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1. ЦЕЛИ И ЗАДАЧИ ДИСЦИПЛИНЫ
Цель освоения дисциплины  «Физико-химические основы материаловедения»  состоит в ознакомлении обучающихся с физико-химическими основами материаловеденья и методами многомасштабного моделирования в этой области. При этом в полной мере использованы фундаментальные понятия, представления и закономерности из других областей знаний - физики, химии, кристаллографии и металлургии.
Задачами данного курса  являются: 
· ознакомление обучающихся с предметом, принципами, методами и моделями современного материаловеденья, в том числе на основе фазовых диаграмм и теории химической связи. 

· приобретение обучающимися умений применять термодинамические подходы при изучении материалов.

· выработка умений по прогнозированию фазовых диаграмм и механических характеристик веществ на основе термодинамических свойств. 

· ознакомление учащихся с многомасштабным подходом в моделировании задач материаловеденья.
2. Место дисциплины в структуре ООП АСПИРАНТУРЫ
Дисциплина «Физико-химические основы материаловедения»  относится к вариативной части цикла Б1.В.ДВ.2 кода УЦ ООП  и принадлежит к типу «b» по характеру освоения, т.е. должна быть освоена аспирантом обязательно, но не обязательно в период обучения, отмеченный в базовом учебном плане.
3. УРОВЕНЬ ВЫСШЕГО ОБРАЗОВАНИЯ
Подготовка научно-педагогических кадров в аспирантуре. 
4. ГОД И СЕМЕСТР ОБУЧЕНИЯ 2 год обучения, 4 семестр
5. ОБЪЁМ УЧЕБНОЙ НАГРУЗКИ И ВИДЫ ОТЧЁТНОСТИ.
	Вариативная часть, в т.ч. :
	 5    зач. ед.



	Лекции 
	 36   часов



	Практические занятия
	 54   часов



	Лабораторные работы
	 нет   часов



	Индивидуальные занятия с преподавателем
	 нет   часов



	Самостоятельные занятия
	 90   часов



	ВСЕГО
	5 зач. ед., 180 часов


6. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины
Освоение дисциплины «Физико-химические основы материаловедения»  направлено на формирование следующих  универсальных, общепрофессиональных и профессиональных компетенций аспиранта:

а) универсальные (УК):

· способность к критическому анализу и оценке современных научных достижений, генерированию новых идей при решении исследовательских и практических задач, в том числе в междисциплинарных областях (УК-1).
б) профессиональные (ПК)

· способность создавать и исследовать физические модели процессов, связанных с функционированием объектов профессиональной деятельности в области физической химии  (ПК-2).
7. конкретные Знания, умения и навыки, формируемые в результате освоения  дисциплины
В результате освоения дисциплины «Физико-химические основы материаловедения» обучающийся должен:

1. Знать:
· фундаментальные понятия, законы и теории фазовых и структурных превращений в конденсированном веществе; 

· основные законы диффузионных процессов в кристаллах; 

· основные понятия, взаимосвязь и иерархию моделей, применяемых в материаловедение; 

· термины и законы механического поведения вещества, такие как упругость, пластичность и ползучесть.
2. Уметь:
· строить заключения о свойствах вещества и процессов исходя из общих положений; 

· делать качественные выводы при переходе к предельным условиям в рассматриваемых задачах и проблемах; 

· определять границы применимости моделей;

· производить численные оценки;
· пользоваться справочной литературой для поиска необходимых физико-химических данных и понятий.
3.  Владеть:
· навыками проведения расчетов фазовых и структурных превращений в конденсированном веществе; 

· навыками построения многомасштабных моделей;
· навыками применения основных законов термодинамики и кинетики к анализу поведения реальных веществ.
8. ПЛАНИРУЕМЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ ОБУЧЕНИЯ ПО ДИСЦИПЛИНЕ 
	Формируемые компетенции

(код компетенции, уровень освоения)
	Планируемые результаты обучения по дисциплине (модулю)

	УК-1
	З (УК-1) -1 Знать методы критического анализа и оценки современных достижений в области физической химии в целом и физико-химических основ материаловедения, в частности; методы генерирования новых идей при решении исследовательских и практических задач, в том числе в междисциплинарных областях.

У (УК-1)-1 Уметь анализировать альтернативные варианты решения исследовательских и практических задач и оценивать потенциальные выигрыши/проигрыши реализации этих вариантов.

В (УК-1)-1 Владеть навыками анализа методологических проблем, возникающих при решении исследовательских и практических задач, в том числе в междисциплинарных областях

	ПК-2
	З (ПК-2)- 1 Знать современные подходы и методы создания физических моделей процессов в области физической химии в целом и физико-химических основ материаловедения, в частности.

У (ПК-2)- 1 Уметь исследовать физические модели процессов в области физической химии в целом и физико-химических основ материаловедения, в частности.

В (ПК-2)-1 Владеть подходами и методами создания и исследования физических моделей процессов в области физической химии в целом и физико-химических основ материаловедения, в частности.


9. Структура и содержание дисциплины
Структура дисциплины
Перечень разделов дисциплины и распределение времени по темам: 
	№ темы и название
	Количество часов

	1. Точечные дефекты и диффузия.
	36

	2. Дислокации и границы зерен, и их роль в механическом поведении материала
	52

	3. Фазовые и структурные переходы в индивидуальных веществах.
	32

	4. Фазовые и структурные переходы в сплавах.
	24

	5. Многомасштабный подход, иерархия и связь моделей.
	36

	ВСЕГО (часов)
	180


Вид занятий
Лекции:

	№ п.п.
	Темы
	Трудоёмкость в зач. ед. (количество часов)

	1
	Образование и диффузия точечных дефектов. Самодиффузия. Дефекты в ионных кристаллах. 
	4

	2
	Уравнения диффузии. Химическая диффузия. Атомистические механизмы диффузии. Эффект Киркендала. Термодинамический фактор. Диффузия по межзеренным границам.
	4

	3
	Геометрия дислокаций. Диффузия дислокационных петель. Межзеренные границы.
	4

	4
	Основы теории упругости. Механизмы пластической деформации. Методы расчета механических свойств.
	4

	5
	Современные методы расчеты фазовой диаграммы. Теория зародышеобразования. Предплавление.

	2

	6
	Фазовые переходы II рода. Теории Ландау и Брэгга-Вильямса фазовых переходов второго рода. Приделы применимости теорий фазовых переходов. Суперионные переходы.


	2

	7
	Аморфные вещества. Критерии возникновения стекла. Спинодальный распад.  


	2

	8
	Термодинамика сплавов. Упорядоченные твердые растворы. Фазы химических соединений. Фазовая диаграмма сплавов. Мартенситные переходы.
	4

	9
	Многомасштабный подход, на примере задач радиационного материаловеденья. Разработка межатомных потенциалов. Иерархия моделей. Дислокационная динамика.
	4

	10
	Теория формирования радиационных треков и дефектов в кристалле. Теория плотного разогретого вещества. Модификация поверхности вещества под действием лазерного импульса.
	2

	11
	Основные уравнения теории фазового поля, обзор вычислительных методов, уравнения состояния и определяющие соотношения для описания фазовых переходов, пластичности, разрушения.
	4

	ВСЕГО  (часов)
	36 


Практические занятия (семинары):

	№ п.п.
	Темы
	Трудоёмкость в зач. ед. (количество часов)

	1
	Расчет концентрации точечных дефектов при различных термодинамических условиях. 
	6

	2
	Решение уравнений диффузии при различных условиях.
	4

	3
	Теория упругости.


	6

	4
	Вычисление основных свойств дислокаций для ГЦК, ОЦК и ГПУ решеток.
	6

	5
	Решение задач по теории пластичности с учетом свойств дислокаций.
	6

	6
	Решение задач по фазовым переходам I рода в чистых веществах.
	6

	7
	Решение задач по фазовым переходам II рода в чистых веществах.
	4

	8
	Термодинамика сплавов. Расчет фазовой диаграммы сплава на основе энтальпии смешения. Теория идеального и регулярного раствора
	8

	9
	Оценка роста погрешностей в многомасштабном подходе описания вещества. Иерархия моделей.
	4

	10
	Исследование кристаллизации и рекристаллизации вещества с помощью метода фазового поля.
	4

	ВСЕГО  (часов) 
	54


Лабораторные занятия:    нет
Самостоятельная работа:

	№ п.п.
	Темы 
	Трудоёмкость
(количество часов)

	1
	- изучение теоретического курса – выполняется самостоятельно каждым обучаемым по итогам каждой из лекций, результаты контролируются преподавателем на лекционных занятиях,  используются конспект (электронный) лекций, учебники, рекомендуемые данной программой, методические пособия.
	30 часов

	2
	- решение задач по заданию преподавателя– решаются задачи, выданные преподавателем по итогам лекционных занятий и сдаются в конце семестра, используются конспект (электронный) лекций, учебники, рекомендуемые данной программой, а также сборники задач, включая электронные, учебно-методические пособия.
	30 часов

	3
	Подготовка к дифференцированному зачету и экзамену
	30 часов

	ВСЕГО (часов)
	90 часов


Содержание дисциплины
	№

п/п
	Название модулей
	Разделы и темы лекционных занятий
	Содержание
	Объем

	
	
	
	
	Аудиторная работа (зачетные

единицы/ часы)


	Самостоятельная работа

(зачетные

единицы/часы)

	1
	I

Точечные дефекты и диффузия
	Образование и диффузия точечных дефектов. Самодиффузия. Дефекты в ионных кристаллах.
	Типы точечных дефектов. Равновесная концентрация точечных дефектов. Дефекты в ионных кристаллах. Диффузия точечных дефектов. Возможность одномерной диффузии междоузлий. Самодиффузия атомов кристалла.
	10
	10

	2
	
	Уравнения диффузии. Химическая диффузия. Атомистические механизмы диффузии. Эффект Киркендала. Термодинамический фактор. Диффузия по межзеренным границам.

	1й и 2й законы Фика. Связь подвижности атомов с коэффициентом диффузии. Диффузия в потенциальном поле. Атомистический механизм диффузии. Химический коэффициент диффузии. Эффект Киркендалла. Дрейф атомов. Термодинамический фактор. Диффузия по межзеренным границам.
	8
	8

	3
	II

Дислокац. и границы зерен, и их роль в механич. поведении материала
	Геометрия дислокаций. Диффузия дислокационных петель. Межзеренные границы.
	 Геометрия дислокаций. Экспериментальные методы обнаружения дислокаций.  Расхождение между экспериментальными и теоретическими значениями коэффициентов диффузии  дислокационных петель. Атомная структура межзеренных границ. фазовых границ.
	10
	10

	4
	
	Основы теории упругости. Механизмы пластической деформации. Методы расчета механических свойств.

	Основы теории упругости.  Кривая течения. Кристаллографическое смещение при движении дислокаций. Упругие свойства дислокаций.  Уравнение Орована. Уравнение Пича-Келлера. Фононное трение. Механическое двойникование. Зависимость напряжения текучести от скорости деформации.
	16
	16

	5
	III

Фазовые и структурные переходы в индивидуальных веществах.
	Современные методы расчета фазовой диаграммы. Теория зародышеобразования. Предплавление.

	Уравнение Клайперона. Прямое атомистическое однофазное и двухфазное моделирование фазовых переходов. Термодинамическое интегрирование. Кинетика зародышеобразования. Проблема расчета энтропии. Метастабильные фазы. Предплавление.
	8
	8

	6
	
	Фазовые переходы II рода. Теории Ландау и Брэгга-Вильямса фазовых переходов второго рода. Приделы применимости теорий фазовых переходов. Суперионные переходы.
	Уравнение Эренфеста. Классификация фазовых переходов. Теории Ландау и Брэгга-Вильямса фазовых переходов второго рода (сравнение и границы применимости). Критические показатели. Теория суперионных переходов.
	6
	6

	7
	
	Аморфные вещества. Критерии возникновения стекла. Спинодальный распад.  
	Стеклование как структурное превращение. Критерии стеклования. Зависимость температуры стеклования от скорости охлаждения. Спинодальный распад. Критерий термодинамической устойчивости.

	2
	2

	8
	IV

Фазовые и структурные переходы в сплавах.
	Термодинамика сплавов. Упорядоченные твердые растворы. Фазы химических соединений. Фазовая диаграмма сплавов. Мартенситн. переходы
	Правило фаз Гиббса. Энтальпия смешения сплавов. Строение сплавов. Ближний и дальний порядок. Упорядоченные твердые растворы (теория и примеры). Фазы химических соединений. Фазы Юм-Розери. Фазовые переходы в сплавах.  Термодинамика мартенситных превращений. Технологическая важность мартенситных превращений: примеры.

	12
	12

	9
	V

Многомасштабный подход, иерархия и связь моделей.
	Многомасштабный подход, на примере задач радиационного материаловеденья.  Дислокационная динамика.
	Многомасштабный подход. Разработка межатомных потенциалов. Методы атомистического моделирования. Методы расчета на мезоуровне: дислокационная динамика и метод кинетических уравнений.
	8
	8

	10
	
	Теория формирования радиационных треков и дефектов в кристалле. Теория плотного разогретого вещества. Модификация поверхности вещества под действием лазерного импульса.
	Радиационные треки в кристаллах. Взаимодействие быстрого иона с ядрами и электронами матрицы. Особенности описания плотного разогретого вещества. Двухтемпературная модель. Классы веществ и обзор современных экспериментальных данных.  Общие черты в теориях модификации поверхности лазерным импульсов и потоком быстрых ионов.
	2
	2

	11
	
	Основные уравнения теории фазового поля, обзор вычислительных методов, уравнения состояния и определяющие соотношения для описания фазовых переходов, пластичности, разрушения.
	Макроскопическое описание материала. Уравнения теории фазового поля и связь с молекулярной динамикой. Параметр порядка.

	8
	8

	
 ВСЕГО  (часов)
	90
	90


10. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины и учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы студентов
10.1 Перечень компетенций выпускников образовательной программы, в формировании которых участвует дисциплина (модуль), и их «карты» 
	Вид дисциплины
	Компетенции

Наименование дисциплины
	Универсальные компетенции
	Обще-профессиональные компетенции
	Профессиональные компетенции

	
	
	УК-1
	УК-2
	УК-3
	УК-4
	УК-5
	ОПК-1
	ОПК-2
	ОПК-3
	ПК-1
	ПК-2
	ПК-3

	Вариативная часть
	Дисциплины по выбору
	Физико-химические основы материаловедения
	+
	
	
	
	
	
	
	
	
	+
	


Критерии оценивания компетенций приведены в ОПОП по направлению подготовки научно-педагогических кадров в аспирантуре 04.06.01 «Химические науки».
10.2 Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки результатов обучения
10.2.1 Тестовое задание 

	№ вопроса п/п
	Вопрос
	Вариант ответа 
	Верный вариант ответа 

	1
	Какая концентрация точечных дефектов в кристалле соответствует температуре, при которой происходит плавление 
	А) 10-10 - 10-8
Б) 10-6 - 10-4
В) 10-2 - 100

Г) больше 1
	Б

	2
	Какой механизм самодиффузии обычно реализуется в ОЦК- кристаллах индивидуальных веществ
	А) Вакансионный

Б) междоузельный прямой

В) междоузельный непрямой

Г) Обменный
	А

	3
	Эффект Киркендалла в бинарной системе обусловлен
	А) Зависимостью скорости диффузии от давления
Б) Образованием дислокаций вблизи границы раздела компонент
В) Разницей в величинах  диффузионных  потоках атомов разных типов 
Г) Неточностью экспериментальных измерений
	В

	4
	Критерием искажения кристаллической решетки является
	А) сфера Шварцшильда
Б) неустойчивость Чернова 

В) фаза Ляпунова
Г) вектор Бюргерса
	Г

	5
	Механическое свойство это
	А) Температура плавления

Б) Коэффициент самодиффузии

В) Пластичность

Г) Тепловое расширение
	В

	6
	При испытании образца на статическое растяжение определяются
	А)Предел текучести
Б) Относительное удлинение
В) твердость по Бринеллю
Г) Подвижность дислокаций
	А

	7
	Точка на P-x-диаграмме бинарного сплава, где сосуществуют в равновесии жидкая и твердая фаза одного состава называется
	А) Эвтектика
Б) Критическая точка

В) Особая точка

Г) Точка равновесия сплава
	А

	8
	Для  процесса стеклования характерно
	А) скачкообразное изменение внутренней энергии

Б) отсутствие определенной температуры перехода

В) образование дислокаций

Г) увеличение температуры плавления
	Б

	9
	Какое утверждение является верным
	А) Температура плавления всегда растет с увеличением давления
Б) Температура плавления всегда уменьшается с увеличением давления

В) Температура плавления не зависит от давления

Г) Никакое из приведенных выше


	Г

	10
	Состояние вещества "суперионик" это
	А) состояние с высокой температурой плавления
Б) состояние с высокой ионной проводимостью

В) состояние с низкой плотностью

Г) состояние с максимальным количеством ионов
	Б

	11
	Особенностью сплавов «с памятью» является способность восстанавливать после пластической деформации (в цикле нагрев-деформация-охлаждение-нагрев):
	А) исходную форму
Б) исходное сопротивление
В) исходную магнитную проницаемость
Г) исходный химический состав

	А

	12
	В правило фаз Гиббса входят
	А) Число степеней свободы и полное число всех фаз на диаграмме 
Б) число компонентов и число фаз в равновесии

В) концентрация и число фаз в равновесии
Г) свободная энергия и концентрация
	Б

	13
	Пластичность кристаллов обусловлена
	А) нагревом
Б) диффузией точечных дефектов

В) движением дислокаций

Г) фазовыми переходами
	В

	14
	Максимальное напряжение, предшествующее разрушению  это
	А) предел текучести
Б) предел упругости

В) предел выносливости

Г) предел прочности
	Г

	15
	Упорядочивание дислокаций это
	А) гомогенизация
Б) полигонизация

В) рекристаллизация
Г) механизация
	Б

	16
	Термодинамически- равновесные дефекты в кристалле
	А) вакансии
Б) краевые дислокации

В) винтовые дислокации

Г) Границы зерен
	А

	17
	Какое из этих утверждений правильное 
	А) линия дислокации перпендикулярна вектору Бюргерса
Б) линия дислокации параллельна вектору Бюргерса
В) линия дислокации перпендикулярна плоскости скольжения 

Г) плоскость скольжения содержит линию дислокации и вектор Бюргерса


	Г

	18
	Сколько потенциальных функций у ADP-потенциала для бинарной системы
	А) 7

Б) 10

В) 13

Г) 17
	В

	19
	Быстрый тяжелый ион активнее всего генерирует столкновительные каскады при его энергии  
	А) 10 мэВ - 10 эВ

Б) 10 эВ -10 кэВ
В) 10 кэВ - 10 МэВ

Г) 10 МэВ - 10 ГэВ
	В

	20
	Какая из этих моделей описывает самый большой пространственный масштаб
	А) Квантовые расчеты
Б) Метод фазового поля

В) Молекулярная динамика

Г) Метод "Согласование по силе"
	Б


10.2.2. Перечень контрольных вопросов для сдачи дифференцированного зачета.
1. Зависимость коэффициентов диффузии точечных дефектов от температуры. Зависимость концентрации точечных дефектов от температуры (вывод для вакансии).
Краткий ответ. Точечные дефекты: вакансии и междоузлия. Коэффициенты диффузии зависят от температуры как уравнение Аррениуса. Точечные дефекты являются термодинамически-равновесными дефектами. Их концентрация при конечной температуре определяется минимум энергии Гиббса для системы и имеет зависимость от температуры подобно уравнению Аррениуса.
2. Коэффициент самодиффузии атомов. Энергия активации самодиффузии. Связь с температурой плавления.

Краткий ответ: Самодиффузия атомов обусловлена диффузией точечных дефектов. Выделяют вакансионный и междоузельный механизм. В подавляющем большинстве веществ реализуется вакансионный механизм (исключения: ГПУ-цирконий, ОЦК-уран). Коэффициенты самодиффузии зависят от температуры как уравнение Аррениуса с энергией активации, равной сумме энергии образования дефекта и энергии активации диффузии дефекта. Чем ваше энергия активации самодиффузии, тем выше температура плавления.
3. Дефекты в ионных соединениях. Дефекты по Шоттки, дефекты по Френкелю.

Краткий ответ: В ионных кристаллах на количество дефектов накладывается ограничение —  требование электронейтральности. В таких кристаллах дефекты формируются как дефекты по Шоттки (для бинарного кристалла - пара вакансий в анионной и катионной подрешетках) или дефект по Френкелю (для бинарного кристалла - пара междоузлие и вакансия в катионной или анионной подрешетке). Точечные дефекты по Шоттки в основном встречаются в кристаллах с плотной упаковкой, где образование межузельных атомов затруднено или энергетически невыгодно. Некоторые атомы из приповерхностного слоя в результате теплового движения могут выйти из кристалла на поверхность. Вакансия в освободившемся узле может затем мигрировать в объем кристалла. Образование дефектов по Шоттки уменьшает плотность кристалла, т. к. растет его объем при постоянной массе, тогда как при образовании дефектов Френкеля плотность остается неизменной, поскольку объем всего тела не меняется.
4. Описание геометрии дислокаций. Плотность дислокаций. Краевая и винтовая дислокация. Границы зерен. 

Краткий ответ. Дислокация — линейный дефект или нарушение кристаллической решётки твёрдого тела. Наличие дислокаций существенно влияет на механические и другие физические свойства твердого тела. Выделяют два основных типа дислокаций: краевые и винтовые. Дислокации смешанного типа являются комбинацией указанных двух типов. Образование краевой дислокации можно представить как результат удаления одной полуплоскости из кристаллической решётки в середине кристалла. В этом случае окружающие дефект плоскости уже не будут прямыми, однако они будут огибать границу уничтоженной полуплоскости так, что на гранях кристалла структура решетки не будет нарушена и дефект не будет виден. Линия, отделяющая дефектную область кристалла от бездефектной, называется линией дислокации. Границы зерен могут быть малоугловые (тогда их можно представить как сетка из краевых дислокаций) и высокоугловые. 
5. Движение дислокаций: скольжение и переползание. Кривая пластичности. Двойники.

Краткий ответ. Дислокации могут сравнительно легко передвигаться через кристалл. Для того, чтобы заставить скользить дислокацию требуется приложить механическое напряжение. Пластичность обусловлена движением дислокации в плоскости скольжения. За счет взаимодействия с точечными дефектами (поглощение или испускание), дислокация может двигаться перпендикулярно плоскости скольжения и такое движение называется переползание. Переползание дислокаций - один из механизмов текучести. Кривая пластичности - зависимость напряжения от относительной деформации. В условиях, неблагоприятных для скольжения, пластическая деформация кристаллов может приводить к образованию не дислокаций, а двойников или дефектов упаковки. Двойники и дефекты упаковки представляют собой дефекты, при наличии которых происходят нарушения кристаллографической ориентации частей кристалла из-за нарушения порядка чередования атомных плоскостей.
6. Пластическая деформация. Уравнение Орована. Уравнение Пича-Келлера.

Краткий ответ. Деформации разделяют на обратимые (упругие) и необратимые (пластические, ползучести). Упругие деформации исчезают после окончания действия приложенных сил, а необратимые — остаются. В основе упругих деформаций лежат обратимые смещения атомов металлов от положения равновесия (другими словами, атомы не выходят за пределы межатомных связей); в основе необратимых — необратимые перемещения атомов на значительные расстояния от исходных положений равновесия (то есть выход за рамки межатомных связей, после снятия нагрузки переориентация в новое равновесное положение). Пластические деформации — это необратимые деформации, вызванные изменением напряжений. Деформации ползучести — это необратимые деформации, происходящие с течением времени. Способность веществ пластически деформироваться называется пластичностью. При пластической деформации металла одновременно с изменением формы меняется ряд свойств — в частности, при холодном деформировании повышается прочность. Пластичность обусловлена движением дислокации в плоскости скольжения.
Обычно при анализе кинетики пластической деформации используется соотношений, предложенное Орованом, из которого следует, что скорость деформирования пропорциональна скорости подвижных дислокаций. Последняя является функцией действующего напряжения сдвига. Уравнение Орована связывает величину скорости деформации, обусловленной скольжением ( или переползанием) дислокаций, с плотностью, вектором Бюргерса и скоростью подвижных дислокаций. Уравнение Пича-Келлера связывает приложенное внешнее напряжение с силой, действующей на единичную дислокацию.

7. Описание диффузии на макроуровне. 1й и 2й закон Фика. Диффузия в поле потенциальных сил. Атомистический механизм диффузии атомов.

Краткий ответ. С точки зрения термодинамики движущим потенциалом любого выравнивающего процесса (в том числе и диффузия) является минимизация какой-либо термодинамической функции. При постоянных давлении и температуре в роли такого потенциала для диффузии атомов выступает химический потенциал µ, обусловливающий поддержание потоков вещества. Поток частиц вещества пропорционален при этом градиенту потенциала. 
Первый закон Фика говорит о том, что поток атомов пропорционален градиенту концентрации. Второй закон Фика связывает пространственное и временное изменения концентрации (уравнение диффузии). Диффузия в кристаллах реализуется за счет диффузии дефектов.
8. Химическая диффузия. Эффект Киркендалла. Уравнение Даркена.

Краткий ответ. Химической диффузией называют диффузию в системе из нескольких типов атомов и с зависимостью коэффициентов диффузии от концентрации этих атомов. Эффект Киркендалла обусловлен разницей в величинах  диффузионных  потоках атомов разных типов. Суть эффекта в том, что при изотермической диффузии в отсутствие внешних сил нарушается механическое равновесие и появляется гидродинамический поток, одинаковый для всех компонентов системы. Эффект Киркендалла является непосредственным аргументом в пользу диффузии по вакансионному механизму. Даркен предложил описывать такие процессы с помощью не одного, а двух коэффициентов диффузии.

9. Фазовый переход (классификация). Условие равновесия фаз. Кривая равновесия фаз на PT-диаграмме. Методы расчета кривой равновесия фаз. перехода I рода
Краткий ответ. Фазовые переходы обычно делят на фазовые переходы I и II типа, по тому какая производная термодинамического потенциала (первая или вторая) испытывает скачкообразное изменение. Условие равновесие фаз для перехода I рода: равенство давлений, температур и химических потенциалов. Кривую равновесия на PT-диаграмме можно получить из равенства химических потенциалов и разложив их для каждой фазы в ряд. Для перехода I рода получаем уравнение Клайперона, для перехода второго рода - уравнение Эренфеста. Методы расчета кривой равновесия для перехода I рода: однофазный, двухфазный, термодинамическое интегрирование и с использование ур. Клайперона.
10. Зародышеобразование при фазовых переходах. Размер критического зародыша. Предплавление.
Краткий ответ. При фазовых переходах первого рода точки, лежащие на кривой равновесия (т.е. на бинодали на PV-диаграмме), не являются особыми точками термодинамического потенциала. Бинодаль ограничивает на фазовой диаграмме область, в которой индивидуальное вещество как термодинамически равновесное может существовать только в двухфазном состоянии. Геометрическим местом особых точек термодинамического потенциала является спинодаль, при достижении которой вторая производная термодинамического потенциала по давлению обращается в бесконечность, а вторая производная по температуре терпит разрыв. Следовательно только при достижении спинодали однофазное состояние безусловно теряет термодинамическую устойчивость и распадается на сосуществующие фазы. Области фазовой диаграммы, расположенные между бинодалью и спинодалью, являются областями существования метастабильных фазовых состояний. Понятие метастабильного состояния подразумевает, что это состояние соответствует локальному минимуму термодинамического потенциала и поэтому устойчиво относительно малых изменений параметров системы. В данном случае таким параметром является характерный размер гетерофазной флуктуации, которая может спонтанно возникать в исходной метастабильной фазе вещества. Несмотря на то, что образование микрочастицы новой фазы связано с уменьшением химического потенциала вещества, изменение свободной энергии (или термодинамического потенциала) системы при этом может быть положительным. Это обусловлено тем, что на начальных стадиях фазового перехода важную роль играет межфазная поверхность, характеризующаяся соответствующим значением коэффициента поверхностного натяжения, т.е. имеющая избыточную положительную поверхностную энергию. Критический зародыш - зародыш стабильной фазы в метастабильной матрице, рост которого соответствует уменьшению термодинамического потенциала системы. Размер критического зародыша зависит от температуры.
11. Основы теории Ландау фазовых переходов II рода. Критические показатели в теории фазовых переходов II рода. 
Краткий ответ. Теория Ландау фазовых переходов — общая теория, основанная на представлении о связи фазового перехода 2-го рода с изменением симметрии физической системы. Ландау предположил, что свободная энергия любой системы должна удовлетворять двум условиям: быть аналитической функцией и соответствовать симметрии гамильтониана. Тогда в окрестности температуры перехода термодинамический потенциал Гиббса можно разложить по степеням параметра порядка η (намагниченности, поляризации). В своей теории Ландау впервые вводит понятие параметра порядка. Симметрия задачи позволяет существенно упростить разложение термодинамического потенциала по степеням параметра порядка. Так, в кристаллах с центром инверсии гамильтониан задачи не зависит от знака параметра порядка (изменение значения намагниченности или поляризации не влияет на его величину), и поэтому все слагаемые с нечетными степенями η в разложении исчезают. Теория Ландау оказалась чрезвычайно полезной. Хотя значения коэффициентов разложения остаются неизвестными (их можно определить только из сравнения с экспериментом), тем не менее критические индексы в этой теории могут быть легко вычислены.
12. Стеклование. Критерии стеклования. Зависимость температуры стеклования от скорости охлаждения. 
Краткий ответ. Температура стеклования — температура при которой переохлажденная жидкость становится вязким, переходя в стеклообразное состояние (частично упорядоченное). Поскольку переход идёт постепенно, конкретное значение температуры стеклования зависит от скорости охлаждения и способа её определения. Обычно она определяется как температура, при которой вязкость твердого тела становится порядка 100—1000 ГПа·с, а модуль упругости превышает 1 ГПа. Кроме того, температуру стеклования определяют дилатометрическими (зависимость объёма от температуры), диэлектрическими (положение максимума диэлектрических потерь), калориметрическими (по величине тепловых эффектов) и иными методами.

13. Термодинамика сплавов. Правило фаз Гиббса. Кривые ликвидуса и солидуса. Эвтектика. 
Краткий ответ. Правило фаз Гиббса — соотношение, связывающее число компонентов, фаз и термодинамических степеней свободы в равновесной термодинамической системе. Роль правила фаз особенно велика при рассмотрении гетерогенных равновесий в многофазных многокомпонентных системах. Число степеней свободы (число интенсивных переменных, которым можно одновременно задать произвольные значения) I открытой многокомпонентной гетерогенной системы в состоянии равновесия находят посредством соотношения, которое представляет собой математическую формулировку правила фаз Гиббса I = 2 + K - F,  где 2 — число степеней свободы, соответствующих давлению и температуре, K — число компонентов системы, F — число фаз в системе. 
Кривые ликвидуса и солидуса на T-x-диаграмме бинарной системе характеризуют начало и конец кристаллизации при охлаждении расплава. Эвтектика — нонвариантная (при постоянном давлении) точка в системе из n компонентов, в которой находятся в равновесии n твердых фаз и жидкая фаза. Эвтектическая композиция представляет собой жидкий раствор, кристаллизующийся при наиболее низкой температуре для сплавов данной системы. Соответственно, температура плавления сплава эвтектического состава — также самая низкая, по сравнению со сплавами другого состава для данной системы компонентов. 

14. Неограниченная и ограниченная растворимость в сплавах.  Упорядоченные твердые растворы. Степень упорядочения. 

Краткий ответ. Вид зависимости энтальпии смешения от состава для бинарного сплава определяет есть ли в сплаве ограниченная или неограниченная растворимость. При неограниченной растворимости компонентов кристаллическая решетка компонента растворителя по мере увеличения концентрации растворенного компонента плавно переходит в кристаллическую решетку растворенного компонента. В этих сплавах компоненты в твердом состоянии неогра­ниченно растворяются друг в друге; при этом образуется взаимный твердый раствор а. В данном случае чистые компонен­ты А и В не являются самостоятельными фазами системы, – они представляют собой предельные частные случаи твердого раствора а. Упорядоченный твердый раствор образуется при понижении свободной энергии системы, сопровождающимся более сильным сближением атомов разнородных компонентов, чем однородных атомов. Упорядоченные твердые растворы являются промежуточными фазами между химическими соединениями и твердыми растворами. При полной упорядоченности эти фазы напоминают химическое соединение, потому что: а) у них имеется определенное число атомов, которое можно выразить соответствующей формулой; б) расположение атомов в решетке упорядоченное. Эти фазы могут быть причислены и к твердым растворам, так как у них сохранилась решетка металла-растворителя.
15. Типы межатомных потенциалов. 

Краткий ответ. Межатомные потенциалы описывают взаимодействие атомов друг с другом и являются основным входным параметром в атомистические модели. Потенциалы делятся на парные и многочастичные (для многочастичных выделяется подкласс - потенциалы с угловой зависимостью). Также потенциалы делятся на эмпирические и потенциалы построенные из первых принципов.
16. Методы разработки межатомных потенциалов.
Краткий ответ. Межатомные потенциалы можно разрабатывать на основе эмпирических данных о веществе (константа решетки, модуль упругости, температура плавления и т.д.) и на основе расчетов из первых принципов. Для создания потенциала широко применяется метод “согласования по силе” (оригинальное название – “force matching”), идея которого заключается в построении потенциала по ab initio данным. Процесс конструирования можно разделить на два основных этапа. Сначала подготавливается база “эталонных данных”, состоящая из сил, энергий и напряжений, рассчитанных в рамках теории функционала плотности для вещества. Затем проводится оптимизация потенциальных функций. В ходе оптимизации требуется найти такой потенциал, который будет давать максимальное согласие с “эталонными данными”.

17. Двухтемпературная модель вещества. Примеры применения. Атомистическая двухтемпературная модель.
Краткий ответ. При пролете осколка деления или облучения мощным лазерным импульсом происходит в первую очередь разогрев электронной системы. Формируется двухтемпературное состояние вещества, когда температура электронов на порядок больше температуры ионов. В атомистической двухтемпературной модели используется приближение сплошной среды для электронной подсистемы и молекулярно-динамическое моделирования для ионной подсистемы. Таким образом, совместно решается система уравнений Ньютона для ионов и кинетическое уравнение теплопроводности для электронной подсистемы. Одной из особенностей развиваемой модели является учёт влияния электронного давления на динамику ионов.

18. Кинетические уравнения, описывающие эволюцию дефектов.
Краткий ответ. Эволюцию точечных дефектов в неравновесных условиях (например в материалах атомной энергетики в условиях эксплуатации) удобно описывать с помощью кинетических уравнений, аналогичных уравнениям физической химии.  Переменными в таком подходе являются концентрации точечных дефектов. Уравнения учитывают генерацию дефектов, их гибель на стоках, аннигиляцию и кластеризацию.
19. Дислокационная динамика. 
Краткий ответ. Дислокационная динамика описывает поведение дислокаций за счет решения уравнения движения для них. Различают 2D и 3D реализацию дислокационной динамики. В 2D подходе все дислокации направлены параллельно друг другу и всю систему можно описать как эволюцию двухмерного газа. В 3D подходе дислокация представляет собой цепочку звеньев в трехмерном пространстве. Основные задачи для котороых применяется дислокационная динамика - расчет полигонизации и кривой пластичности.
20. Основные уравнения метода фазового поля. 
Краткий ответ. Метод фазового поля основан на решении временных уравнений для двух полей - поле параметра порядка и температурного поля. Используется сеточный метод. введение параметра порядка позволяет описывать различные фазы, а также границы зерен в одной фазе. Уравнения для таких полей основываются на 1м и 2м начале термодинамики.
11. Материально-техническое обеспечение дисциплины
Необходимое оборудование для лекций  и практических занятий: компьютер и мультимедийное оборудование (проектор, звуковая система)

Необходимое программное обеспечение: открытые и свободно распространяемые вычислительные коды LAMMPS и OpenPhase
12. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины
12.1 Основная литература

1) Буданов В.В., Максимов А.И. Химическая термодинамика: Учебное пособие / Под ред. Койфмана О.И.,  - М.: ИЦК “Академкнига”, 2007. – 312 с. 
2) Бутягин П.Ю. Химическая физика твердого тела. - М.: Изд-во МГУ, 2006. – 272 с. 
3) Белов Г.В. Термодинамическое моделирование: методы, алгоритмы, программы. – М.: Научный Мир, 2002, - 184с.
12.2. Дополнительная литература 

1) Л.Д. Ландау, Е.М. Лифшиц. Статистическая физика. Ч.1. М.: Физматлит, 2002. - 616 с.

4) Эшби М., Джонс Д. Конструкционные материалы. Полный курс. Перевод 3-го английского издания - Долгопрудный: Издательский Дом «Интелект» , 2010. - 672 с.
12.3 Электронные ресурсы, включая доступ к базам данных  и т.д. – нет.
12.4  Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного процесса, включая программное обеспечение, информационные справочные системы – нет.
13. Язык преподавания - русский.

Программу составил
к.ф.-м.н., 
Стариков С.В.
 «_____»_________2015 г.
