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Сплавы Ti–V являются базовыми материалами для хранения во-
дорода, но их характеристики, важные для практического при-
менения, сильно зависят от состава. Поиск оптимального соста-
ва с заданными характеристиками требует глубокого понима-
ния влияния состава на поведение атомов растворенного водо-
рода, что требует проведения теоретических расчетов электрон-
ной структуры сплавов и их гидридов. В данной работе в рамках
теории функционала плотности были рассчитаны энтальпии рас-
творения водорода в тетраэдрических порах различного состава
Ti4-nVn (n=0,1,2,3,4). Проводится сравнение с результатами дру-
гих квантово-статистических подходов и имеющимися данными
экспериментов. Вероятность нахождения атомов водорода в тет-
рапорах различного состава определялась с помощью функции
Ферми-Дирака [1]. На основании этих данных получена зависи-
мость средней энергии растворения водорода в гидриде бинарно-
го сплава Ti1-xVx от содержания ванадия. Показано, что нали-
чие упорядочения в сплавах с гранецентрированной кубической
решеткой с параметром ближнего порядка Каули, равным 0.25
очень слабо влияет на данную зависимость. Этот результат резко
отличается от случая ОЦК гидридов Ti-V [2]. Работа поддержа-
на грантом РНФ (проект No. 25-22-20062).
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