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Изучено влияние геометрии поверхности пор в пористом материале на его механические свойства, такие

как модуль Юнга и предел прочности на растяжение. Исследование проведено методом моделирования

молекулярной динамики на примере пористого никелида титана при значениях пористости 52, 62.5 и 73%.

Показано, что материал с вогнутой поверхностью пор обладает лучшей сопротивляемостью внешним

нагрузкам. Также проведен анализ различий в морфологии материалов с разной геометрией поверхности

с помощью распределений линейных размеров пор и межпоровых перегородок.
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Введение

Пористые материалы активно изучаются и использу-

ются во многих отраслях промышленности и в меди-

цине [1–3]. Например, пористые материалы с откры-

тым типом пор используются для термоизоляции и в

качестве катализаторов за счет повышенной удельной

площади поверхности, в качестве материалов для им-

плантов за счет лучшей интеграции с живыми тка-

нями. В дополнение к термоизоляционным свойствам

материалы с закрытым типом пор используются для

изготовления демпферов. Механические и физические

свойства пористого материала определяются не только

свойствами твердой матрицы, но и параметрами по-

ристой системы. К таким параметрам относятся пори-

стость, распределения линейных размеров пор и межпо-

ровых перегородок, особенности морфологии. К особен-

ностям морфологии можно отнести пространственное

распределение твердой матрицы. Так, в работах [4,5]
изучалась зависимость механических свойств от рав-

номерности распределения твердой матрицы вдоль на-

правления приложенной нагрузки. Было отмечено уве-

личение модуля Юнга, предела прочности при растя-

жении. В настоящей работе будет исследовано влияние

такой особенности морфологии, как геометрия поверх-

ности пор на механические свойства пористого никелида

титана.

1. Детали моделирования

Методом моделирования молекулярной динамики бы-

ли получены пористые системы, межпоровые пере-

городки которых имели как выпуклую поверхность,

так и вогнутую (рис. 1). Отметим, что на практи-

ке морфология пористого материала с вогнутой по-

верхностью получается с помощью газовой инжекции

в расплав [6–8]. Морфология с выпуклой поверхностью

получается в результате спекания порошков [9]. Для

каждой морфологии были смоделированы образцы с

пористостью 52.0± 2.0%, 62.5± 2.5%, 73.0 ± 2.0% с

открытым типом пор. Пористые системы были полу-

чены с помощью удаления атомов из кристалличе-

ской основы. Для получения пористой структуры с

вогнутой поверхностью пор из материала вырезались

эллипсоиды с заданными линейными размерами слу-

чайным образом. При пористости выше 50% случайно

вырезанные поры образуют сеть пересекающихся ка-

пилляров. Полученная морфология пористой структуры

качественно повторяет морфологию пористых экспери-

ментальных образцов [4,5]. При получении пористой

структуры с выпуклой поверхностью пор из монолит-

ной системы выделялась сеть пересекающихся нитей

заданной толщины. Такие нити получались непрерыв-

ным последовательным наложением эллипсоидов вдоль

случайной траектории. Атомы, лежащие за пределами

сети нитей, удалялись. Это позволило приблизиться к

качественному подобию морфологии пористой системы,

полученной спеканием порошком. Все образцы были

приведены в состояние равновесия в течение 100 ps в

мартенситную фазу. Межатомное взаимодействие зада-

валось потенциалом 2NN MEAM [10]. Данный потен-

циал с хорошей точностью воспроизводит структуру

и физические свойства никелида титана в широкой

области давлений и температур [11,12]. Растяжение

происходило вдоль оси Ox при температуре 300K со

скоростью деформации ε̇ = 5 · 109 s−1 в NVT-ансамбле.

Такой масштаб скоростей деформации является до-

пустимым для метода моделирования молекулярной

динамики.
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Рис. 1. Мгновенные снимки пористой системы с пористостью 72.0± 2.0% с выпуклой (a) и с вогнутой (b) поверхностями.

10 205 15

P
(d
)

0

0.01

0.02

0.05

0.04

0.03

d, nm

c

8 164 12

P
(l
)

0

0.02

0.08

0.04

0.06

l, nm

d

141062

10 305 15

P
(d
)

0

0.01

0.02

0.05

0.04

0.03

d, nm

a

P
(l
)

l, nm

b

2520 105 15 2520
0

0.01

0.02

0.05

0.04

0.03

Рис. 2. Распределения линейных размеров пор P(d) и перегородок P(l) для систем (φ = 62.5± 2.5%) с выпуклой (a, b)
и вогнутой (c, d) поверхностями.

2. Обсуждение результатов

Для полученных пористых систем были получены

распределения линейных размеров пор d и межпоровых

перегородок l (рис. 2) и их средние значения d̄ и l̄
соответственно (табл. 1). Средние значения линейных

размеров пор d̄ и межпоровых перегородок l̄ непосред-
ственно влияют на механические характеристики [13,14].
На основе данных, приведенных в табл. 1, можно за-

метить различие в средних линейных размерах пор и

межпоровых перегородок для систем с одинаковой по-

ристостью, но разной кривизной поверхности пор. Так,

при пористости 52.0± 2.0% средний линейный размер

пор для выпуклой поверхности пор на 20% меньше,

чем для вогнутой. В свою очередь средние линейные

размеры межпоровых перегородок одинаковы. Но при

пористости 62.5± 2.5% средний линейный размер пор

для выпуклой поверхности пор на 21% больше, а сред-

ний линейный размер межпоровых перегородок больше

на 41%. При пористости 73.0 ± 2.0% тенденция вновь

меняется. Средний линейный размер пор и межпоровых

перегородок для выпуклой поверхности меньше на 6.5
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Таблица 1. Параметры полученных пористых систем

Геометрия поверхности φ,% d̄, nm l̄, nm

52.0± 2.0 3.5 3.6

Вогнутая 62.5± 2.5 7.1 4.1

73.0± 2.0 9.4 4.3

52.0± 2.0 2.8 3.6

Выпуклая 62.5± 2.5 8.6 5.8

73.0± 2.0 8.8 3.9

Таблица 2. Механические характеристики полученных си-

стем

Геометрия
Пористость, % E, GPa σult , GPa

поверхности

52.0± 2.0 16.2± 0.67 1.40± 0.80

Вогнутая 62.5± 2.5 12.6± 2.63 0.80± 0.27

73.0± 2.0 3.20± 1.74 0.34± 0.19

52.0± 2.0 10.5± 1.65 0.80± 0.20

Выпуклая 62.5± 2.5 6.25± 2.70 0.69± 0.20

73.0± 2.0 1.16± 0.18 0.24± 0.02

и 9.5% соответственно. На основе полученных данных в

ходе настоящей работы корреляции между морфологией

поверхности пористого материала и средних линейных

размеров пор и межпоровых перегородок не выявлено.

Последние в большей степени определяются значением

пористости φ. Но сама форма распределений линейных

размеров пор и межпоровых перегородок отличается.

Для систем с вогнутой поверхностью характерно на-

личие ярко выраженного куполообразного максимума

для распределения линейных размеров пор. При этом

распределение линейных размеров межпоровых перего-

родок характеризуется наличием преимущественно тон-

ких перегородок, что обозначено монотонным спадом

диаграммы. Для систем с выпуклой поверхностью ха-

рактерна обратная ситуация, однако вершина купола на

графике распределения размеров перегородок сдвинута

в сторону меньших размеров.

В табл. 2 приведены значения модуля Юнга и предела

прочности на растяжение. Модуль Юнга рассчитывался

как тангенс угла наклона линейного участка диаграммы

напряжение−деформация. Предел прочности определял-

ся как максимальное значение напряжения на этой диа-

грамме. Было замечено, что указанные характеристики

выше для случая вогнутой поверхности. Это может

быть связано с тем, что пористая система с вогнутой

поверхностью более разветвлена и отдельные участки

твердой матрицы являются ребрами жесткости. Также

было замечено, что отношение модуля Юнга системы

с вогнутой поверхностью к модулю Юнга системы с

выпуклой поверхностью увеличивается с ростом пори-

стости системы. Это может быть объяснено тем, что с

ростом пористости твердая матрица с выпуклой поверх-

ностью становится менее равномерной вдоль выделен-

ного направления, что уменьшает общее сопротивление

нагрузкам.

Заключение

Показано, что геометрия поверхности пор пористого

материала при фиксированной пористости не может

быть явно определена только с помощью средних зна-

чений линейных размеров пор и межпоровых перегоро-

док. Структурные отличия можно выявить, анализируя

распределения линейных размеров указанных характе-

ристик. Также обнаружено, что пористые материалы с

вогнутой поверхностью обладают большими значениями

модуля Юнга и предела прочности на растяжение, чем

материалы с выпуклой поверхностью. Это может быть

объяснено более разветвленной структурой твердой мат-

рицы материала с вогнутой поверхностью и наличием в

нем ребер жесткости.
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