Исследование упругих свойств системы Ti-Nb-Zr методом молекулярной динамики
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Сплавы на основе титана, имеющие ОЦК-решётку, обладают аномальными механическими свойствами: низкими для металлов упругими константами, демонстрируют инвар- и элинвар-эффекты [1]. В связи с этим данные материалы имеют перспективы в сфере медицины, автомобильной, аэрокосмической и химической промышленности, благодаря биосовместимости, коррозионной стойкости и относительно низкому модулю Юнга [2].  Для прогнозирования свойств и поведения сплавов в реальных условиях необходимо изучить температурные зависимости упругих характеристик.

В данной работе рассчитаны упругие константы чистых веществ и сплавов методом молекулярной динамики с использованием пакета LAMMPS [3]. Проведено сравнение с существующими экспериментальными данными и ab initio расчётами. В приближениях Войта-Рейса-Хилла получены значения модулей Юнга и модулей всестороннего сжатия в широком диапазоне температур. Для сплава Ti-22Nb-6Zr и чистого Ti наблюдаются элинварные свойства, что согласуется с экспериментами [4]. Оценены значения коэффициента термического расширения. Также рассчитаны упругие константы титана с ГПУ-решёткой. Работа выполнена с использованием потенциала формата ADP для системы Ti-Nb-Zr, разработанного в 2022 году.
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