ЗВІТ
про виконання індивідуального плану освітньо-наукової програми
за перший рік навчання в аспірантурі
аспіранта ІМК НАНУ
Пугачова Дениса Олеговича

Шифр та назва спеціальності:    132 Матеріалознавство

Тема дисертаційного дослідження: Визначення з перших принципів впливу неізовалентних домішок на властивості монокристалів і кераміки Y2O3

Науковий керівник: 
Філь Дмитро Вячеславович, доктор фізико-математичних наук, старший науковий співробітник.

I. Виконання індивідуального плану наукової роботи   
Запланована науково-дослідницька діяльність на перший рік навчання:
1. Освоєння сучасної версії програми SIESTA і її можливостей.
2. Проведення DFT розрахунків чистих сполук Y2O3, ZrO2, Zr, O2.
3. Підготовка файлів для проведення DFT розрахунків власних дефектів в Y2O3.
4. Робота над літературним оглядом за темою дисертації.

Відповідно до індивідуального плану в ході виконання роботи освоєно версію siesta-5.2.1.
Виконано аналіз літературних джерел, у яких викладено результати експериментальних досліджень Y2O3, допованого Zr та теоретичні роботи, де властивості кристала Y2O3 вивчалися за допомогою DFT методу.
Виконано розрахунки DFT для чистого кристалу Y2O3 (без дефектів), а також сполук ZrO2, простих речовин O, Y, Zr та молекули кисню O2.
Проведено DFT розрахунки енергії дефектів в кристаліY2O3, а саме:
· Дефекти заміщення: ZrY(a) та ZrY(d) у зарядових станах q = 0, +1 (в одиницях |e|);
· Кисневі вакансії: VO у зарядових станах q = 0, +1, +2;
· Ітрієві вакансії: VY(a) та VY(d) у зарядових станах q = −3;
· Міжвузлові атоми кисню: Oi у позиціях Вайкоффа 16(c), у зарядових станах q = 0, −1, −2;
· Комплексні дефекти: ZrY–Oi, ZrY–Oi–ZrY, та ZrY–VY–ZrY–ZrY.
Побудовані фазові діаграми та розраховані енергії утворення дефектів.
Розраховані рівноважні концентрації дефектів при температурі спікання кераміки. Розраховано залежність параметра кристалічної решітки від концентрації Zr. Отримана залежність збігається з експериментальними даними.

За результатами досліджень подані тези доповіді
D.O.Pugachev, D.V.Fil, DFT study of point defects in yttrium sesquioxide doped with zirconium.
на конференцію IXth International Materials Science Conference HighMatTech-2025б October 6-10, 2025, Kyiv, Ukraine ,доповідь включена до програми конференції,
подана стаття
D.O.Pugachev, D.V.Fil, DFT study of point defects in Y2O3 doped with zirconium
для публікації в науковому журналі видавництва Scientific.Net в матеріалах вказаної конференції.
Виконання індивідуального навчального плану 
Згідно з індивідуальним навчальним планом вивчено такі дисципліни, підсумкова оцінка за кожну з яких склала:
1.Іноземна мова професійного спрямування для підготовки аспірантів до рівня загальноєвропейського стандарту володіння мовою С1 –97 балів.
2.Філософія науки і культури – 100 балів. 
3. Менеджмент наукових проектів, підготовка наукових публікацій та презентацій – 90 балів.
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I. Виконання індивідуального плану наукової роботи
Запланована науково-дослідницька діяльність за перший рік навчання:
1. Побудова програмного забезпечення для дослідження поведінки активних частинок.
2. Дослідження фазових перетворень у ансамблі активних частинок та виникнення кластерів.
3. Дослідження еволюції функції розподілів кластерів за розмірами з часом.
4. Робота над літературним оглядом за темою дисертації.

Метою даного дослідження є виявлення механізмів кластеризації активних частинок та їх динаміки з використанням комп’ютерного моделювання. Для цього, відповідно до індивідуального плану, розроблено програмне забезпечення, за допомогою якого моделюється рух активних частинок згідно моделі Вічека, яка ґрунтується на взаємодії, при якій кожна активна частинка вирівнює свій вектор швидкості з середнім напрямком руху сусідніх частинок, які знаходяться в рамках визначеного радіуса взаємодії. Флуктуації середовища враховуються у вигляді шуму, який додається до розрахованого напрямку руху кожної активної частинки.
Утворення кластерів розглядаються в періодичних умовах, що відповідає глобальній кристалічній структурі ансамблів активних частинок. Кластери, які утворюються в таких умовах, можна розглядати як новітній тип кристалічних матеріалів – рухомі кристали, у яких кластери активних частинок відіграють роль вузлів кристалічної решітки.
При проведенні близько 20 тис. чисельних експериментів за різних умов були отримані статистичні дані про глобальний параметр порядку, а також кількість та розмір утворених кластерів на кожному часовому кроці симуляції.
Статистичний аналіз даних дозволив визначити ключові властивості кластеризації. Спостережено процес релаксації від невпорядкованого до впорядкованого колективного руху активних частинок з часом, а також виявлено фазовий перехід другого роду від цілісного до хаотичного руху при збільшенні амплітуди шуму. Крім цього, експериментальні дані дозволили побудувати функцію розподілу ймовірностей утворення кластерів розміру , де  – загальна кількість активних частинок в симуляції, на кожному часовому кроці , з константами ,  та ; критичним розміром ; початковим положенням фронту функції розподілу ; та швидкістю зміщення фронту  як .
Додатково спостережено, що процес кластеризації активних частинок демонструє загальні закономірності теорії коалісценції, такі як збільшення середнього розміру кластерів  та зменшення їх середньої кількості  з часом, але отримані залежності кількісно відрізняються від відомих. При статистичному аналізі отриманих даних виявлено закон збереження, який виявився дійсним для всіх розглянутих значень концентрації частинок, .
За темою дисертаційної роботи було проведено огляд таких робіт як [1-8].
Основні результати роботи були представлені:
1. Novikov, A.O., Smyrnov, V.M., & Yanovsky, V.V. (2024). Fractal properties of neural networks. Bulletin of V.N. Karazin Kharkiv National University, series Mathematical modelling. Information technology. Automated control systems, 64, 66-79;
2. на конференції-конкурсі наукових робіт молодих вчених НТК “Інститут монокристалів” НАНУ, 5-7 березня 2025 р., Харків, Україна;
3. на міжнародній конференції студентів і молодих науковців з теоретичної та експериментальної фізики “ЕВРИКА-2025”, 13-15 травня 2025 р., Львів, Україна, ТЕЗИ ДОПОВІДЕЙ, Vadym Smyrnov, Volodymyr Yanovsky, Active particle clustering effects, E4, p.112, 2025.

Наразі подано заяву на участь в Міжнародній конференції молодих вчених “Functional materials for technical and biomedical applications”, 14-16 жовтня 2025 р., Львів, Україна. На даний момент проводиться підготовка тексту для публікації отриманих результатів в науковій статті.
Крім цього, було розроблено спеціалізоване програмне забезпечення для ідентифікації границь зерен на знімках поверхонь керамічних матеріалів. В основі роботи алгоритму для визначення границь зерен закладено мурашиний алгоритм, поєднаний зі спеціальною моделлю активної матерії, яка складається з частинок, здатних до самореплікації.

II. Виконання індивідуального навчального плану
Згідно з індивідуальним навчальним планом вивчено такі дисципліни:
1. Іноземна мова професійного спрямування для підготовки аспірантів до рівня загальноєвропейського стандарту володіння мовою C1. Форма контролю – екзамен. Отримано 99 балів.
2. Філософія науки та культури. Форма контролю – екзамен. Отримано 100 балів.
3. Менеджмент наукових проектів, підготовка наукових публікацій та презентацій. Форма контролю – залік. Отримано 99 балів.

Освітня програма виконана повністю.


ЗВІТ
про виконання індивідуального плану освітньо-наукової програми
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аспіранта ІМК НАНУ
Вовсянікера Марка Юхимовича

Шифр та назва спеціальності:    132 Матеріалознавство

Тема дисертаційного дослідження: Визначення з перших принципів властивостей домішкових дефектів в ітрій-алюмінієвому гранаті

Науковий керівник: 
Філь Дмитро Вячеславович, доктор фізико-математичних наук, старший науковий співробітник.


I. Виконання індивідуального плану наукової роботи   
Запланована науково-дослідницька діяльність на другий рік навчання:
	№ п/п
	Зміст та обсяг науково-дослідницької діяльності аспіранта
	Термін виконання

	11. 
	Знаходження енергій утворення домішкових дефектів. Розрахунок рівнів енергії в забороненій зоні Ti:YAG, пов’язаних з такими дефектами.
	01.11.2024-30.04.2025

	22. 
	Знаходження енергій утворення комплексів домішкових дефектів і комплексів домішкових і власних дефектів в кристалах YAG, допованих атомами Ti. Розрахунок рівнів енергії в забороненій зоні Ti:YAG, пов’язаних з комплексними дефектами.
	01.02.2025-31.07.2025

	33. 
	Аналіз на основі DFT розрахунків впливу умов вирощування і відпалу на  концентрації  власних  і домішкових дефектів, та комплексних дефектів в кристалах YAG, допованих атомами Ti.
	01.05.2025-31.07.2025

	44. 
	Підготовка статті за результатами дослідження.
	01.05.2025-31.10.2025



Відповідно до індивідуального плану за відповідний термін в ході виконання роботи виконано розрахунки DFT для Ti:YAG з такими дефектами як:
• міжвузлові атоми Ti; 
• дефекти заміщення Y атомами Ti. 
Розраховано енергії утворення відповідних типів дефектів, а також рівноважні концентрації для всіх дефектів, що можуть утворюватися у Ti:YAG, для яких було проведено DFT розрахунки раніше. Відповідно до розрахунків виявлено, що за окисних умов відносно високу концентрацію демонструють дефекти заміщення Al атомами Ti з зарядовим станом дефекту +1, а також комплекси таких дефектів із катіонними вакансіями (вакансії Al, Y), у зв’язку з чим проведено додаткові DFT розрахунки таких типів дефектів:
• комплекси катіонної вакансії (Al, Y) і декількох заміщень атомів Al атомами Ti, для яких також отримано високі значення концентрації відносно інших дефектів; 
• комплекси міжвузлового атому O і декількох заміщень атомів Al атомами Ti. 
Виконуються розрахунки рівнів енергії в забороненій зоні Ti:YAG, пов’язані із дефектами, які мають значні концентрації у YAG. 
Наявні результати представлено на 5-тій міжнародній конференції з фізики конденсованого стану речовини і фізики низьких температур (M. Y. Vovsianiker, D. V. Fil, Formation energies of point defects in Ti-doped YAG crystals: first-principles calculations. Abstract book of V International Conference “Condensed Matter & Low-Temperature Physics”, June 2 – 6, 2025, Kharkiv, p.249). Подано тези на 9-у міжнародну конференцію з матеріалознавства HighMatTech-2025, M. Y. Vovsianiker, D. V. Fil, Ti impurities in YAG: first-principles calculations — доповідь включено до програми конференції. Також за результатами готується до публікації стаття згідно з термінами, встановленими в індивідуальному плані.


II. Виконання індивідуального навчального плану 
Згідно з індивідуальним навчальним планом вивчено такі дисципліни, підсумкова оцінка за кожну з яких склала:
1. Наукові основи вирощування монокристалів — 95 балів; 
2. Основи обробки матеріалів та одержання виробів з них — зараховано.

