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АНОТАЦІЯ 

 

Шумиляк Л.М. Моделювання процесів кристалізації сплавів методом 

неперервних клітинних автоматів. – Кваліфікаційна наукова праця на правах 

рукопису. 

Дисертація на здобуття наукового ступеня кандидата технічних наук за 

спеціальністю 01.05.02 «Математичне моделювання та обчислювальні 

методи». – Чернівецький національний університет імені Юрія Федьковича, 

Чернівці. – Вінницький національний технічний університет, Вінниця, 2018. 

Задачі чисельного моделювання неоднорідних динамічних систем є досить 

актуальними на сьогодні, оскільки дозволяють спостерігати еволюційні 

закономірності таких систем в режимі реального часу, особливо коли мова йде 

про задачі із нелінійними параметрами матеріалів, складними граничними та 

початковими умовами, фазовими переходами з рухомими межами тощо. У 

переважній більшості таких випадків аналітичні розв’язки отримати майже 

неможливо, а класичні числові методи розв’язку, засновані на різницевих 

схемах, можуть бути нестійкими. Класична модель фізичних процесів 

ґрунтується на диференціальних рівняннях. Але практичне застосування її не 

дає змоги отримати прийнятні результати. В реальних практичних задачах вона 

часто застосовується у найпростіших випадках з низкою обмежень та 

припущень. У зв’язку з цим, останнім часом все більшої популярності 

набувають альтернативні підходи. Широко застосовуються гнучкі – імітаційні 

або агентні моделі, де кожному агенту можна приписати свої правила 

поведінки. Одним з таких підходів моделювання є метод клітинних автоматів 

(KA). Він забезпечує не тільки опис фізичних властивостей матеріалу, але й 

може передбачати зміни на мікрорівні. Зокрема процеси теплопереносу 

природним чином апроксимуються неперервними моделями клітинних 

автоматів. Саме створення якісної моделі процесу дозволяє на основі 

проведених обчислювальних експериментів прогнозувати властивості 

отриманого матеріалу. 
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Моделювання процесів теплообміну в даний час набуває все більш значної 

ролі в зв'язку з тим, що для сучасної науки і техніки необхідний достовірний 

прогноз таких процесів, експериментальне вивчення яких в лабораторних або 

натурних умовах дуже складне і дороге, а в деяких випадках просто неможливе. 

Дисертаційна робота присвячена розвитку та реалізації науково-

практичних засад математичного моделювання технологічних процесів 

кристалізації сплавів за допомогою методу неперервних асинхронних 

клітинних автоматів. 

Метою дослідження є підвищення ефективності процесу вирощування  

кристалів шляхом моделювання його динаміки на основі розробки асинхронних 

клітинно-автоматних моделей дифузійних та теплових явищ з фазовими 

переходами першого роду. 

В основу дисертаційної роботи покладені методи теорії клітинних 

автоматів (для побудови КА-моделі процесу теплопровідності, дифузії та 

сегрегації); класичні обчислювальні методи: використовувалися аналітичні та 

числові методи розв'язання диференціальних рівнянь з частинними похідними; 

методи комп'ютерного моделювання (при створенні програмного продукту); 

методи комп'ютерного експерименту (для емпіричного підтвердження 

отриманих результатів).  

Отримано наступні наукові результати: 

- вперше розроблена неперервна асинхронна клітинно-автоматна модель 

процесів теплопровідності та дифузії, яка дозволяє отримати розв’язок задачі 

теплопровідності в будь-який момент часу, що дає змогу визначити залежність 

часу однієї клітинно-автоматної взаємодії від розмірності клітинно-автоматного 

поля, розмірів та теплових параметрів модельованої системи; 

- вперше запропоновано клітинно-автоматну модель процесу кристалізації 

матеріалу, яка дозволяє описати розподіл домішки у твердій та рідкій фазах та 

комірчастий ріст, і, на відміну від попередніх, дає змогу зафіксувати момент 

переходу до концентраційного переохолодження та визначати характер 

комірчастого росту; 
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- вперше побудована клітинно-автоматна модель процесу росту зерен при 

рівномірному охолодженні бінарного розплаву, яка, на відміну від існуючих 

моделей, демонструє самовільне утворення зародку та динаміку росту зерен; 

- дістав подальшого розвитку метод моделювання дифузійних та теплових 

процесів з урахуванням фазового переходу першого роду, що базується на 

моделі клітинного автомату, який, на відміну від відомого методу, дозволяє 

отримати кількісні результати моделювання в будь-який момент часу. 

В рамках даного дисертаційного дослідження здійснено моделювання 

теплових і дифузійних процесів, що супроводжуються фазовими переходами 

для визначення властивостей отриманого матеріалу при заданих умовах 

проведення експерименту. Оскільки багато фізичних властивостей 

кристалічних матеріалів, отриманих шляхом кристалізації, визначаються 

розподілом домішки в розплаві і її можливістю накопичуватися у вигляді 

окремих зерен або комірок, вибір деякого режиму може призвести до 

погіршення механічних, електрофізичних властивостей матеріалу. Це є однією 

з причин їх крихкості. Для дослідження оптимальних умов вирощування 

напівпровідникових матеріалів, які володіють потрібними властивостями, на 

виробництві необхідне проведення ряду експериментів. Витрати часу, а також 

трудових і матеріальних ресурсів не завжди є можливими.  

Поставлено і розв’язано актуальну науково-прикладну задачу розробки 

нових методів моделювання дифузійних та теплових процесів з фазовими 

переходами та впровадження їх у лабораторії напівпровідникового 

термоелектричного матеріалознавства, що дозволяє суттєво підвищити 

ефективність досліджень за рахунок зменшення вартості та скорочення часових 

витрат. 

Представлено опис методу клітинних автоматів в застосуванні до 

моделювання дифузійних та теплових процесів із фазовими переходами та 

алгоритм реалізація асинхронного КА-підходу. Зроблений розрахунок часу 

однієї КА-взаємодії, який дає можливість відображення не тільки якісної, але і 

кількісної сторони модельованого про цесу, тобто визначити параметри 
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процесу в конкретні моменти часу. Представлена КА-модель для відтворення 

процесу кристалізації бінарних сплавів, з урахуванням сегрегації і залежності 

температури фазового переходу від складу матеріалу, що, за умови 

перевищення швидкості росту кристала критичної, може призводити до явища 

концентраційного переохолодження і, відповідно, до нерівномірної геометрії 

фронту кристалізації. Представлена КА-модель, яка дозволяє змоделювати 

процес комірчастого росту кристалів та росту зерен при рівномірному 

охолодження розплаву. 

Проведене зіставлення вже відомих теоретичних і експериментальних 

даних та результатів чисельних розв’язків для декількох задач теплопровідності 

з відповідними результатами обчислювальних експериментів, що проводились 

із застосуванням методу асинхронних клітинних автоматів.  

Зростання вимог до якості напівпровідникових матеріалів зумовлює 

модернізацію існуючих технологій їх отримання. Досить актуальною задачею у 

виробництві різноманітних напівпровідникових речовин, які отримуються 

методом зонної плавки, є підвищення відсотку виходу корисного для 

подальшого використання матеріалу. Очевидно, що на цей відсоток впливають 

умови вирощування. Пошук оптимальних параметрів отримання матеріалів 

звичайно можна виконувати на основі реальних експериментів, але це 

призводить до додаткових економічних витрат. В той же час, побудова 

комп’ютерних моделей процесів отримання матеріалів та проведення над ними 

ряду обчислювальних оптимізаційних експериментів дозволяє значно 

скоротити ці витрати.  

Удосконалено методику проведення технологічного процесу отримання 

багатокомпонентних сплавів методом зонної плавки шляхом застосування 

алгоритму пошуку оптимальних умов вирощування. 

Реалізовано автоматизоване управління експериментальною установкою 

зонного вирощування, що дає можливість проводити вирощування кристалів з 

високою точністю дотримання потрібних умов експерименту. Це, в свою чергу, 

дозволяє отримати на виході матеріал, який відповідає високим вимогам якості. 
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Проведені дослідження дозволили отримати такі результати: 

1. Проведений аналіз чисельних методів для задач, що розглядаються у 

дисертаційній роботі, продемонстрував універсальність методу КА, який, на 

відміну від класичних методів, може бути використаний з невеликими 

модифікаціями в усіх розглянутих випадках. 

2. Досліджене і вирішене питання отримання кількісних результатів за 

допомогою методу асинхронних клітинних автоматів. Шляхом проведення ряду 

обчислювальних експериментів встановлений час однієї клітинно-автоматної 

взаємодії, який є функцією розмірності клітинно-автоматного поля, розмірів та 

теплових параметрів зразка. Представлена кількісна модель процесів 

теплопровідності та дифузії на основі клітинних автоматів, яка дозволяє 

отримати розв’язок задачі теплопровідності в реальний момент часу.  

3. Вперше представлено модель, побудовану методом неперервних 

асинхронних клітинних автоматів, для опису процесів кристалізації сплавів. 

Представлена модель описує процес сегрегації домішки при кристалізації, 

визначає розподіл домішки в розплаві. Побудована модель, на відміну від 

попередніх, дозволяє не тільки зафіксувати момент переходу до 

концентраційного переохолодження, але й визначити характер комірчастого 

росту. 

4. Вперше побудована клітинно-автоматна модель для опису процесу росту 

зерен при рівномірному охолодженні розплаву, яка на відміну від існуючих, 

демонструє самовільне утворення зародку та динаміку росту зерен. 

5. Проведено всебічне тестування побудованої моделі для підтвердження 

адекватності її застосування, що продемонструвало її високу точність та 

гнучкість. Відповідність результатів моделювання запропонованим методом 

підтверджено порівнянням з відомими розв’язками таких класичних задач, як: 

задачі Стефана, поведінки міжфазної границі при фазових переходах І роду із 

врахуванням сегрегації, моделюванні комірчастого росту кристалів та росту 

зерен при рівномірному охолодженні розплаву. 
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6. За допомогою розробленого програмного продукту проведено 

комп’ютерні експерименти та отримано параметри виробничого процесу для 

вирощування нового за складом матеріалу (Sb2Te3): швидкість вирощування 

V=18 мм/год, температура нагрівачів Т=7600С, що дозволило уникнути 

проведення низки реальних експериментів з їх пошуку. 

7. Удосконалено методику проведення технологічного процесу отримання 

термоелектричного матеріалу шляхом застосування побудованих моделей 

дифузійних та теплових процесів, що супроводжуються фазовими переходами І 

роду для пошуку оптимальних умов вирощування. Застосування розробленого 

програмного продукту для пошуку оптимальних параметрів проведення 

експерименту дозволило скоротити час вирощування методом зонної плавки 

злитків телуриду вісмуту (Ві2Те3) при середніх розмірах зразків 350х20 мм у 

середньому з 22 до 18 годин, тобто майже на 20%. 

8. Результати роботи впроваджено у ТОВ «Інтерм», ТОВ «ВальСофт» та 

навчальний процес кафедри фізики напівпровідників і наноструктур 

Чернівецького національного університету імені Юрія Федьковича. 

Прогнозований економічний ефект від використання розробленої комп’ютерної 

системи за оцінками ТОВ «Інтерм» становитиме 10%. 

За результатами теоретичних досліджень розроблений програмний 

продукт, що реалізує клітинно-автоматну модель процесу теплопровідності і 

покликаний підвищити ефективність виробництва якісного 

напівпровідникового матеріалу шляхом проведення обчислювальних 

експериментів. Програму для моделювання та пошуку оптимальних параметрів 

проведення процесу зонної плавки передано для дослідної експлуатації до ТОВ 

«Інтем». Результати роботи впроваджено у навчальний процес кафедри фізики 

напівпровідників і наноструктур Чернівецького національного університету 

імені Юрія Федьковича та ТОВ «ВальСофт». 

Ключові слова: фазовий перехід першого роду, клітинний автомат, 

теплопровідність, сегрегація, фронт кристалізації, ріст зерен, зонна плавка. 
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ABSTRACT 

 

Shumylyak L.M. Сontinuous cellular automata modeling of alloy crystallization 

processes. – Qualification scientific work on the rights of manuscripts. 

Thesis for obtainingthe scientific degree of the Candidate of Technical Sciences 

in specialty 01.05.02  “The mathematical modeling and numerical methods”.– Yuriy 

Fedkovych Chernivtsi National University, Chernivtsi. – Vinnytsia National 

Technical University, Vinnytsia, 2018.  

The problems of heterogeneous dynamical systems numerical simulation are 

very relevant today, since they allow observing the evolutionary patterns of such 

systems in real-time, especially when it comes to problems with nonlinear parameters 

of materials, complex boundary and initial conditions, phase transitions with moving 

limits, etc. In the vast majority of such cases, it is almost impossible to obtain 

analytical solutions, and classical based on difference schemes solution numerical 

methods may be unstable. The classical model of physical processes is based on 

differential equations. But practical application of it does not allow us to receive 

acceptable results. In real practical tasks it is often used in the simplest cases with a 

number of limitations and assumptions. In this regard, alternative approaches are 

increasingly popular in recent years. Widely used flexible – imitation or agent 

models, where each agent can be attributed their own rules of conduct. The method of 

cellular automata (СA) is one of such simulation approach. It provides not only a 

description of the physical properties of the material but also can provide for changes 

at the micro-level. In particular, heat transfer processes are naturally approximated by 

continuous models of cellular automata. Just creation of a qualitative model of the 

process on the basis of computational experiments allows to predict the properties of 

the resulting material. 

Heat transfer processes simulation is now becoming increasingly important due 

to the fact that for modern science and technology requires a reliable forecast of such 

processes, the experimental study of which in laboratory or in situ conditions is very 

complicated and expensive and in some cases it is simply impossible. 
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Thesis is devoted to development and implementation of the scientific principles 

of mathematical modeling of first ordered phase transformations processes by using 

continuous asynchronous cellular automata method. 

The purpose of this study is to increase efficiency of crystal growth process by 

modeling its dynamics based on the development of asynchronous cellular automaton 

models of diffusion and thermal phenomena with first-order phase transitions. 

The basis of the dissertation work is based on the methods of the theory of 

cellular automata (for the CA-model construction for heat conduction, diffusion and 

segregation processes); classical computational methods: analytical and numerical 

methods for differential equations with partial derivatives solving were used); 

methods of computer simulation (when creating a software product); experiment (for 

empirical confirmation of the results). 

The following scientific results are obtained: 

- the continuous asynchronous cellular automaton model of heat conduction and 

diffusion processes was developed for the first time, which allows a heat conduction 

problem solution obtaining at any given time. It allows to determine the time 

dependence of one cellular automata interaction on the cellular automata field size 

and thermal parameters of the simulated system; 

- the cellular automata model of the crystallization process of a material was 

proposed for the first time, that allows the impurities distribution describing in the 

solid and liquid phases and cell growth, and, unlike the previous ones, allows to fix 

the moment of transition to the supercooling concentration and determine the 

character of cell growth; 

- the cellular automata model of the grain growth process was created with 

uniform cooling of the binary melt for the first time, which, unlike the existing 

models, demonstrates the unauthorized germ formation and the dynamics of grain 

growth; 

- diffusion and thermal processes with first order phase transition simulation 

method, based on the model of asynchronous cellular automaton, which, unlike the 
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known method, allows to obtain quantitative simulation results at any moment of 

time was further developed. 

The simulation of thermal and diffusion processes accompanied by phase 

transformations was carried out to determine the properties of the obtained material 

under given conditions of the experiment in this thesis research. Since many physical 

properties of crystalline materials obtained by crystallization are determined by the 

distribution of impurities in the melt and its ability to accumulate in the form of 

individual grains or cells, the choice of a certain regime can lead to deterioration of 

the mechanical, electrophysical properties of the material. This is one of the reasons 

for their fragility. A number of experiments are needed on production yo study the 

optimum conditions for growing semiconductor materials that have the required 

properties. Time costs, as well as labor and material resources, is not always possible. 

The actual scientific and applied task of developing new methods for modeling 

diffusion and thermal processes with phase transitions and introducing them into the 

laboratory of semiconductor thermoelectric material science has been posed and 

solved, which allows to significantly improve the efficiency of research by reducing 

cost and reducing time costs. 

A description of the method of cellular automata in the application to the 

diffusion and thermal processes simulation with phase transformations and the 

algorithm implementation of the asynchronous CA-approach. The calculation of one 

CA-interaction time, which enables to reflect not only the qualitative, but also the 

quantitative aspect of the modeled process, is presente to determine the parameters of 

the process at specific moments of time. The CA-model for reproduction of the 

process of crystallization of binary solutions, taking into account the segregation and 

the dependence of the temperature of the phase transition from the composition of the 

material is presented, which, if the critical crystal growth rate is exceeded, can lead to 

a concentration overcooling phenomenon and, accordingly, to the uneven geometry 

of the crystallization front. The CA-model is presented, which allows to simulate the 

process of crystals cell growth and the grains growth with uniform cooling of the 

melt. 
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A comparison of already known theoretical and experimental data and the results 

of numerical solutions for several problems of thermal conductivity with the 

corresponding results of computational experiments carried out using the method of 

asynchronous cellular automata has been carried out. 

The growth of the requirements for the semiconductor materials quality leads to 

the modernization of existing technologies for their receipt. Rather urgent problem in 

the manufacture of various semiconductor materials, obtained by zone melting is 

increasing the percentage of output useful material for future use. Obviously, this 

percentage is influenced by growing conditions. Optimal parameters search to obtain 

materials can usually be performed on the basis of actual experiments, but this leads 

to additional economic costs. At the same time, computer models building, obtaining 

and holding them over a number of computational experiments optimization can 

significantly reduce these costs. 

The methodology of the technological process conducting of obtaining 

multicomponent alloys by zone smelting method has been improved by applying an 

algorithm for optimal growing conditions finding. 

The automated control of the experimental setup of zone cultivation has been 

realized, which makes it possible to cultivate crystals with high accuracy adherence 

to the necessary experimental conditions. This, in turn, allows you to get output 

material that meets high quality requirements. 

The deduced studies allowed to obtain the following results: 

1. The analysis of numerical methods for the tasks considered in the dissertation 

paper has demonstrated the universality of the CA-method, which, unlike classical 

methods, can be used with minor modifications in all considered cases. 

2. The question of obtaining quantitative results using the method of 

asynchronous cellular automata is investigated and resolved. One cellular automata 

interaction time is set by conducting a series of computational experiments, which is 

a function of the dimension of the cellular automaton field, size and thermal 

parameters of the sample. The quantitative model of heat conduction and diffusion 
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processes based on cellular automata is obtained, which allows obtaining a solution 

of the heat conduction problem in real time. 

3. For the first time a model constructed by the method of continuous 

asynchronous cellular automata was presented and studied, for the description of 

processes of crystallization of alloys. The presented model describes the process of 

segregation of the impurity during crystallization, determines the distribution of 

impurities in the melt and cell growth of the crystallization front. The constructed 

model, unlike the previous ones, allows not only to fix the transition moment to the 

concentration overcooling, but also to determine the character of cell growth. 

4. A cellular automata model was developed for the first time to describe the 

grains growth with uniform melt cooling, which, unlike existing ones, demonstrates 

the arbitrary formation of the nucleus and the dynamics of grain growth. 

5. A comprehensive testing of the constructed model was conducted to confirm 

the adequacy of its application, which demonstrated the high accuracy and flexibility 

of the proposed model. The correspondence of the simulation results with the method 

of continuous cellular automata was tested for the solution of the classical problem of 

heat conduction with first ordered phase transition and diffusion, Stefan's problem for 

the interphase boundary behavior modeling, taking into account segregation, for 

modeling crystals cell growth and grain growth with uniform cooling of the melt. 

5. A comprehensive testing of the constructed model has been carried out to 

confirm the adequacy of its application, which demonstrated its high accuracy and 

flexibility. The correspondence of the simulation results with the proposed method is 

confirmed by a comparison with known solutions of such classical problems as 

Stefan's problem, the behavior of the interphase boundary at first-order phase 

transitions, taking into account segregation, modeling of cellular growth of crystals 

and grain growth with uniform cooling of the melt. 

6. Computer experiments were carried out and the parameters of the production 

process for growing the new material composition (Sb2Te3) were obtained with the 

help of the developed software:  the growth rate V=18 mm/h, the temperature of the 
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heaters T=7600 С, which avoided carrying out a number of real experiments with their 

search. 

7. Technological process conducting methodology of obtaining a thermoelectric 

material has been improved through the application of the constructed models of 

diffusion and thermal processes accompanied by first-order phase transformations for 

the of cultivation optimal conditions search. The application of the developed 

software product to find optimal parameters for conducting the experiment allowed to 

shorten the time of telluride bismuth ingots (Bi2Те3) by the zone melting method with 

average sample sizes of 350х20 mm on average from 22 to 18 hours, that is almost 

20%. 

8. The results of the work were introduced into the educational process of the 

Semiconductor Physics and Nanostructures Department of Yuriy Fedkovych 

Chernivtsi National University, Ltd “ValSoft” and Ltd “Interm”.The estimated 

economic effect of the developed computer system use will be 10% according to 

Ltd “Interm” estimates. 

According to the results of theoretical research, a software product that 

implements a cellular automaton model of the heat conduction process is developed 

and designed to improve the efficiency of the production of semiconductor material 

quality through computational experiments. The program for modeling and optimum 

parameters searching for the zone melting process is transferred for experimental 

exploitation to Ltd “Intem”. Results of the work were introduced into the educational 

process of Semiconductor Physics and Nanostructures Department of Yuriy 

Fedkovych Chernivtsi National University and Ltd “ValSoft”. 

Keywords: first order phase transition, cellular automata, heat conductivity, 

segregation, front of crystallization, grains growth, zone melting.  
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ВСТУП 

 

Обґрунтування вибору теми дослідження. Задачі чисельного 

моделювання неоднорідних динамічних систем є досить актуальними на 

сьогодні, оскільки дозволяють спостерігати еволюційні закономірності таких 

систем в режимі реального часу, особливо коли мова йде про задачі із 

нелінійними параметрами матеріалів, складними граничними та початковими 

умовами, фазовими переходами з рухомими межами тощо. У переважній  

більшості таких випадків аналітичні розв’язки отримати майже неможливо, а 

класичні числові методи розв’язку, засновані на різницевих схемах, можуть 

бути нестійкими. Класична модель фізичних процесів ґрунтується на 

диференціальних рівняннях. Але практичне застосування її не дає змоги 

отримати прийнятні результати. В реальних практичних задачах вона часто 

застосовується у найпростіших випадках з низкою обмежень та припущень. У 

зв’язку з цим, останнім часом все більшої популярності набувають 

альтернативні підходи. Широко застосовуються гнучкі – імітаційні або агентні 

моделі, де кожному агенту можна приписати свої правила поведінки. Одним з 

таких підходів моделювання є метод клітинних автоматів (KA). Він забезпечує 

не тільки опис фізичних властивостей матеріалу, але й може передбачати зміни 

на мікрорівні. Зокрема, процеси теплопереносу природним чином 

апроксимуються неперервними моделями клітинних автоматів [1], [2]. 

Теорія KA відома з 40-х рр. ХХ століття. Вперше ця ідея була 

запропонована Джоном фон Нейманом для опису процесів самовідтворення в 

біології і техніці. Серед класиків клітинно-автоматної теорії, які зробили 

вагомий внесок у дослідження функціонування КА, варто відзначити таких 

вчених, як Г. Малинецький, О. Бандман, О. Михальов,  К. Біндер, Ф. Мур, Т. 

Тоффолі, Н. Марголус, С. Вольфрам, Г. Гутовіц та багато інших. Область 

застосування клітинних автоматів майже безмежна. Цей метод знайшов 

застосування в математиці та фізиці, а також в біології, економіці, соціології, 

інформатиці і т.д. через свою простоту. Так, вони широко застосовуються для 
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моделювання еволюційних, ймовірнісних, коли в них, газо- та гідродинамічних 

процесів [3]. 

Сьогодні широке застосування клітинні автомати знайшли й у задачах 

моделювання фізико-хімічних процесів, зокрема дифузії, протікання рідини, 

поділу фаз і кристалізації, розвитку дислокацій [4], [5]. Все частіше доводиться 

стикатися зі складними структурами, які важко описати звичайними методами 

обчислювальної математики. В таких задачах слід застосовувати альтернативні 

методи, яким є КА-метод.  

Дослідження названих авторів стосувалися розробки і вдосконалення теорії 

клітинних автоматів. Окремі питання побудови клітинно-автоматних моделей 

фазових переходів були розглянуті в роботах таких науковців, як В. Дженг, В. 

Чен, А. Дрес, Р. Маурі, К. Ваннозі, Д. Фіорентіно, М. Д’аморе, Д. Рамшутский, 

Н. Петерсен та П. Алстром. Моделюванням зерноутворення за допомогою 

клітинних автоматів займались такі вітчизняні та зарубіжні науковці: О. 

Зиновьєв, В. Площикін, A. Рa, Г. Джуільмот та інші. 

Розвиток електронної техніки залежить, насамперед, від характеристик 

матеріалів, що використовуються для її виробництва. Зростання вимог до якості 

багатокомпонентних сплавів зумовлює модернізацію існуючих технологій їх 

отримання. Досить актуальною задачею у виробництві кристалів є підвищення 

відсотку виходу корисного для подальшого використання матеріалу. Очевидно, 

що на цей відсоток впливають умови вирощування. Пошук оптимальних 

параметрів отримання матеріалів звичайно можна виконувати на основі 

реальних експериментів, але це призводить до додаткових економічних витрат. 

В той же час, побудова комп’ютерних моделей процесів отримання матеріалів 

та проведення над ними ряду обчислювальних оптимізаційних експериментів 

дозволяє значно скоротити ці витрати. Метод асинхронних неперервних 

клітинних автоматів дозволяє змоделювати не лише сам фазовий перехід в 

процесі кристалізації, а й врахувати домішкову підсистему. Саме характер 

розподілу домішки та форма фронту кристалізації визначають основні 

властивості вирощеного матеріалу. Запропонована модель дифузійних та 
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теплових процесів з фазовими переходами, побудована за допомогою методу 

асинхронних клітинних автоматів, дає можливість дослідникам в рамках єдиної 

математичної моделі, представленої у вигляді системи ітераційних рівнянь, 

вирішити проблему емпіричного підбирання параметрів експерименту шляхом 

моделювання теплових процесів, не обмежуючись додатковими спрощеннями. 

Актуальністю даного дослідження є розробка нових засобів для збільшення 

ефективності процесу підбирання оптимальних часових та швидкісних 

параметрів процесу кристалізації сплавів шляхом застосування методів 

імітаційного моделювання. 

Враховуючи все вищесказане, основною задачею дослідження є 

збільшення ефективності проведення процесу вирощування кристалів та 

прогнозування властивостей отриманого методом зонної плавки матеріалу в 

науково-дослідних лабораторіях та виробництві шляхом побудови асинхронної 

клітинно-автоматної моделі кристалізації сплавів та реалізації отриманої моделі 

в програмному продукті. 

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами. Робота 

виконується відповідно до планів науково-дослідницьких робіт кафедри 

програмного забезпечення комп’ютерних систем Чернівецького національного 

університету імені Юрія Федьковича за держбюджетною тематикою: 

«Математичне та програмне забезпечення обчислювальних систем» 

(Державний реєстраційний номер 0116U007046). 

Мета і завдання дослідження. Метою дослідження є підвищення 

ефективності процесу вирощування  кристалів шляхом моделювання його 

динаміки на основі розробки асинхронних клітинно-автоматних моделей 

дифузійних та теплових явищ з фазовими переходами першого роду. 

Відповідно до поставленої мети в дисертаційній роботі розв’язуються такі 

основні задачі: 

1. Провести аналіз існуючих методів моделювання дифузійних та теплових 

процесів з фазовими переходами, які дозволяють відслідковувати динаміку 

досліджуваних процесів і явищ. 
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2. Розробити асинхронну клітинно-автоматну модель, здатну представити не 

тільки якісну картину процесу теплопровідності, але й визначити кількісні 

параметри системи в конкретні моменти часу.  

3. Змоделювати процес концентраційного переохолодження та 

продемонструвати комірчастий ріст кристалів. 

4. Провести моделювання зерноутворення при рівномірному охолодженні 

розплаву методом клітинних автоматів. 

5. Виконати аналіз адекватності застосування моделей теплових процесів, 

побудованих методом клітинних автоматів. 

6. Розробити комплекс програм, що реалізують зазначену модель процесу 

теплопровідності методом неперервних клітинних автоматів для проведення 

обчислювальних експериментів з метою зменшення часових і трудових 

ресурсів. 

7. Впровадити результати роботи у діяльність лабораторій та підприємств. 

Об’єкт дослідження: дифузійні та теплові процеси з фазовими переходами 

при вирощуванні кристалів. 

Предмет дослідження: асинхронна клітинно-автоматна модель теплових 

та дифузійних процесів. 

Методи дослідження: в якості апарату досліджень застосовувалися 

наступні методи: методи теорії клітинних автоматів (для побудови КА-моделі 

процесу теплопровідності, дифузії та сегрегації); класичні обчислювальні 

методи: використовувалися аналітичні та числові методи розв'язання 

диференціальних рівнянь з частинними похідними; методи комп'ютерного 

моделювання (при створенні програмного продукту); експеримент методи 

комп'ютерного експерименту (для емпіричного підтвердження отриманих 

результатів).  

Наукова новизна отриманих результатів полягає в наступному:  

вперше: 

- розроблена неперервна асинхронна клітинно-автоматна модель процесів 

теплопровідності та дифузії, яка дозволяє отримати розв’язок задачі 
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теплопровідності в будь-який момент часу, що дає змогу визначити залежність 

часу однієї клітинно-автоматної взаємодії від розмірності клітинно-автоматного 

поля, розмірів та теплових параметрів модельованої системи; 

- запропоновано клітинно-автоматну модель процесу кристалізації 

розплаву, яка дозволяє описати розподіл домішки у твердій та рідкій фазах та 

комірчастий ріст, і, на відміну від попередніх, дає змогу зафіксувати момент 

переходу до концентраційного переохолодження та визначати характер 

комірчастого росту; 

- побудована клітинно-автоматна модель процесу росту зерен при 

рівномірному охолодженні бінарного розплаву, яка, на відміну від існуючих 

моделей, демонструє самовільне утворення зародку та динаміку росту зерен; 

набуло подальшого розвитку: 

- метод моделювання дифузійних та теплових процесів з урахуванням 

фазового переходу першого роду, що базується на моделі асинхронного 

клітинного автомату, який, на відміну від відомого методу, дозволяє отримати 

кількісні результати моделювання в будь-який момент часу. 

Достовірність результатів обчислювальних експериментів для задачі 

моделювання процесів теплопровідності та дифузії підтверджується даними, 

отриманими при експериментальних дослідженнях.  

Адекватність побудованих клітинно-автоматних моделей обумовлена 

узгодженням результатів досліджень з даними, представленими вітчизняними 

та зарубіжними літературними джерелами. 

Практичне значення отриманих результатів. Удосконалено методику 

проведення технологічного процесу зонного вирощування кристалів шляхом 

застосування побудованих моделей дифузійних та теплових процесів для 

пошуку оптимальних умов отримання матеріалу, що дозволяє зменшити 

витрати на проведення реальних експериментів. 

Результати теоретичних досліджень і розроблених моделей реалізовані у 

вигляді програмного продукту, який використовується як підтримка 

технологічного процесу вирощування кристалів телуриду вісмуту у лабораторіях 
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ТОВ «Інтерм», ТОВ «ВальСофт» та на кафедрі фізики напівпровідників і 

наноструктур Чернівецького національного університету імені Юрія Федьковича. 

Результати дисертаційної роботи впроваджено: 

 у ТОВ «Інтерм», де використовується для пошуку оптимальних режимів 

вирощування кристалів термоелектричного матеріалу, що приводить до 

зменшення часових та матеріальних ресурсів (акт впровадження від «17» січня 

2018 р.); 

 у ТОВ «ВальСофт», де використовується фреймворк для візуалізації 

процесів складних науково-технічних розрахунків (акт впровадження від «5» 

березня 2018 р.); 

 у навчальний процес кафедри напівпровідників і наноструктур 

Чернівецького національного університету імені Юрія Федьковича в рамках 

навчальних курсів: «Новітня техніка і технології», «Автоматизація фізичних 

досліджень», «Фізика напівпровідників і діелектриків» (акт впровадження від 

«17» жовтня 2017 р.). 

Результати теоретичних досліджень викладені у [6] – [25]. 

Особистий внесок здобувача. Усі наукові результати дисертації одержано 

автором самостійно.  

У працях, надрукованих у співавторстві, автору належить таке: [6]– 

розробка клітинно-автоматної моделі процесу зерноутворення в малих об’ємах 

при рівномірному охолодженні; [7], [8] – розробка клітинно-автоматної моделі 

процесу теплопровідності з фазовим переходом; [9] – розробка клітинно-

автоматної моделі процесу теплопровідності, аналіз та інтерпретації отриманих 

результатів; [10], [11] – розробка клітинно-автоматної моделі перерозподілу 

домішки при кристалізації; [12] – побудова КА-моделі процесу 

теплопровідності з врахуванням явища сегрегації, статистична обробка, 

узагальнення та аналіз отриманих даних; [14] – проведення аналізу методів та 

вибір найкращого з них, проведення аналізу адекватності КА-моделі; [18], [19] 

– розробка програмного продукту, особиста участь в апробації результатів 

дослідження. 
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Апробація матеріалів дисертації. Основні результати дисертаційного 

дослідження апробовані і впроваджені в ході практичної діяльності в ТОВ 

«Інтерм» (м. Чернівці).  

Результати досліджень обговорювалися на всеукраїнських і міжнародних 

наукових конференціях. Зокрема на наукових конференціях: «Інформаційні 

технології: наука, техніка, технологія, освіта, здоров’я» (Харків, 2012, 2013, 

2014, 2015); Third International Conference «High Performance Computing» (Київ, 

2013); «Проблеми інформатики та комп’ютерної техніки» (Чернівці, 2014); 

«Проблеми інформатики та моделювання», (Одеса, 2015); міжнародній 

науковій конференції, присвяченій 80-річчю від дня народження М.П. Ленюка 

(Чернівці, 2016); «Інформатика, управління та штучний інтелект» (Харків, 

2016); на наукових семінарах кафедри програмного забезпечення комп’ютерних 

систем та Інституту фізико-технічних та комп’ютерних наук Чернівецького 

національного університету імені Юрія Федьковича. 

Публікації.  По темі дисертації опубліковано 20 робіт, де представлені 

результати досліджень. З них 10 статей у рецензованих фахових виданнях (з 

них 1 – в журналі, що включений до наукометричної бази SCOPUS, 4 – в 

українських фахових виданнях, 1 – в українському виданні, що включене до 

наукометричної бази Index Copernicus International, 4 – в російських журналах, 

що включені до наукометричної бази RSCI на платформі Web of Science), в 

збірниках матеріалів міжнародних наукових конференцій – 10 робіт. 

Структура та обсяг дисертації. Дисертація складається зі вступу, 

чотирьох розділів, висновків, списку використаних джерел і додатків. 

Дисертаційна робота має 43 рисунки, 8 таблиць, 3 додатки. Список 

використаних джерел містить 144 найменування. Загальний обсяг роботи 

складає 164 сторінки, обсяг основного тексту – 114 сторінок. 
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