Исследование образования вакансий в эквиатомных сплавах с ОЦК структурой систем: WTaNbV, WTaMoV, WTaNbMo
Хромушкин К.Д.
Аспирант, 3 год обучения
НИТУ «МИСИС», 
кафедра теоретической физики и квантовых технологий, Москва, Россия
E-mail: khromushkin.kd@misis.ru
В настоящее время активно ведутся исследования высокоэнтропийных сплавах (ВЭС) на основе тугоплавких элементов [1,2] как перспективных материалов для ядерной энергетики, в частности в качестве материала облицовки стенки, контактирующей с плазмой. Поэтому изучение поведения внутренних дефектов в ВЭС и влияния внутренней структуры на эти дефекты является одной из актуальных задач в физике твердого тела.
В данной работе, опираясь на ранее полученные результаты, было проведено исследования вакансий в трех разных эквиатомных ВЭС с ОЦК структурой: WTaNbV, WTaMoV, WTaNbMo. Изучение сплавов продолжается с использованием пакета программ VASP на суперячейке из 128 атомов, полученной методом SQS. В ходе работы были получены средние энергии вакансий для каждого сплава и построены зависимости энергии вакансий от количества атомов разного сорта в первой и второй координационных сферах. Было посчитано изменение объема первой координационной сферы при образовании вакансий и построены графики зависимости энергии образования вакансии от изменения объема. Средние энергии вакансий на месте атомов определенного сорта представлены в таблице 1.
Таблица 1. Средняя энергия вакансий в исследуемых сплавах
	Evac, эВ
	WTaMoNb
	WTaMoV
	WTaNbV

	Evac(Mo)
	3,79
	3,65
	

	Evac(Nb)
	3,66
	
	3,11

	Evac(Ta)
	3,71
	3,516
	3,12

	Evac(V)
	
	3,4
	2,99

	Evac(W)
	3,74
	3,57
	3,29

	Evac(сплав)
	3,725
	3,534
	3,128


Из таблицы 1 видно, что наличие ванадия в сплаве приводит к уменьшению энергии образования вакансии на месте атома любого сорта. Также для всех трех сплавов показано, что с увеличением количества атомов вольфрама в первой координационной сфере происходит увеличение средней энергии образования вакансии. При изучении данных систем были построены зависимости плотности электронных состояний для каждого сплава.
Результаты, полученные в данной работе, позволяют говорить о существовании корреляций между энергиями образований вакансий и различными параметрами окружения вакансии. Это позволит в дальнейшем лучше понимать механизмы взаимодействия внутри ВЭС и предсказывать возможное поведение сплава при различных внешних воздейтсвиях.
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ-25-22-00803.
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