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Высокая  удельная 
прочность 

Жесткость 
Сопротивление ползучести 
при температурах Т=600-

800°С 

 

Сопротивление  окислению 
и горению при 

температурах до Т=900°С 

Свойства интерметаллидных сплавы на основе γ-TiAl фазы   

Методы получения титановых сплавов: 

• индукционная плавка 

• дуговая плавка 

• механохимия 

• СВС 

• порошковая металлургия  

Актуальность 2 

Достижение оптимальной комбинации функциональных 

свойств с помощью варьирования элементного состава 

обуславливает необходимость разработки новых 

технологий получения градиентных материалов на основе 

титана 



Организация, страна Область исследований Основные результаты 

National Institute of Technology 

Tiruchirappalli, India 

структурно-фазовое состояние в 

системе Ti/Al. 

Зарождение и рост 

интерметаллической фазы TiAl3 в 

паре Ti/Al происходит в основном 

на границе раздела Ti/TiAl3 

Институт металлургии УрО РАН , 

РФ 

Исследование легких сплавов на 

основе алюминия, легированных 

скандием, а также элементами из 

группы (Ti, Zr, Hf и др.) 

Определены закономерности 

затвердевания указанных систем, 

морфология и состав 

интерметаллидов при заданном 

медленном затвердевании в тигле 

удлиненной формы. 

Институт химической физики НАН 

РА 

синтезу гидридов металлов 

методом СВС. 

Установлено, что существует явная 

зависимость структуры полученных 

сплавов от состава исходной шихты.  

Томский государственный 

университет, РФ 

Исследован и разработан метод получения ванадиевого сплава 

(вакуумно-дуговая гарнисажная плавка), а также исследованы методы 

нанесения плакирующего слоя их коррозионностойкого материала 

(горячая пластическая деформация, кручение под 

квазигидростатическом давлением). 
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Степень разработанности исследования 

Прогноз 
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Элемент Mg  Ti Al Ti-Al 

Sc 

Повышает прочностные 

характеристик, 

пластичность 

 (до 25-30% масс) 

Понижает модуль упругости Повышает предел прочности 

Повышает термостойкость, 

высокотемпературный предел 

текучести 

Y 

повышает прочностные 

характеристик при 

комнатной и повышенной 

температуре 

Улучшает микроструктуру, 

увеличивает пластичность, 

пассивируемость, снижение 

перенапряжение водорода 

Повышает микротвердость, температуру 

кристаллизации, твердость по Виккерсу, 

электрическое сопротивление, более низкая 

восприимчивость к растрескиванию 

Увеличивает устойчивость к 

окислению за счет образования 

оксидной пленки 

Nd 

Повышает прочностные 

характеристик, 

пластичность 

  

Понижает модуль упругости без 

потери прочности 

Улучшает жаропрочность, повышает 

твердость с минимальным изменением 

пластичности 
Увеличивает общую 

намагниченности, устойчивость к 

окислению 

Повышает пластичность 
повышает прочностные и пластические 

свойства на сжатие 
Dy 

Понижает модуль упругости 

Уменьшает газосодержание, снижает 

удельное сопротивление и повышает 

прочность Ho 
Улучшает микроструктуры, 

повышает прочность 

Уменьшает размер зерна, улучшает 

механические характеристики при 

повышенных температурах, повышает 

прочность 

Уменьшает размер зерна, повышает 

напряжение высокотемпературного 

течения Er 

Zr 

Измельчение зерна, 

повышение предела 

текучести и 

пластичности, 

уменьшение 

пористости 

Понижает модуль упругости без 

потери прочности 

Уменьшает размер зерна, повышает 

термостойкость, 

высокотемпературный и 

низкотемпературный предел 

текучести 

Hf 
Измельчение зерна, 

повышение 

микротвердости 

Понижает модуль упругости 
Уменьшает размер зерна, повышает 

термостойкость 

Mg – 

Улучшает биосовместимость, 

прочность, уменьшает 

плотность 

Уменьшает температуру воспламенения, 

увеличивает гладкость поверхности и 

прочность 

Уменьшает плотность и размер зерна, 

снижает температуру воспламенения 
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Порядковый 

номер 
Элемент 

Электронная 

конфигурация 
Структура решетки, Ǻ rат, нм 

Температура, С 

Емкость по 

водороду, масс.% 

Максимальная 

растворимость в 

Mg, %масс  

Плавления Кипения образования гидрида     

12 Mg [Ne]3s2 Гексагональная  

a=3,203, c=5,200  
0,160 650 1090 260-570  

7,61  - 

13 Al [Ne]3s23p1 

Кубическая 

гранецентрированая 

а = 4,050 

0,124 660 2470 –10-90 

10,00  12,6 

22 Ti [Ar]3d24s2 

Гексагональная 

плотноупакованная, 

а =2,951, с=4,697 () 

0,147 1660 3287 300-1000 

0,89-4,02 0,045  

21 Sc [Ar]3d14s2 Гексагональная,  

а=3,309, с=5,268 
0,162 1541 2837 450  

4,26 29,0-30,0 

39 Y [Kr]4d15s2 Гексагональная,  

а=3,647, с=5,731 
0,178 1522 3338 300-1500 

2,20-3,26 12,0-12,7 

60 Nd [Xe]4f⁴6s² 
Гексагональная,  

a=3,658 c=11,800  
0,182 1021 3068 200-1250 

1,36-2,04 3,6 

66 Dy [Xe]4f106s2 Гексагональная,  

а=3,593, с=5,654 
0,180 1407 2567 

230-1350 

  

1,18-1,81 25,8 

67 Ho [Xe]4f116s2 Гексагональная,  

а=3,577, с=5,616 
0,179 1474 2695 230-500  

1,17-1,79 28,0 

68 Er [Xe]4f126s2 Гексагональная,  

а=3,560, с=5,587 
0,177 1529 2863 230-500 

1,15-1,76 32,7 

40 Zr [Kr]4d25s2 Гексагональная,  

а=3,231, с=5,148 
0,160 1852 4377 300-1100 

1,67-2,14 3,6  

72 Hf [Yb2+]5d26s2 Гексагональная, 

 а=3,196, с=5,051 
0,167 2233 4603 

300-1000 

 

0,94-1,11 не смешиваются 

при 

Р < 4 ГПа 
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Степень разработанности исследования 

 

Цель работы - разработать новые металлические материалы на основе системы Ti-Al-Ме (Sc, Y, Dy, Ho, 

Er, Zr, Hf), выявить фундаментальные связи состав-структура-свойства и их влияние на механические 

свойства магниевых сплавов Мг95. 

 

Для достижения цели работы были поставлены следующие задачи: 

- Провести теоретическое моделирование фазовых равновесий в многокомпонентных системах на основе 

Ti-Al-Ме (Sc, Y, Dy, Ho, Er, Zr, Hf), определить термодинамические закономерности устойчивости фаз, 

их кристаллические структуры и функциональные свойства; 

- На основании результатов математического моделирования разработать физико-химические основы 

технологии порошковой металлургии («Гидридной технологии») новых металлических материалов на 

основе системы Ti-Al-Ме (Sc, Y, Dy, Ho, Er, Zr, Hf) и изучить закономерности их формирования; 

- Выявить закономерности изменения функциональных характеристик металлических материалов на 

основе системы Ti-Al-Ме, обусловленные твердофазными превращениями в условиях их получения; 

- Выявить закономерности изменения механических свойств магниевых сплавов от состава лигатуры на 

основе Ti-Al. 
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Методы моделирования 

ATAT, USPEX, в качестве интерфейса использовались ab initio программы Quantum Espressio и VASP; 

Параметры решеток, объем элементарной ячейки, пространственная группа, энергия ячейки, геометрическая 

оптимизация элементарных ячеек вычисляли дополнительно в коде CASTEP; 

Идентификация структурного состояния и количественного содержания фаз осуществлялось методом Ритвельда с 

помощью Reflex; 

Фазовые диаграммы тройных систем построенные с помощью бесплатных ресурсов, предоставляемых открытой 

платформой MaterialsProject. 

-   Лигатура Ti49Al2X (Me= Sc, Y, Nd, Dy, Ho, Er, Zr, Hf; ат.%), полученные «Гидридной технологией»;  

-   Магниевый сплав Мг95-лигатура 

Исходные материалы для получения сплавов, лигатуры и композиционных материалов 

Для получения образцов использовали порошок титана (ПТЭМ-1, ТПП – 8, алюминия (АСД-0, АСД-4), скандия (СкМ-

1); иттрия (ИтМ-1), диспрозия (ДиМ-1); гольмия (ГоМ-1); эрбия (ЭрБ-1), порошок кальциетермический циркония; 

порошок электролитического гафния, магний Мг-95 

Предмет исследований 

Структура, физико-механические и прочностные свойства лигатур на основе Ti-Al-Х (Х= Sc, Y, Nd, Dy, Ho, Er,Zr, 

Hf). Структура и механические свойства магниевого сплава состава Мг95-лигатура. 

Методы исследований 

Растровая и просвечивающая электронная микроскопия с приставками для рентгеноспектрального анализа и 

EBSD-детектором, рентгенофазовые и рентгеноструктурные исследования с использованием баз данных PDF-4, 

методы исследования плотности микротвердости по Виккерсу, исследования электросопротивления. 

 

Объект, предмет и методы исследований 7 



 

Рисунок — Схема получения образцов по «Гидридной технологии» 

Е – емкость,  

В – весы,  

ИМ – металл,  

СГ – силикагель,  

ГВЧ – генератор 

водорода высокочистого,  

Ar – газ аргон,  

Р2 – газ водород,  

ПТ – печь трубчатая,  

ТК – тарельчатый 

классификатор,  

М – мельница,  

ТП – таблетпресс,  

ВП – 

высокотемпературная 

печь  
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БЛОК 1: ПОЛУЧЕНИЕ ГИДРИДОВ МЕТАЛЛОВ 
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БЛОК 2: КОМПАКТИРОВАНИЕ СМЕСИ  

«Гидридная технология» получения новых металлических систем 10 



БЛОК 3: ОТЖИГ ОБРАЗЦОВ 

«Гидридная технология» получения новых металлических систем 11 



БЛОК 1: ПОЛУЧЕНИЕ ГИДРИДОВ МЕТАЛЛОВ 

Ме 
Реакции получения 

гидридов 

Температура 

гидрирования  

 

Sc, Y 

Ti+H2 = TiH2 

Sc + H2 = ScH2 

Y + H2 = YH2 

2Y + 3H2 = 2YH3  

420 

550 

500 

Nd, Dy, 

Ho, Er 
Me + 3H2 = 3MeH3 

380 (Nd), 500(Dy),  

420 (Ho), 550 (Er) 

Zr, Hf Me + H2  MeH2 380 (Zr), 500 (Hf) 

Дифрактограммы TiH2, YHx, ZrH2, ErHx  

«Гидридная технология» получения новых металлических систем 12 



БЛОК 2: КОМПАКТИРОВАНИЕ СМЕСИ  

Нагрузка до 4 МПа.  

На выходе -  цилиндр с насыпной 

плотностью 3 г/см3 ± 0,2 

«Гидридная технология» получения новых металлических систем 13 



БЛОК 3: ОТЖИГ (1150 °С) 

 Металл (Ме) Реакции 

Sc, Y 

TiH2 + MeH2-3  Ti-Me + H2  

Al + MeH2-3  Al-Me + H2 

TiH2 + Al + MeH2  Ti-Al-Me + 2H2 

Nd, Dy, Ho, Er 

TiH2 + MeH3  Ti-Me + H2 

Al + MeH3  Al-Me + H2 

2TiH2 + 2Al + 2MeH3  2Ti-Al-Me + 5H2 

Zr, Hf 

TiH2 + MeH2  Ti-Me + 2H2  

Al + MeH3  Al-Me + H2 

TiH2 + Al + MeH2  Ti-Al-Me + 2H2 

«Гидридная технология» получения новых металлических систем 14 



Подгруппа скандия 15 



Подгруппа иттрия 16 



Подгруппа титана 17 



Подгруппа скандия 18 



N. Karakchieva, O. Lepakova, Yu. Abzaev, V. Sachkov, I. Kurzina // Nanomaterials. – 2021. – Vol. 11, № 918. – 13 p. (access date: 26.02.2021). DOI: 10.3390/nano11040918. (Scopus). 

Фаза Тип решетки 
Доля, % 

Ti50Al Ti49Al2Sc Ti49Al2Y 
TiAl P4/mmm 31 42 1,4 
Ti3Al P63/mmc 19 26 18,3 

Ti1.5Al2.5 Pmmm 3 11 70,3 

Ti2Al5 P4/mmm 3 4  - 
Ti5Al11 I4/mmm 8 4  - 
TiAl2 Cmmm 9 3  - 

(TiAl2) 1.33 P4/mmm 2 -  - 
Al Fm-3m 1 2 8,6 
-Ti Im-3m 19 6 

1,4 
-Ti Im-3m 2 2 

Итого 100 100 -100 

Структурно-фазовое состояние Ti49Al2Sc 19 

3D эталонная решетка сплава Ti3AlSc 

3D эталонная решетка сплава Ti3AlY 



Ti50Al 

Ti49Al2Sc 

Ti49Al2Y 

Основными термодинамически 

устойчивыми фазами являются 

интерметаллические соединения 

TiAl, TiAl3, TiAl2 и твердый 

раствор алюминия в α-Ti 

Идентифицированы 

интерметаллидные фазы TiAl, 

Ti3Al, TiAl2, Ti5Al11, Ti3Al5 и 

исходные компоненты (α-Ti, β-

Ti, Al и Sc), AlSc, AlSc2, Al3Sc  

содержание исходных металлов 

составляет не более 7,3%. 

Cформировалась основная фаза 

Ti3Al5. Наряду с зернами Ti3Al5, в 

структуре сплава в небольшом 

количестве присутствуют зерна 

фазы Ti3Al, малую долю 

составляют фазы TiAl, Al, α-Ti, Y, 

YAl2, Y3Al5, YAl3, Y3Al, YAl, Y2Al 

Структурное состояние Ti50Al и Ti49Al2(Sc,Y) 20 



Ti50Al 

Ti49Al2Sc 

Ti49Al2Y 

2 мкм

2 мкм

200 нм

Структурное состояние Ti50Al и Ti49Al2(Sc,Y) 21 



Классификация градиентных структур 22 



Введение в систему Ti50Al третьего 

компонента из подгруппы Sc (Sc,Y) 

приводит к формированию ламельной 

структуры типа Ti49Al2(Sc,Y), при 

этом увеличение ширины ламелей, 

обогащенных Ti и Al в 1,5-3 раза 

наблюдается только в случае со Sc. 

Вывод 23 



Подгруппа иттрия 24 



Моделирование фазовых диаграмм Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er) 

Фазы 

Общие  стабильные нестабильные 

Стабильные Nd 

Me, Ti, Al, Ti3Al, 

TiAl, TiAl2, TiAl3, 

MeAl2, MeAl3, 

(Nd,Dy,Ho)6Ti4Al43 

NdAl 

Nd3Ti, Nd4Al, 

Nd3Al, Nd2Al, 

Nd3Al11, NdAl4, 

Ti2Al3, Ti2Al 

Dy 

- 
DyAl, Dy2Al12, 

Dy3Al 

нестабильные Ho 

Ti3Al5, Ti5Al11  

- HoAl, Ho3Al2 

Er 

ErAl, Er3Al2, 

Er2Al17 

25 



Фазовый состав систем Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er), полученных «Гидридной технологией» 

26 

49Ti-49Al-2Ме, ат.% Ti50Al Nd Dy Ho Er 

 
TiAl 

 
38,4 82 74,3 10 68 

Ti3Al 25,2 - 7,6 6 - 

Ti1,5Al2,5 2,9 - 1,6 72,5 - 

Ti2Al5 2,5 - - - - 

Ti5Al11 8,3 - 2 - - 

TiAl2 11,8 - 6 - 5 

Al 1,1 3 3,7 8   

-Ti 7,4 - 3,5 
4 

13 

-Ti 2,4 - 1,3   

Er1,7Ti0,21O3 - - - - 14 

NdAl - 3 - - - 

Ti0,75Al0,25H1,25 - 12 - - - 

26 



Теоретическое моделирование формирования устойчивых фаз в многокомпонентных системах на основе  

Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er) 

Al4Ti12Dy3 

27 

Стабильность эталонных решеток оценивали как в программе USPEX-SIESTA, так и CASTEP  методом выпуклых оболочек на основе on-line ресурса [СOD, OQMD]. В программе 

USPEX-SIESTA была создана кристаллографическая база стабильных и квазистабильных структур известного элементного состава.  

3D эталонные решетки 

Al2Ti2Er2 

Вклад фазы в интегральную интенсивность, % Nd Dy Ho Er 

 
TiAl 65 68 1 (+ Ti3Al3) 33 

TiAl2 23 - - 63 

Ti6Al2 8 - - - 

Ti2Al2Nd6 4 - - - 

Ti3Al3 - 19 1 (+ Ti3Al) - 

Ti12Al4Dy3 - 13 - - 

Al4Ti12Ho3 - - 0,05 - 

Al2Ti2Er2 - - - 4 

Al2Ti2Nd2 
Al4Ti12Ho3 



ПЭМ-изображения образцов Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er) 28 

Ti49Al2Nd Ti49Al2Dy Ti49Al2Ho Ti49Al2Er 



ПЭМ-изображения образцов Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy) 29 

Ti49Al2Nd Ti49Al2Dy 



ПЭМ-изображения образцов Ti-Al-Ме (Ме = Ho, Er) 30 

Ti49Al2Ho Ti49Al2Er 



Введение в систему Ti50Al третьего компонента из 

подгруппы Y (Y, Nd, Dy, Ho, Er) в количестве до 2 ат. %. 

приводит к формированию изотипических соединений со 

структурой типа Ho6Mo4Al43 

Вывод  31 



Подгруппа титана 32 



Фазы 

Общие  стабильные нестабильные 

стабильные Zr 

Zr(Hf), Ti, Al, Ti3Al, TiAl, TiAl2, 

TiAl3, Zr(Hf)4Al3,  Zr(Hf)Al2, 

Zr(Hf)Al3 

Zr2Al3 

 

ZrTi2,  

Zr3Al, Zr5Al4, 

ZrTi2Al, 

Zr2TiAl 

нестабильные Hf 

Ti3Al5, Ti5Al11, Zr(Hf)Ti3, 

Zr(Hf)Ti, Zr(Hf)2Al, Zr(Hf)5Al3, 

Zr(Hf)3Al2, Zr(Hf)Al, Zr(Hf)3Al,   

- Hf2Al3 

Теоретическое моделирование Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er) 33 



Al10Ti9Zr  TiAl + Ti3Al + Zr2Al3 (-0.441 эВ) 

Al23Ti8Zr  TiAl2 + TiAl3 + ZrAl3   (-0.436 эВ)  

Al10Ti9Zr  TiAl + Ti3Al + Zr2Al3   (-0.441 эВ)  

Al10Ti9Zr  TiAl + Ti3Al + Zr2Al3   (-0.441 эВ)  

Al10Ti9Hf  TiAl + Hf4Al3 + Hf6Al7  (-0.434 eV)   

Al23Ti8Hf  HfAl2 + TiAl2 + TiAl3   (-0.426 eV) 

Al10Ti9Hf  TiAl + Hf4Al3 + Hf6Al7  ((-0.434 eV)  

Ti49Al2Zr Образец Ti49Al2Hf 

TiAl 65 % 
Фазовый 

состав 

 

TiAl3 90 % 

Ti3Al 32 % Ti0,6Al0,4 6 % 

Ti2Zr   

(ZrTi5 + Zr) 
3 % TiAl 4 % 

Теоретическое моделирование Ti-Al-Ме (Ме = Nd, Dy, Ho, Er) 34 



           Al8Ti4      (8 %)                   Al10Ti9Hf    (51 %)                      Al10Ti9Hf   (17 %)                 Al23Ti8Hf  (24 %)  

Al10Ti9Zr   (16 %)                            Al10Ti9Zr (14 %)                         Al10Ti9Zr (48 %)                      Al23Ti8Zr (22 %) 

- доминируют твердые растворы на основе Al10Ti9Мe, доля которых превышает 0,677 полного содержания в случае Ti49Al2Hf, и 0,745 

– Ti49Al2Zr.  

- параметры уточненных решеток и объем Al10Ti9Мe отличаются незначительно от значений в исходном состоянии.  

- в сплаве Al10Ti9Zr объем решетки увеличивается в основном за счет увеличения базисной плоскости 

3D эталонные решетки сплава TiAl49Ме2 (Ме=Zr, Hf) 35 



Ti-Al-Ме (Ме = Zr, Hf) 

Ti49Al2Zr Образец Ti49Al2Hf 

TiAl 65 % 
Фазовый состав 

 

TiAl3 90 % 

Ti3Al 32 % Ti0,6Al0,4 6 % 

Ti2Zr  (ZrTi5 + Zr) 3 % TiAl 4 % 

Ti49Al2Zr Ti49Al2Hf 
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Введение в систему Ti50Al третьего 

компонента из подгруппы титана (Zr, 

Hf) не приводит к образованию 

ламельной структуры и 

изотипических соединений. Введение 

компонентов способствует 

образованию твердых растворов 

градиентного состава. 

Вывод 37 



Фазовый состав образцов на основе системы Ti-Al 



Диаграмма зависимости значения микротвердости от фазового состава 39 



Введение в системы Ti-Al третьего компонента 

в количестве до 2 ат.% приводит к изменению 

микроструктуры слоев за счет твердофазного и 

дисперсионного упрочнения, что способствует 

в трехкомпонентных материалах типа 

Ti49Al2Х, (Х=Sc,Y,Dy,Ho,Er,Zr,Hf) 

повышению микротвердости от 1,2 до 1,8 ГПа 

при легировании элементами IIIB подгруппы,  

снижению от 5,1 до 2,2 ГПа  при легировании 

элементами IVB подгруппы и от 5,1 ГПа до 0,3 

ГПа при легировании лантаноидами 

Вывод 40 



Гистограммы частоты образования соединений стехиометрических составов  Al(Ti)xMey 

Sc, Y, Nd, Dy, Ho, Er, Zr, Hf Вклад относительно всех металлов 

А.А. Клопотов, А.И. Потекаев, Э.В. Козлов и др. Кристаллогеометрические и кристаллохимические закономерности образования бинарных и тройных 

соединений на основе титана и никеля. Томск. 2011. 312 с.  
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Расчет значения размерного фактора 42 



Диаграмма Даркена-Гурри  
Возможно образование 

твердых растворов 

43 



  1. Введение третьего легирующего элемента (Sc, Y, Ho, Dy, Er, Zr, Hf)  в систему 

Ti50Al в количестве 2 ат.%  приводит к повышению энергии связи атомов в 

кристаллической решетке и существенному стабилизирующему эффекту за счет 

образования твердых растворов элементов в Ti50Al (TiAl, Ti3Al, Ti3Al5, Ti5Al11, 

TiAl2, Ti2Al5) и дополнительных фаз ((Dy,Y,Ho)Al2, (Dy,Y,Ho,Er)6Ti4Al43, Y3Al5, 

Y3Al, (Y,Sc)Al, (Y,Sc)2Al, (Dy,Ho)3Al2), (Sc,Dy,Ho)Al3).  

 

2. Введение третьего легирующего элемента (Sc,Y) приводит к формированию 

ламельной структуры в системе Ti49Al49(Sc,Y)2, при этом увеличение ширины 

Ti- и Al-обогащенных полос в 1,5-3 раза наблюдается только при добавлении 

скандия. Введение третьего легирующего элемента (Y, Dy, Ho, Er)  приводит к 

формированию изотипических соединений типа Ho6Mo4Al43 в системе 

Ti49Al49(Y,Dy,Ho,Er)2.  

 

3. Введение третьего легирующего элемента в количестве 2 ат.%  в систему Ti50Al 

способом «Гидридной технологии»  способствует изменению микроструктуры 

слоев за счет твердофазного и дисперсионного упрочнения, что способствует в 

трехкомпонентных материалах TiAl49X2, (X=Sc,Y,Dy,Ho,Er,Zr,Hf) повышению 

микротвердости от 1,2 (TiAl50) до 1,8 ГПа (Ti49Al49Y2) в IIIB подгруппе; снижению 

от 5,1 (TiAl49Zr2) до 2,2 ГПа (Ti49Al49Hf2) IVB подгруппе; уменьшению от 1,6 ГПа 

(Ti49Al49Dy2) до 0,3 ГПа (Ti49Al49Er2) в семействе лантаноидов. 

 

Выводы 44 



Методы моделирования 

ATAT, USPEX, в качестве интерфейса использовались ab initio программы Quantum Espressio и VASP; 

Параметры решеток, объем элементарной ячейки, пространственная группа, энергия ячейки, геометрическая 

оптимизация элементарных ячеек вычисляли дополнительно в коде CASTEP; 

Идентификация структурного состояния и количественного содержания фаз осуществлялось методом Ритвельда с 

помощью Reflex; 

Фазовые диаграммы тройных систем построенные с помощью бесплатных ресурсов, предоставляемых открытой 

платформой MaterialsProject. 

-   Лигатура Ti49Al2X (Me= Sc, Y, Nd, Dy, Ho, Er, Zr, Hf; ат.%), полученные «Гидридной технологией»;  

-   Магниевый сплав Мг95-лигатура 
Исходные материалы для получения сплавов, лигатуры и композиционных материалов 

Для получения образцов использовали порошок титана (ПТЭМ-1, ТПП – 8, алюминия (АСД-0, АСД-4), скандия (СкМ-

1); иттрия (ИтМ-1), диспрозия (ДиМ-1); гольмия (ГоМ-1); эрбия (ЭрБ-1), порошок кальциетермический циркония; 

порошок электролитического гафния 

Предмет исследований 

Структура, физико-механические и прочностные свойства лигатур на основе Ti-Al-Х (Х= Sc, Y, Nd, Dy, Ho, Er,Zr, 

Hf). Структура и механические свойства магниевого сплава состава Мг95-лигатура. 

Методы исследований 

Растровая и просвечивающая электронная микроскопия с приставками для рентгеноспектрального анализа и 

EBSD-детектором, рентгенофазовые и рентгеноструктурные исследования с использованием баз данных PDF-4, 

методы исследования плотности микротвердости по Виккерсу, исследования электросопротивления. 

 

Объект, предмет и методы исследований 45 



Применение полученных систем в качестве лигатур для магниевого сплава 

Магниевый сплав Мг95-лигатура (0,1 масс.% лигатуры): Мг95+Ti49Al2Sc, Мг95+Ti49Al2Zr, Мг95+Ti49Al2Dy 
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Исследование поверхности магниевых сплавов на оптическом микроскопе 

Mg-Ti49Al2Sc Mg-Ti49Al2Zr Mg-Ti49Al2Dy 
равноосная форма 

зёрен сплава с 

чёткими 

границами 

равноосная 

структура с 

двойникованием  

Вытянутая 

форма 
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Классификация градиентных структур 48 



Механические свойства магниевых сплавов  

Сплав Предел текучести,  

МПа (±2,0) 

Предел прочности, 

МПа (±4,0) 

Относительное 

удлинение, % 

Размер зерна,  

Мкм (±25,0) 

Мг95  23 71 5,5±0,3 700 * 

Мг95-TiAlSc 12 68 18±1,0 529 

Мг95-TiAlDy 14 67 15±1,0 432 

Мг95-TiAlZr 17 91 16±1,0 346 

49 
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Изображения в объеме образцов магниевых сплавов после испытаний на растяжение 

Mg-Ti49Al2Sc Mg-Ti49Al2Zr Mg-Ti49Al2Dy 

структура, характерная для хрупкого 

транскристаллитного разрушения, а также 

поверхностью лигатуры, усеянной 

множеством гексагональных включений, 

размером от 8 до 12 мкм 

Типичная структура для хрупкого 

разрушения поверхности. В объёме 

сплава встречаются нерастворившиеся 

включения лигатуры TiAlZr. Части 

лигатуры TiAlZr представляют собой 

рыхлые агломераты с крупными 

частицами от 100 до 300 мкм 

Структура характерна для квазихрупкого 

разрушения с редкими частицами 

лигатуры неправильной формы с 

размерами 50-80 мкм 
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Вывод 51 

Введение лигатуры TiAlSc приводит к увеличению 

относительного удлинения до 18% при пределе прочности 68 

МПа. Лигатура TiAlZr позволяет повысить предел прочности 

сплава Мг95 до 91 МПа при значении относительного 

удлинения 16%. Лигатура TiAlDy не приводит к улучшению 

механических свойств.  
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Методы моделирования 

Стабильность соединений Ti-H с разным содержанием атомов Ti, H оценивалась кластерным методом с помощью 

программы ATAT и эволюционным кодом в USPEX.  

В программах ATAT, USPEX в качестве интерфейса использовались ab initio программы Quantum Espressio и VASP.  

Оценки производились при 0К, в этом случае расчеты энергии не осложнены вкладом колебательного спектра. В работе 

прогноз стабильных кристаллических соединений Ti-H методом кластерного расширения на основе кубической решетки, и 

аналогичный прогноз в USPEX осуществляется на основе сведений об атомном содержании. В ATAT в начальной 

конфигурации решетки с заданными параметрами выделяются, парные, триплетные соединения и т.д. атомов, определяемые в 

узлах решеток переменными занятости. Для всех конфигураций вычисляется энергия решетки. Для Ti-H рассматривались 

решетки, содержание атомов TixHy в которых варьировалось в интервале x,y = (0–8) атомов. Поиск кластеров включал в себя 

соединения всех пространственных групп (230) указанного числа атомов. При расчетах энергии соединений в ATAT 

учитывалось число эквивалентных конфигураций одинаковой симметрии, а также принадлежность атомов неэквивалентным 

узлам. Точность оценки соединений определялась сравнением с энергией решеток, вычисляемых кодом Quantum Espresso 

(QE).  

Параметры решеток, объем элементарной ячейки, пространственная группа, энергия ячейки, геометрическая 

оптимизация элементарных ячеек вычисляли дополнительно в коде CASTEP. 
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Методы моделирования 

Идентификация структурного состояния и количественного содержания фаз осуществлялось методом Ритвельда с 

помощью reflex.  

Варьировалось максимально возможное количество параметров.  

Фоновое излучение на дифрактограммах аппроксимировалась многочленом 20-й степени.  

Полнопрофильная интегральная интенсивность эталонных фаз оценивалась самосогласованным образом.  

Выбор эталонных решеток осуществлялся из кристаллографической базы данных COD.  

Поскольку в COD отсутствовали соединения Ti-Al-Me (Ме=Sc,Y,Dy,Ho,Er,Zr.Hf), список эталонов был дополнен 

предсказанными структурами, полученными в коде USPEX с интерфейсом SIESTA. В USPEX-SIESTA посредством 

эволюционного кода предсказываются стабильные структуры известного элементного состава, обладающие локальным, или 

глобальным минимумом свободной энергии (энтальпии) системы. В работе были предсказаны решетки фиксированного 

состава TiAl49Ме2, которые использовались в дальнейшем для качественного анализа фазового состава синтезированных 

сплавов Ti-Al-Ме.  
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Методы моделирования 

Стабильность эталонных решеток оценивалась как в программе USPEX-SIESTA, так и CASTEP  методом выпуклых оболочек 

на основе on-line ресурса [СOD, OQMD].  

 

В программе USPEX-SIESTA была создана кристаллографическая база стабильных и квазистабильных структур известного 

элементного состава.  

 

Оценивали энергию смешения (ΔH) эталонных фаз относительно нулевого уровня, который определяется движущей силой 

фазового разделения на стабильные интерметалиды. Расчеты производились на основе кристаллографической базы эталонов 

Materials Project. 

 

Фазовые диаграммы тройных систем были построенные с помощью бесплатных ресурсов, предоставляемых открытой 

платформой MaterialsProject.. 
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