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Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà àïðèîðíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà âû÷èñëåíû òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü

ñèñòåìû LaB6–ZrB2 è ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ ñ ó÷åòîì èíòåðôåéñà êîìïîíåíò ýâòåêòè-

÷åñêîãî ñîñòàâà. Ïîëó÷åíû çàâèñèìîñòü òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïî-

íåíò, à òàêæå ëîêàëüíûé ìàêñèìóì ïðî÷íîñòè äëÿ êîìïîçèòà â òî÷êå ýâòåêòèêè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ýâòåêòèêà, àïðèîðíûé ïñåâäîïîòåíöèàë, ìåæêîìïîíåíòíûå ãðàíè-

öû, òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü, äåôîðìàöèÿ.

Ââåäåíèå. Ïðåäñòàâëåíèå îá ýâòåêòèêàõ, êàê î ïðîñòîé ìåõàíè÷åñêîé ñìåñè

ìåëêèõ êðèñòàëëîâ, äàâàëî îñíîâàíèå ñ÷èòàòü, ÷òî ìåõàíè÷åñêèå è íåêîòîðûå äðóãèå

ñâîéñòâà ñïëàâîâ, îòíîñÿùèõñÿ ïî ñîñòàâó ê äâóõôàçíîé îáëàñòè ýâòåêòè÷åñêèõ

ñèñòåì, äîëæíû èçìåíÿòüñÿ àääèòèâíî ñ èçìåíåíèåì êîíöåíòðàöèè. Ñîãëàñíî èçâåñò-

íîé ñõåìå [1] èçîòåðìà ñîñòàâ–ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ äîëæíà

âûðàæàòüñÿ ïðÿìîé ëèíèåé, è ýâòåêòè÷åñêàÿ òî÷êà íà òàêîé èçîòåðìå íèêàê íå

âûäåëÿåòñÿ. Îäíàêî ìíîãèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïðîòèâîðå÷àò òàêîé ñõåìå.

Îáùåé çàêîíîìåðíîñòüþ ÿâëÿåòñÿ íåëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ îò

ñîñòàâà äâóõôàçíîãî ñïëàâà, à àääèòèâíîñòü ìîæåò ïîÿâëÿòüñÿ ëèøü ïðè îïðåäåëåí-

íûõ óñëîâèÿõ. Â ðàáîòàõ [2–4] âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñò-

âèé íà ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà ýâòåêòè÷åñêèõ ôàç. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèå

ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ â ãðàíè÷íûõ ñëîÿõ è â îáúåìå ýâòåêòè÷åñêèõ ôàç ñóùåñòâåííî

ðàçëè÷àþòñÿ. Ýòè äàííûå ïîäòâåðæäàþò, ÷òî ýâòåêòèêè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íå ìåõà-

íè÷åñêóþ ñìåñü ôàç, à åäèíóþ ñèñòåìó âçàèìîäåéñòâóþùèõ ôàç.

Êâàçèáèíàðíûé ýâòåêòè÷åñêèé êîìïîçèò – ýòî ñèñòåìà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ

÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ (ïðè îòñóòñòâèè èõ âçàèìîðàñòâîðèìîñòè), à èõ èíòåðôåéñ

(ãðàíèöà êîíòàêòà) ìîæåò áûòü êîãåðåíòíûì, ïîëóêîãåðåíòíûì èëè àìîðôíûì â

çàâèñèìîñòè îò ñîîòíîøåíèÿ ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê.

Åñëè èçâåñòåí îáùèé ïðèíöèï âû÷èñëåíèÿ òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè äëÿ ñëó-

÷àåâ îäíîîñíîãî ðàñòÿæåíèÿ ÷åðåç ýíåðãèè ñèñòåìû äëÿ ÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ, òî

çàäà÷à åå îïðåäåëåíèÿ ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî íåîäíîçíà÷íîé è ñëîæíîé äëÿ êîìïîçèòîâ

ñ òî÷êè çðåíèÿ ó÷åòà âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà êîìïîíåíò.

Öåëü äàííîãî èññëåäîâàíèÿ – îöåíêà ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êîìïîçèòà

(LaB6–ZrB2) ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà êîìïîíåíò ìåòîäîì àïðèîðíîãî ïñåâäî-

ïîòåíöèàëà.

Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ, âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò è îáñóæäåíèå ðåçóëü-

òàòîâ. Îïðåäåëåíèå ïîëíîé ýíåðãèè ñïëàâà â ðàñ÷åòå íà îäíó ìîëåêóëó â ðàìêàõ

ìåòîäà ïñåâäîïîòåíöèàëîâ îñíîâàíî íà ñóììèðîâàíèè ïîòåíöèàëîâ ïàðíûõ ìåæ-

ìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé [5].

Åñëè êîíöåíòðàöèþ êîìïîíåíòà À (ìàòðèöà LaB6) îáîçíà÷èì Ñ, òî äëÿ ýíåðãèè

ñèñòåìû èç äâóõ êîìïîíåíòîâ ìîæíî çàïèñàòü

U C U C U C C UAA BB AB� � � � �2 21 2 1( ) ( ) . (1)
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ãäå � ÀÀ , �ÂÂ , � ÀÂ – ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó óêàçàííûìè êîìïîíåí-

òàìè [6].

Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî îáà ñîêðèñòàëëà ÿâëÿþòñÿ èäåàëüíûìè, è â ïåðâîì êîìïî-

íåíòå èìåþòñÿ ñâÿçè À À� , âî âòîðîì (óïðî÷íèòåëü ZrB2) – Â Â� , íà ïîâåðõíîñòè

ðàçäåëà – À Â� . Òîãäà ñîîòíîøåíèå (1) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå
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ãäå ez – îòíîñèòåëüíàÿ äåôîðìàöèÿ; Uii ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèÿì U AA èëè UBB ; d –

ïàðàìåòð êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïî íàïðàâëåíèþ ê îñè äåôîðìàöèè; S i – ïëîùàäü

àòîìíîé ïëîñêîñòè â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ê îñè äåôîðìàöèè.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êîìïîçèòà íåîáõîäèìî

íàéòè çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ýëåêòðîí-èîííîé ñèñòåìû îò ïàðàìåòðà åå êðèñòàëëè-

÷åñêîé ðåøåòêè. Ýòî òðåáóåò çíàíèÿ îáùåãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè äëÿ êâàçèáèíàðíîãî

ýâòåêòè÷åñêîãî êîìïîçèòà. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ââåäåì ïîíÿòèå “âèðòóàëüíîé”

ÿ÷åéêè èíòåðôåéñà. Îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò ñîñòàâó

äàííîãî êîìïîçèòà, âû÷èñëÿåòñÿ êàê 
 
 
� � �Ñ ÑÀ Â( )1 . Òîãäà ñèñòåìà èìååò

îáùèé ïàðàìåòð ðåøåòêè, ÷òî ïîçâîëÿåò òåîðåòè÷åñêóþ ïðî÷íîñòü âû÷èñëÿòü ïî

îáû÷íîé ñõåìå.

Åñëè âèðòóàëüíûé êðèñòàëë ïðåäñòàâèòü êàê ñìåñü äâóõ êîìïîíåíòîâ, òî ïîë-

íóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû ìîæíî îïðåäåëèòü ïî ìåòîäèêå, ïðèíÿòîé äëÿ ñïëàâîâ òèïà

çàìåùåíèÿ.

Âû÷èñëèì òåîðåòè÷åñêóþ ïðî÷íîñòü ïðè îäíîîñíîì ðàñòÿæåíèè âèðòóàëüíîãî

êðèñòàëëà, ïîëàãàÿ, ÷òî íàïðàâëåíèå äåôîðìàöèè ïàðàëëåëüíî îñè äåôîðìàöèè äëÿ

÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ. Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ ïðî÷íîñòè ïðè îäíîîñíûõ äåôîðìàöèÿõ

(íàïðàâëåíèå äåôîðìàöèè ôèêñèðîâàíî è ñîâïàäàåò ñ íàïðàâëåíèåì îñè âîëîêíà)

îòäåëÿåì âêëàä îò ÷ëåíà U AB (òîé ÷àñòè, êîòîðàÿ îòâå÷àåò çà âçàèìîäåéñòâèå ñâÿçè

A B� ). Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èì ñëåäóþùèå ñëàãàåìûå:
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Çäåñü � A , � B – òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü êîìïîíåíò ñ ó÷åòîì èõ êðèñòàëëè÷åñêîé

ðåøåòêè; d A , dB , dV – ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê A, B êîìïîíåíòîâ è âèðòóàëü-

íîé ÿ÷åéêè ïî íàïðàâëåíèþ ê îñè äåôîðìàöèè; S A , S B , SV – ïëîùàäè àòîìíûõ

ïëîñêîñòåé, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ ê îñè äåôîðìàöèè â ñîîòâåòñòâóþùèõ ÿ÷åéêàõ.

Ýôôåêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåìåíòàìè A A� , ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåð-

ôåéñà A B� , ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ïåðâîå ñëàãàåìîå â (5), à ýôôåêòèâíîå âçàèìî-

äåéñòâèå ìåæäó B B� – êàê âòîðîå ñëàãàåìîå.

Ñîîòâåòñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå ïðî÷íîñòè áóäóò:
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Ïî ïðàâèëó ñìåñåé òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü êâàçèáèíàðíûõ ñèñòåì áåç ó÷åòà

âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà êîìïîíåíò áóäåò

� � � � �K A A B B� � , (11)

ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà –

� � � � �K A A B B
* * * ,� � (12)

ãäå � A , �B – îáúåìíûå äîëè ýâòåêòè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ â ñèñòåìå LaB6–ZrB2,

� A � 0,837, �B � 0,163 [4].

Ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1, 2 è íà

ðèñóíêå. Ðèñóíîê èëëþñòðèðóåò ôóíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè ïðî÷íîñòè îò äåôîð-

ìàöèè äëÿ êîìïîíåíò è êîìïîçèòà, � �i B( )max – ïðî÷íîñòü ìàòðèöû ïðè ìàêñèìàëü-

íîé äåôîðìàöèè äèáîðèäà, � ��
i B( )max – òà æå ïðî÷íîñòü, íî ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåð-

ôåéñà. Ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ âèáèðàåòñÿ èñõîäÿ èç äèàãðàììû íàïðÿæåíèå–

äåôîðìàöèÿ äëÿ êàæäîãî êîìïîíåíòà.

Èç ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè êîìïîçèòà LaB6–

ZrB2, ïîëó÷åííûõ èç âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà ñ ïðèìåíåíèåì ïðàâèëà “ìåõà-

Ò à á ë è ö à 1

Çíà÷åíèÿ ìàêñèìàëüíîé äåôîðìàöèè è òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè (ÃÏà) äëÿ êîìïîíåíò

è êîìïîçèòà áåç ó÷åòà äîáàâî÷íîãî ÷ëåíà (� �max max, ) è ñ ó÷åòîì (� �max
*

max
*

, )

Êðèñòàëë �max � max � �i B( )max �max
* � max

*

ZrB2 0,099 39,060 – 0,116 43,170

LaB6 0,160 31,589 27,15 – –

LaB6–ZrB2 0,099 29,075 – 0,116 32,209
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íè÷åñêîé ñìåñè” (ðèñóíîê,à) è ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà êîìïîíåíò (ðèñóíîê,á),

ñëåäóåò:

1) â ïåðâîì ñëó÷àå õàðàêòåðíûå çàâèñèìîñòè ïðî÷íîñòè îò äåôîðìàöèè êîìïî-

çèòà è ìàòðèöû (LaB6) èìåþò ïî÷òè îäèíàêîâûé âèä;

2) âî âòîðîì ñëó÷àå äèàãðàììà çàâèñèìîñòè ïðî÷íîñòè îò äåôîðìàöèè êîìïî-

çèòà îòëè÷àåòñÿ êàê îò çàâèñèìîñòè, õàðàêòåðíîé äëÿ ìàòðèöû (LaB6), òàê è îò

çàâèñèìîñòè äëÿ óêðåïëÿþùåé ôàçû (ZrB2). Ó÷åò âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà â ðàñ÷åòàõ

ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ çíà÷åíèé òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè êîìïîçèòà.

Ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ (� max ) ñîñòàâëÿåò 0,099 äëÿ ZrB2 è 0,16 äëÿ LaB6

áåç ó÷åòà äîáàâî÷íîãî ÷ëåíà, à ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà êîìïîíåíò åå çíà÷åíèå

óâåëè÷èâàåòñÿ äî 0,1161 â ñëó÷àå ZrB2 è óìåíüøàåòñÿ äëÿ LaB6 (òàáë. 1).

Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî ìàêñèìàëüíàÿ ïðî÷íîñòü ÷èñòîãî êîìïîíåíòà À (ìàòðèöà)

ñîñòàâëÿåò 31,589 ÃÏà, òî ïðî÷íîñòü êîìïîçèòà ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ èíòåðôåéñà áóäåò

ðàâíÿòüñÿ 32,209 ÃÏà. Ñ ïîìîùüþ ôîðìóë (9), (10), (12) âû÷èñëÿþòñÿ òåîðåòè÷åñêàÿ

ïðî÷íîñòü è ñîîòâåòñòâóþùàÿ äåôîðìàöèÿ â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïî-

íåíò â ñèñòåìå LaB6–ZrB2. Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ìàêñè-

ìàëüíîé ïðî÷íîñòè êîìïîçèòîâ äî-, çà- è ýâòåêòè÷åñêîãî ñîñòàâîâ.

Ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðàöèè ZrB2 ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ êîìïîçèòà óìåíü-

øàåòñÿ, ïðè ýòîì óâåëè÷èâàåòñÿ ïðî÷íîñòü. Ïðè ÑÂ � 0 3, ïðî÷íîñòü êîìïîçèòà áóäåò

Ò à á ë è ö à 2

Ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ è òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü êîìïîçèòà (ÃÏà)

â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíò (Ñ Ñ
Â

� �1 – êîíöåíòðàöèÿ ZrB2)

CB �max � max

0,20 0,1181 31,457

0,25 0,1171 31,560

0,28 0,1165 31,860

0,30 0,1160 32,027

0,31 0,1155 31,999

0,32 0,1150 31,999

0,35 0,1140 32,450

0,50 0,1110 33,703

a á

Çàâèñèìîñòü òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè îò äåôîðìàöèè, ðàññ÷èòàííàÿ ïî (7), (11) – à è ïî (9),

(10), (12) – á: 1 – ZrB2; 2 – LaB6–ZrB2; 3 – LaB6.
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ìàêñèìàëüíàÿ â èíòåðâàëå 0 0 33� �CB , . Äàëüíåéøèé ðîñò êîíöåíòðàöèè ZrB2 ïðè-

âîäèò ê ïîñòåïåííîìó ïîâûøåíèþ ïðî÷íîñòè êîìïîçèòà, è åå ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå

äîñòèãàåòñÿ ïðè CB � 1, ÷òî, åñòåñòâåííî, ïðîèñõîäèò áëàãîäàðÿ ñâîéñòâàì êðèñ-

òàëëà.

Â âû÷èñëèòåëüíîì ýêñïåðèìåíòå ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ êîìïîíåíò (â êîìïîçèòàõ)

íà èõ èíòåðôåéñå ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ðàñ÷åòíîãî çíà÷åíèÿ ìàêñèìàëüíîé äåôîð-

ìàöèè òóãîïëàâêîãî êîìïîíåíòà è òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè êîìïîçèòà. Òàêîé ïîäõîä

ïîçâîëÿåò áîëåå ðåàëèñòè÷íî îïèñàòü ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ýâòåêòè÷åñêèõ

êîìïîçèòîâ.

Íàëè÷èå ëîêàëüíîãî ìàêñèìóìà ïðî÷íîñòè äëÿ êîìïîçèòà â òî÷êå ýâòåêòèêè

ÿâëÿåòñÿ ïîäòâåðæäåíèåì òîãî, ÷òî äëÿ ýâòåêòèêè õàðàêòåðíû íå òîëüêî ìèíèìàëüíàÿ

òåìïåðàòóðà îáðàçîâàíèÿ, íî è óëó÷øåííûå ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà.

Â û â î ä û

1. Ïîëó÷åíû ñîîòíîøåíèÿ, ó÷èòûâàþùèå âëèÿíèå èíòåðôåéñà íà ìåõàíè÷åñêèå

ñâîéñòâà êîìïîçèòîâ, âû÷èñëåíû òåîðåòè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü ñèñòåìû LaB6–ZrB2 è

ìàêñèìàëüíàÿ âîçìîæíàÿ äåôîðìàöèÿ.

2. Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíò

è çàôèêñèðîâàíî íàëè÷èå ëîêàëüíîãî ìàêñèìóìà òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷íîñòè äëÿ êîì-

ïîçèòà â òî÷êå ýâòåêòèêè.

Ð å ç þ ì å

Çà äîïîìîãîþ ìåòîäó àïð³îðíîãî ïñåâäîïîòåíö³àëó îá÷èñëåíî òåîðåòè÷íó ì³öí³ñòü

ñèñòåìè LaB6–ZrB2 ³ ìàêñèìàëüíó äåôîðìàö³þ ç óðàõóâàííÿì ³íòåðôåéñó êîìïîíåíò

åâòåêòè÷íîãî ñêëàäó. Îòðèìàíî çàëåæí³ñòü òåîðåòè÷íî¿ ì³öíîñò³ â³ä êîíöåíòðàö³¿

êîìïîíåíò òà ëîêàëüíèé ìàêñèìóì ì³öíîñò³ äëÿ êîìïîçèòà â òî÷ö³ åâòåêòèêè.
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