинки - кластера, може досягати 3000 - 8000 K, неможливо отримати і 

дослідити іншими методами, а також спостерігати безпосередньо експериментально. 

Розроблені молекулярно-динамічні моделі з добре розвинутими засобами розпаралелювання 

можуть також слугувати основою для інших міждисциплінарних досліджень з фізики, хімії, 

біології тощо.  

Отримані результати можуть бути використані для проведення подальших 

експериментальних та теоретичних досліджень з вивчення каталітичних властивостей у 

випадку, наприклад, нітридних/карбідних кластерів. При цьому, побудована модель може 

бути легко розширена на більший діапазон матеріалів та сполук. На основі виконаних 

досліджень можуть бути створені наноструктуровані матеріали з підвищеними фізико-

хімічними властивостями, які, в свою чергу, знаходять застосування у машино- та 

літакобудуванні, енергетиці, мікро- та наноелектрониці тощо. Ансамблі з таких 

наночастинок, що зберігають магнітні властивості, можуть бути використані при розробці 

елементів пам’яті майбутніх ЕОМ.  

Моделювання процесу вимивання домішок з водоймищ дозволяє прогнозувати 

розподіл концентрацій забруднень в охолоджувальних системах енергетичних об’єктів, а 

також прогнозувати рівень солоності в водоймищах в результаті дії природніх факторів 

Чисельний аналіз роботи теплообмінних елементів дозволяє на стадії проектування 

прогнозувати ефективність роботи опалювального обладнання  та обирати оптимальні 



 

конструктивні параметри елементів в залежності від температурних режимів та потужності 

опалювального обладнання , заощаджуючи при цьому на проведенні коштовних натурних 

експериментів. 

  

8.  Цінність результатів для навчального процесу (20 рядків тексту). 

Результати виконання цієї роботи будуть використані для підготовки бакалаврів та 

магістрів за спеціальністю 124 «Системний аналіз», зокрема в курсах «Основи моделювання 

наносистем», «Методи теоретичної фізики», «Основи системного аналізу». На сьогодні на 

основі цієї роботи за минулі роки будувався і будується навчальний магістерський курс 

“Основи моделювання наносистем”, а також частково лабораторно-практична частина 

бакалаврського курсу “Методи теоретичної фізики”. Використовується приклад 

зіткнувальної взаємодії двох енергетичних атомних частинок, на основі якого будується 

комп’ютерна програма розрахунку траєкторій частинок, що взаємодіють. При цьому також 

використовуються чисельні методи розв’язання диференціальних рівнянь для випадку 

рівнянь руху Ньютона для атомів. У якості прикладу розв’язання нестаціонарних рівнянь з 

частковими похідними у межах бакалаврського курсу “Методи математичної фізики” 

використовується задача іонного пошарового аналізу концентраційного профілю у матриці у 

наближенні рівняння Фокера-Планка, одна з версій якої наведена у кафедральному 

навчальному посібнику «Чисельний аналіз систем з розподіленими параметрами засобами 

MATLAB» (128 c.) видавництва Запоріжжя:"Кругозір" 2015 р. авторів Корніча Г.В., Білої 

Н.І., Денисенко О.І., Подковаліхіної О.О. Деякі приклади складних природничих систем 

використовуються у курсі «Основи системного аналізу», у тому числі для ілюстрації так 

званого “механістичного підходу” дослідження таких систем. Практичну цінність для 

навчання має також і нова монографія Корніча Г.В. “Поверхня твердого тіла при 

бомбардуванні низькоенергетичними іонами: моделювання і аналіз атомної системи”, яка 

вже використовується у навчальному процесі для магістрів кафедри САОМ і залучена на 

сайті університету у системі moodle. 

 

Захищені дисертації 

1. Широкорад Д.В. Еволюція вільних металевих кластерів при бомбардуванні 

низькоенергетичними кластерами аргону. Дисертація на здобуття наукового ступеня 

кандидата фізико-математичних наук за спеціальністю 01.04.07 - Фізика твердого 

тіла.- Захист відбувся 30.10.2018 в Інституті металофізики ім.°Г.В.°Курдюмова НАН 

України, м. Київ, 2018. Науковий керівник: д.ф.-м.н., професор Корніч Г.В. (НУ 

"Запорізька політехніка", м. Запоріжжя).  

2. Дуда Є.В. Прискорене молекулярно-динамічне моделювання елементарних процесів 

дифузії в металах. Дисертація на здобуття наукового ступеня кандидата фізико-

математичних наук за спеціальністю 01.04.07 - Фізика твердого тіла.- Захист відбувся 

11.05.2021 в Інституті металофізики ім.°Г.В.°Курдюмова НАН України, м. Київ, 2021. 

Науковий керівник: д.ф.-м.н., професор Корніч Г.В. (НУ "Запорізька політехніка", м. 

Запоріжжя).  

3. Кузенко Д.В. Нелінійні ефекти в п’єзокераміці на основі твердих розчинів 

Pb(Zr,Ti)O3. Дисертація на здобуття наукового ступеня кандидата фізико-

математичних наук за спеціальністю 01.04.07 - Фізика твердого тіла.- Захист відбувся 

07.05.2021 в Харківському національному університеті ім. В.Н. Каразіна, м. Харків, 

2021. Науковий керівник: д.ф.-м.н., професор Бажин А.І. (НУ "Запорізька 

політехніка", м. Запоріжжя).  

 

 

 



 

Захищені дипломні роботи: 

1. Машинне навчання в задачах зіткнення частинок. Студ. гр.КНТ814 Донченко Д.П.,  

Керівник д.ф.-м.н, проф. Корніч Г.В. 

2. Комп’ютерне моделювання синергетичного ефекту розпилення в атомній системі. 

Студ. гр. КНТ814 Дубинович К.О., 2018. Керівник д.ф.-м.н, проф. Корніч Г.В. 

3. 3-D моделювання та оптимізація геометрії теплообмінних елементів. Студ. 

гр.КНТ-825 Ломоносов С.І. Керівник  к.т.н., доц.  Денисенко О.І. 

9.  Кількість: студентів __2___, аспірантів __1__, докторантів ___, які брали участь у 

виконанні НДР. 

10.  Можливість (або факт ) впровадження у виробництво. 

        Роботи віднесені до категорії фундаментальних досліджень. Впровадження у 

виробництво можливо після виконання відповідних пошукових і конструкторсько-

технологічних робіт. 

11. Бібліографічний перелік монографій, підручників, посібників, патентів, наукових 

статей, інших публікацій, які опубліковано за матеріалами досліджень за період виконання 

НДР 

1. Корніч, Г.В. Поверхня твердого тіла при бомбардуванні низькоенергетичними іонами: 

моделювання і аналіз атомної системи [Текст]: монографія. Для студентів старших 

курсів, аспірантів та фахівців відповідних фізико-математичних і технічних 

спеціальностей / Г.В. Корніч – Запоріжжя: НУ «Запорізька політехніка», 2019. – 302 с. 

2.  Shyrokorad, D.V. Evolution of the Ni-Al Janus-like clusters under the impacts of low-energy 

Ar and Ar13 projectiles [Текст] / D.V. Shyrokorad, G.V. Kornich, S.G. Buga // Materials 

Today Communications. – 23, 2020. – Изд. Elsevier – P. 101107-12. 

3. Дуда, Е.В. Моделирование диффузии вакансии в кристалле методом гипердинамики 

[Текст] / Е.В. Дуда, Г.В. Корнич // Поверхность. Рентгеновские, Синхротронные и 

Нейтронные Исследования. – Изд. «Наука», РАН. – №11. – 2020. – С. 84-87. 

English translation: Duda, E.V. Simulation of the Diffusion of a Vacancy in a Crystal [Текст] / 

E.V. Duda, G.V. Kornich // Journal of Surface Investigation: X-ray, Synchrotron and Neutron 

Techniques. – Изд.Springer.  – V.14(6). – 2020. – P. 1205-1207.  

4. Дуда, Е.В. Моделирование диффузии вакансии в кристалле методом температурно-

ускоренной динамики [Текст] / Е.В. Дуда, Г.В. Корнич // Металлофизика и Новейшие 

Технологии. Институт металлофизики им. Г.В. Курдюмова, НАН Украины. – №42(3). – 

2020. – С. 341-350. 

5. Shyrokorad, D.V. Formation of the core-shell structures from bimetallic Janus-like 

nanoclusters under low-energy Ar and Ar13 impacts: a molecular dynamics study [Текст] / 

D.V. Shyrokorad, G.V. Kornich, S.G. Buga // Computational Materials Science. Вид. Elsevier. 

– 159(3). – 2019. – Р. 110-119. 

6. Дуда, Е.В. Объединение методов температурно-ускоренной динамики и гипердинамики 

[Текст] / Е.В. Дуда, Г.В. Корнич // Поверхность. Рентгеновские, Синхротронные и 

Нейтронные Исследования. – Изд. «Наука», РАН. – №7. – 2019. – С. 109-112. 

English translation: Duda, E.V. On the Combination of Methods of Temperature-Accelerated 

Dynamics and Hyperdynamics [Текст] / E.V. Duda, G.V. Kornich // Journal of Surface 

Investigation: X-ray, Synchrotron and Neutron Techniques. – Изд.Springer.  – V.13(4). – 2019. 

– Р. 667-669. 

7. Дуда, Е.В. Построение измененного потенциала межатомного взаимодействия при 

температурно-ускоренном динамическом моделировании [Текст] / Е.В. Дуда, Г.В. 

Корнич // Поверхность. Рентгеновские, Синхротронные и Нейтронные Исследования. – 

Изд. «Наука», РАН. – №8. – 2018. – С. 102-112. 



 

English translation: Duda, E.V. Construction of a Changed Potential of Interatomic Interaction 

in the Case of Temperature-Accelerated Dynamics Simulation [Текст] / E.V. Duda, 

G.V. Kornich // Journal of Surface Investigation: X-ray, Synchrotron and Neutron Techniques. 

– Изд.Springer.  – V.12(4). – 2018. – Р. 825-833. 

8. Широкорад, Д.В Кінетика янусоподібних атомних кластерів під дією низько 

енергетичного бомбардування [Електронний ресурс] / Д.В. Широкорад, Г.В. Корніч // 

Інформаційні технології: теорія і практика. ІV Всеукраїнська інтернет-конференція 

здобувачів вищої освіти і молодих учених: тези доповідей (Дніпро – Запоріжжя – Харків, 
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