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Öèðêîíèé âõîäèò â ñîñòàâ ìíîãèõ ñïëàâîâ, êîòîðûå íàøëè ïðèìå-
íåíèå â ñóùåñòâåííî ðàçíûõ îáëàñòÿõ: îò àòîìíîé òåõíèêè äî ìåäèöèí-
ñêèõ ìàòåðèàëîâ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ ìîæíî óïîìÿíóòü êîððîçèîííî-
ñòîéêèå ñïëàâû Zr-2,5% Nb è ðÿä ìåäèöèíñêèõ ñïëàâîâ äëÿ ïðîòåçèðî-
âàíèÿ íà áàçå Ti-Nb-Zr. Õàðàêòåðèñòèêè çàäàííîãî ñïëàâà îáóñëàâëè-
âàþòñÿ ñâîéñòâàìè ôàçû öèðêîíèÿ, íà êîòîðîé îñíîâàí ñïëàâ. Ïîýòî-
ìó îïðåäåëåíèå óñëîâèé ñòàáèëüíîñòè ôàç öèðêîíèÿ ÿâëÿåòñÿ âàæíîé
çàäà÷åé äëÿ äèçàéíà óêàçàííûõ ìàòåðèàëîâ. Â òî æå âðåìÿ, ñóùåñòâó-
þò ðàñõîæäåíèÿ ïî âîïðîñàì îïèñàíèÿ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â öèðêîíèè.
Äèàïàçîí âîïðîñîâ âàðüèðóåòñÿ îò íåîïðåäåëåííîñòè ëèíèè ïëàâëåíèÿ
äî ðàçíîãëàñèé â äåòàëÿõ òâåðäîôàçíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ è ðîëè
ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåí íîâûé ïîäõîä ê
èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ áèíàðíîé ñèñòåìû Zr-Nb. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è
àâòîðà ðàáîòû ñêîíñòðóèðîâàëè ìíîãî÷àñòè÷íûé ìåæàòîìíûé ïîòåí-
öèàë [1]. Ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè áûëè ïîñòðîåíû ïî ab initio äàí-
íûì, ðàññ÷èòàííûì äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà ýòàëîííûõ ñòðóêòóð. Ïîêà-
çàíî, ÷òî ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâîäèò
ñòðóêòóðó è ñâîéñòâà âñåõ ôàç Nb è Zr, ñóùåñòâóþùèõ â áèíàðíîé
ñèñòåìå Zr-Nb. Áîëåå òîãî, ìîäåëü ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà äëÿ ïðîãíî-
çèðîâàíèÿ ïëàâëåíèÿ è òåìïåðàòóð òâåðäîôàçíûõ ïåðåõîäîâ α-Zr ↔
β-Zr. Ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë äàåò âîçìîæíîñòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ñïëàâîâ Zr-Nb íà îñíîâå α-Zr è β-Zr. Äëÿ èëëþñòðàöèè ýòîãî âûâîäà
ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñïëàâîâ ñ ðàçëè÷íûì ñîñòàâîì:
äî 7% íèîáèÿ â ñëó÷àå ñïëàâîâ ñ ÃÏÓ ñòðóêòóðîé è äî 50% íèîáèÿ äëÿ
ÎÖÊ-ñïëàâîâ. Êðîìå òîãî, â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ ðàñ÷åòû îäíîîñíîé
äåôîðìàöèè, âûïîëíåííûå äëÿ àòîìèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïëàâîâ β-Zr-
Nb ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæàíèåì íèîáèÿ.
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