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Проведено изучение механических свойств поликристаллических структур на основе интерметаллических

соединений алюминидов титана (TiAl3, Ti3Al) и никелида титана (TiNi3) при одноосном растяжении

с использованием методов молекулярно-динамического моделирования. Указанные интерметаллиды рас-

сматриваются в качестве перспективных конструкционных материалов ввиду их уникальных характеристик.

В рамках работы методом молекулярной динамики проанализированы структурные, упругие и прочностные

свойства данных соединений, модифицированных углеродными нанотрубками (УНТ). Выбор УНТ в качестве

армирующей фазы обусловлен их выдающимися механическими свойствами, такими как высокая прочность

при растяжении, низкая плотность и значительный модуль Юнга. Полученные результаты свидетельствуют

о существенном улучшении механических характеристик металломатричных композиционных материалов

при введении углеродных нанотрубок.
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1. Введение

Интерметаллические соединения системы Ti-Al пред-

ставляют значительный интерес для современных вы-

сокотехнологичных отраслей промышленности бла-

годаря уникальному сочетанию физико-механических

свойств. Эти материалы демонстрируют исключитель-

но низкую плотность (3.7−4.0 g/cm3), высокую удель-

ную прочность, сохраняющуюся вплоть до температур

700−800 ◦C, а также выдающуюся стойкость к окис-

лению и коррозии в агрессивных средах [1]. Такое

сочетание характеристик делает их перспективными для

применения в критически важных узлах авиационных

двигателей, газотурбинных установках и компонентах

космической техники, где требования к жаропрочности

и весовой эффективности особенно строги [1].
Однако практическому использованию алюминидов

титана препятствует ряд существенных ограничений.

Как показывают исследования [2,3], данные соедине-

ния обладают ограниченной пластичностью (относи-
тельное удлинение менее 2% при комнатной темпе-

ратуре) и склонностью к хрупкому разрушению, что

обусловлено их сложной кристаллической структурой

(преимущественно типа L10) и ковалентным характером

межатомных связей. Кроме того, низкая диффузионная

подвижность атомов в упорядоченной решетке приводит

к значительным технологическим сложностям при обра-

ботке таких материалов традиционными методами [4].
Современные стратегии улучшения свойств интерме-

таллидов на основе соединений Ti-Al включают несколь-

ко направлений: 1) Легирование третьими элементами

(Cr, Nb, Mo, V), которое позволяет модифицировать

фазовый состав и деформационное поведение материа-

ла [5]. Например, добавление 2−5 at.% Nb существен-

но повышает жаропрочность и окислительную стой-

кость. 2) Микроструктурное регулирование через со-

здание двухфазных (γ + α2) или ультрамелкозернистых

структур [6]. 3) Композиционный подход с введением

дисперсных упрочняющих частиц или армирующих эле-

ментов [7].

Никелиды титана занимают особое положение сре-

ди современных функциональных материалов благодаря

уникальному сочетанию механических характеристик

и функциональных свойств [8]. Данные интерметалличе-

ские соединения демонстрируют выдающиеся характери-

стики, включая сверхупругость, высокую коррозионную

стойкость и биосовместимость, что определяет их ши-

рокие перспективы применения в различных областях

техники и медицины [9].

Особый научный интерес представляет изучение ме-

ханических и прочностных характеристик TiNi-сплавов

в зависимости от их фазового состава и термомеханиче-

ской обработки [10].

Перспективным направлением представляется ком-

пьютерное моделирование (методами молекулярной ди-

намики, конечных элементов и DFT-расчетов), с помо-

щью которого изучается влияние армирующих элемен-

тов на структуру и свойства интерметаллидов на осно-

ве Ti и их деформационное поведение, что позволяет
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Рис. 1. Модели интерметаллических поликристаллов (срезы расчетных ячеек): a) Ti3Al-CNT; b) схема армирования; c) TiNi3-CNT;
d) TiAl3-CNT (со структурой L12).

оптимизировать их состав и сократить объем дорогосто-

ящих экспериментальных исследований [11–13].
Целью настоящей работы является изучение влия-

ния углеродных нанотрубок (УНТ) на механические

свойства интерметаллических соединений на основе

титана (Ti3Al, TiAl3 и TiNi3) методом молекулярно-

динамического моделирования.

2. Моделирование и результаты

В рамках настоящего исследования модели поликри-

сталлов Ti3Al и TiAl3 со структурами D022 и L12,

а также поликристалла TiNi3 были созданы с исполь-

зованием программного обеспечения с открытым ис-

ходным кодом: утилиты Atomsk [14] и крупномасштаб-

ного атомно-молекулярного параллельного симулято-

ра LAMMPS [15]. Дополнительно были рассмотрены

композитные системы на основе указанных интерме-

таллидов, армированные УНТ типа
”
зигзаг“, при этом

объемная доля УНТ не превышала 5% от общего объема

композита.

Генерация поликристаллических структур осуществ-

лялась методом Вороного [16] со случайным распределе-

нием размеров и ориентаций зерен. Моделирование ком-

позитов, содержащих УНТ, предполагало создание ме-

таллической матрицы с цилиндрическими отверстиями,

расположенными вдоль всей высоты кристалла. Диаметр

отверстий превышал диаметр внедряемых нанотрубок

на 3�A для обеспечения оптимального межатомного вза-

имодействия. Визуализация результатов моделирования

выполнялась в программной среде OVITO [17], включая
анализ дефектов структуры и межатомных расстояний.

На рис. 1 приведены модели поликристаллов.

Точность моделирования процессов одноосного на-

гружения существенно зависит от корректного выбора

потенциала межатомного взаимодействия в компози-

ционном материале [18]. Для интерметаллидных си-

стем, не содержащих углеродных нанотрубок (УНТ),

использовались соответствующие MEAM-потенциалы.

Однако для описания взаимодействий в композитах,

армированных УНТ, требуется разработка гибридного

потенциала, обеспечивающего адекватное моделирова-

ние межатомных взаимодействий как между атомами

углерода, так и между углеродом и металлической мат-

рицей, а также между атомами самой матрицы. Для опи-

сания взаимодействия углерод−углерод использовался

потенциал адаптивного межмолекулярного реактивного

эмпирического порядка связей (AIREBO). Для описания

взаимодействия углерода с атомами металлической мат-

рицы применялся потенциал Леннарда−Джонса (для Ti

параметры получены из [19], для Al из [20], а Ni — [21]):

V (r) = 4ε[(σ/r)12 − (σ/r)6].

Для описания взаимодействия между атомами матри-

цы использовался подобранный в базе данных NIST [22]
EAM потенциал. Полная энергия системы имеет вид:

Etotal = EM−M + EC−C + E(M − C),

где EM−M и EC−C описывают потенциальные энергии

металлической матрицы и углеродных наноматериалов

соответственно, а EM−C — взаимодействие между ато-

мами металла и углерода. Уравнение для полной энергии

системы приводится для демонстрации полноты исполь-

зуемого подхода, хотя в дальнейшем анализе основное

внимание уделяется механическим характеристикам, вы-

текающим из этого энергетического описания.

На рис. 2 приведен результат одноосного нагружения

для поликристаллов Ti3Al и TiAl3 в двух фазах: D022
и L12 . Механические свойства, такие как предел прочно-

сти и предел текучести, имеют более высокое значение

для интерметаллида TiAl3, причем для фазы D022 эти

показатели немного выше. Что касается модуля Юнга,

то значения отличаются незначительно: 109.81 GPa —

Ti3Al; 115.91GPa — TiAl3.

Дальнейшее исследование было нацелено на изучение

армирующего эффекта УНТ. При внедрении 3% объем-

ной доли УНТ в композит были получены следующие
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Рис. 2. Кривые напряжения/деформации при одноосном рас-

тяжении поликристаллов при температуре 300K.
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Рис. 3. Кривые напряжения/деформации при одноосном рас-

тяжении композитов при температуре 300K.
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Рис. 4. Кривые напряжения/деформации при одноосном рас-

тяжении интерметаллида TiNi3 и композита TiNi3-CNT.

результаты: модуль Юнга для композита Ti3Al-CNT

составил 159.8 GPa; для TiAl3 — 215.81 GPa. На рис. 3

представлен результат одноосного растяжения компо-

зитов. Предел прочности для композита Ti3Al-CNT

по сравнению с
”
чистым“ поликристаллом увеличился

на незначительное значение на 0.5%. Для композита

TiAl3-CNT повышение предела прочности уже суще-

ственно — 43%.

Атомистическое моделирование одноосного растяже-

ния никелида титана и композита, армированного УНТ,

проводилось при температуре 300K и постоянном дав-

лении. Результат приведен на рис. 4.

Отмечается повышение предела прочности на 23%.

Однако фаза упругой деформации для композита, ар-

мированного УНТ, короче по сравнению с
”
чистым“

поликристаллом.

3. Заключение

Методом молекулярно-динамического моделирования

установлено, что интерметаллид TiAl3 (фаза D022) де-

монстрирует более высокие значения предела прочности

и предела текучести по сравнению с Ti3Al, что согласу-

ется с его более жесткой кристаллической структурой.

При этом модуль Юнга обоих соединений оказался

близким: 109.81 GPa для Ti3Al и 115.91 GPa для TiAl3.

Введение 3−5% объемной доли УНТ в матрицу интер-

металлидов приводит к существенному улучшению их

механических характеристик. Так, для TiAl3-УНТ наблю-

дается увеличение модуля Юнга на 86% (до 215.81 GPa)
и предела прочности на 43%. Для Ti3Al-УНТ модуль

Юнга возрастает на 45% (до 159.8 GPa), однако предел

прочности увеличивается незначительно (+0.5%), что
может быть связано с особенностями межатомного

взаимодействия на границе
”
металлическая матрица —

УНТ“.

В случае TiNi3 армирование УНТ повышает предел

прочности на 23%, но сокращает фазу упругой дефор-

мации, что указывает на изменение механизма пластич-

ности — этот эффект требует дальнейшего изучения

для применения в биомедицинских сплавах с памятью

формы.

Результаты моделирования подтверждают, что угле-

родные нанотрубки эффективно блокируют движение

дислокаций, особенно в интерметаллиде TiAl3, где их

влияние наиболее выражено. Это объясняется высокой

жесткостью УНТ и прочным связыванием на границе

раздела фаз.

Полученные результаты могут быть использованы для

новых поколений интерметаллических композиционных

материалов с заданными механическими свойствами.
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