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Аннотация. В данном исследовании представлено моделирование металломатричного композита Ti₃Al, 

армированного фуллеренами. Моделирование выполнялось с использованием методов молекулярной дина-

мики (MD simulation), а расчёты проводились на суперкомпьютере СПбПУ. Методы молекулярной динами-

ки были использованы для анализа поведения материала на атомном уровне с учётом межчастичных взаи-

модействий. Для более точного описания этих взаимодействий применялся гибридный потенциал (hybrid 

potential). Было проведено сравнение механических свойств «чистого» материала и композита, армирован-

ного фуллеренами, а также дополнительное сравнение с армированными материалами, содержащими раз-

личное количество вакансий. Оценивались такие характеристики, как предел текучести, временное сопро-

тивление растяжению (ultimate tensile strength), деформация и нагрузка разрушения. Деформация приклады-

валась вдоль кристаллографического направления, соответствующего индексу Миллера [100]. Для армиро-

вания в центр расчётной ячейки помещался фуллерен C₆₀. Результаты показали снижение механических 

свойств как в армированном материале, так и в материале с повышенной концентрацией вакансий. Умень-

шение временного сопротивления растяжению в обоих случаях объясняется рядом факторов. В первую оче-

редь, фуллерен проявлял благоприятное поведение при деформации сжатия, но оказывал негативное влия-

ние при деформации растяжения из-за своих геометрических ограничений. Вакансии способствовали обра-

зованию дислокаций, что приводило к ускоренному разрушению металлической матрицы. Эксперименталь-

ные условия, в частности периодические граничные условия (periodic boundary conditions), наложенные на 

модель, также играли существенную роль. Полученные результаты показывают, что как дефектные структу-

ры, так и армирующие элементы критически влияют на механические свойства материала..  
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Abstract. This study presents a simulation of a Ti₃Al metal-matrix composite reinforced with fullerenes. The 

simulation was performed using molecular dynamics methods, followed by calculations on the SPbPU supercom-

puter. Molecular dynamics techniques were employed to model the material’s behavior at the atomic level, account-

ing for interparticle interactions. A hybrid potential was used for a more accurate description of these interactions. A 

comparison was made between the mechanical properties of the "pure" material and the fullerene-reinforced compo-

site, with additional comparisons involving reinforced materials containing varying numbers of vacancies. Evaluated 

characteristics included yield strength, ultimate tensile strength, strain, and fracture load. Deformation was applied 

along the crystal direction corresponding to the [100] Miller index. For reinforcement, a C₆₀ fullerene was placed at 

the center of the simulation cell. The results demonstrated a reduction in mechanical properties in both the rein-

forced material and the material with increased vacancy concentration. The decrease in ultimate tensile strength in 

both cases was attributed to several factors. Primarily, the fullerene exhibited favorable behavior under compressive 

strain but had a detrimental effect under tensile strain due to its dimensional constraints. Vacancies facilitated dislo-

cation formation, leading to accelerated failure of the metallic matrix. The experimental conditions, particularly the 

periodic boundary constraints imposed on the model, also played a significant role. The findings indicate that both 

defect structures and reinforcing elements critically influence the mechanical properties of the material 

Keywords: metal-matrix composite (MMC), titanium aluminide (Ti₃Al), fullerene reinforcement (C₆₀), molec-

ular dynamics (MD) simulation, mechanical properties hybrid potential, periodic boundary conditions, deformation 

behavior, tensile strain, compressive strain, material failure mechanisms, interatomic interactions, computational 
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Введение 

Возрастающие требования к современным 

конструкционным материалам способствуют 

поиску новых решений. Одним из них является 

применение металломатричных композицион-

ных материалов [1-6]. По своим свойствам они 

зачастую превосходят «чистые» металлы, обла-

дая повышенной прочностью, термостойко-

стью, электропроводимостью, устойчивостью к 

коррозии и т.д. 

Интересны для рассмотрения металлы на 

основе интерметаллических соединений в ком-

бинации с низкоразмерными углеродными 

наноструктурами. С развитием технологий в 

сфере производства такие материалы все более 

прочно входят в промышленность [7, 8]. Рас-

сматриваемый нами Ti3Al известен благодаря 

своим прочностным характеристикам в сочета-

нии с низкой плотностью, как следствие – лег-

костью. Рабочие температуры данного матери-

ала – 600 – 800 °С, что позволяет использовать 
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его в зонах повышенной температуры при про-

изводстве реактивных двигателей, компонентов 

турбин и гиперзвуковых летательных аппара-

тах [9]. В данной статье мы рассмотрим харак-

теристики композита на основе Ti3Al, его ме-

ханические и структурные характеристики при 

одноосной деформации растяжения при раз-

личных температурах, ниже температуры плав-

ления, рассмотрим изменение механических 

характеристик при армировании фуллереном 

C60 и при наличии дефектных структур в виде 

вакансий. Важно рассмотреть фундаменталь-

ные принципы зарождения дефектных структур 

в различных условиях и их вклад в характери-

стики композитов. 

Механические характеристики композита 

рассмотрены нами при различном проценте ва-

кансий в моделях (0.25%, 0.5%, 1%) при темпе-

ратуре 300 К методами молекулярной динами-

ки. Экспериментальные методы исследования 

материалов не позволяют детально рассмотреть 

кинетику процессов на молекулярном уровне. 

С развитием суперкомпьютеров и увеличением 

вычислительных мощностей изучение многих 

явлений перешло в виртуальную среду. Моле-

кулярная динамика считается общепринятым 

дополнением к экспериментам и широко 

иcпользуется в качестве вспомогательного ин-

струмента для прогнозирования и оценки лабо-

раторных изменений. 

В данной работе мы впервые рассчитали 

эти характеристики для данного материала в 

комбинации с фуллереном в широком спектре 

условий моделирования. Акцентируем внима-

ние, что фуллерены как армирующий элемент 

эффективно работают при сжатии, мы же рас-

сматриваем именно растяжение. Это важно с 

позиции понимания поведения материала при 

таких нагрузках и изучения механизмов разру-

шения. 

Материалы и методы 

Для исследования механических свойств 

Ti₃Al, армированного фуллереном C₆₀, при од-

ноосном растяжении было использовано моле-

кулярно-динамическое (МД) моделирование. 

Этот метод предоставляет атомистический 

подход, позволяющий исследовать процессы на 

атомном уровне, такие как зарождение дисло-

каций, фазовые превращения и межфазные вза-

имодействия, которые играют ключевую роль в 

механизме деформации металломатрич-

ных нанокомпозитов. 

Все расчёты проводились с использование
м пакета LAMMPS (Large-scale Atom-
ic/Molecular Massively Parallel Simulator) [10]. 
Начальная модель создавалась при помощи 
Atomsk. Число атомов в модели составило 
10654. Взаимодействия между ними в матрице 
Ti₃Al описывались с помощью потенциа-
ла Терсова. Для описания ковалентных связей 
между атомами углерода в фуллерене C₆₀ ис-
пользовался потенциал адаптивного межмоле-
кулярного реактивного эмпирического порядка 
связей (AIREBO) 

 

Рис.1. Модель композита Ti3Al с фуллереном C60 до 

растяжения 

Fig. 1. Model Ti3Al 

Модель (Рис.1) представляла собой моно-

кристаллическую ячейку Ti₃Al с гексагональ-

ной структурой DO19, в центре которой разме-

щался фуллерен C₆₀. Периодические граничные 

условия применялись по всем направлениям 

для имитации объемного состояния материала. 

Система была предварительно релаксирована 

методом минимизации энергии, а затем под-

вергнута термодинамическому равновесию в 

ансамбле NPT при температуре 300 K и нуле-

вом внешнем давлении с использованием тер-

мостата и баростата Носе–Гувера. Одноосное 

растяжение проводилось вдоль кристаллогра-

фического направления [1010] при постоянной 

инженерной скорости деформации 1012 с⁻¹ в ан-

самбле NVT. В течение деформации регистри-

ровались атомные траектории, напряжения и 

структурные изменения. Для расчёта тензора 

напряжений на атомарном уровне использова-
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лась формализм вирильного напряжения, что 

позволило получить такие характеристики, как 

модуль Юнга, предел текучести и предел проч-

ности при растяжении. 

Анализ и визуализация атомных конфигу-

раций выполнялись с использованием про-

граммы OVITO [11]. Локальные механизмы 

деформации, такие как движение дислокаций, 

фазовые превращения и разрушение интерфей-

са, отслеживались с помощью модификатора 

Dislocation analysis (DXA). Предложенная мо-

дель позволяет проанализировать влияние фул-

леренов C₆₀ на механические свойства интерме-

таллического соединения Ti₃Al, устанавливая 

взаимосвязь между атомарными механизмами и 

макроскопическими характеристиками прочно-

сти. 

Модели с вакансиями в металлической 

матрице создавались с использованием стан-

дартных средств LAMMPS, путем удаления за-

данного процента атомов по псевдослучайному 

алгоритму из общего массива частиц. Это поз-

волило создать реалистичные модели с точеч-

ными дефектными структурами.  

Методика расчета 

Механические напряжения рассчитываются 
на основе уравнения (1): 

 

где Ω – общий объем; mi – масса атома i; ui 
– скорость i-го атома; rij – расстояние между 
векторами положения ri и rj атомов i и j, 
соответственно; fij – межатомная сила, 
действующая на атом i со стороны атома j. Ω 
рассчитывается в равновесном состоянии, а 
общий объем композита Ti3Al рассчитывается 
как сумма объемов интерметаллида с 
отверстием и фуллереном. Моделирование 
растяжения проводилось до тех пор, пока 
деформация ε не достигнет предельных 
значений (около 60 %). Расчеты проводились в 
рамках канонического ансамбля NVT при 
температуре 300 K, с шагом по времени 0,5 фс. 

 

Рис. 2. Модель до(a) и после(b) релаксации. 

Fig. 2. Model before (a) and after (b) relaxation

Каждая модель предварительно подверга-
лась релаксации. Данные процесс необходим 
для снятия первичных напряжений при введе-
ние дефектов в структуру и/или армирующего 
элемента в виде фуллерена C60. Визуализация 
модели до и после релаксации представлена на 
рисунке 2. Это приводит к первоначальным 
смещениям атомов и некоторому разупорядоче-
нию структуры в близи фуллерена. В дальней-
шем данные позиции являются местом зарож-
дения дислокаций. 

Для проведения описанной методики 
расчета применялись ресурсы 
суперкомпьютерного центра 
«Политехнический». Расчет таких задач 
является достаточно трудоемким процессом в 

силу большого количества частиц в модели и 
необходимости моделирования процесса 
растяжения с учетом реальных скоростей 
деформации материалов. Для реализации 
поставленных задач по расчету кривых 
деформации использовалось 3 вычислительных 
узла гетерогенного вычислительного кластера 
«Торнадо», каждый по 56 ядер. Данные 
вычислительные ресурсы позволили рассчитать 
каждую кривую деформации за 10 часов, что 
является приемлемым при решении такого 
масштаба задач. 
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Результаты и анализ 

В рамках данного исследования были 
проведены молекулярно-динамические расчёты 
для оценки механических свойств композита 
Ti₃Al, армированного фуллеренами C₆₀, при 
одноосном растяжении. Особое внимание было 
уделено влиянию различных концентраций 

вакансий (от 1% до 3,5% с шагом 0,5%) на 
поведение материала под нагрузкой. На Рис.3 
представлены основные результаты в виде 
зависимости напряжения от деформации для 
серий моделей с различным содержанием 
вакансий. 

 

Рис. 3. Зависимости «напряжение-деформация» для моделей с разным числом вакансий: 1% (a), 1.5% (b), 2% 

(c), 2.5% (d) 

Fig. 3. Stress–strain dependencies for models with varying vacancy concentrations: 1% (a), 1.5% (b), 2% (c), 2.5% 
(d)

Оценка результатов моделирования происхо-
дила согласно ГОСТу 1497-84 [12]. Анализ по-
лученных кривых показывает, что начальный 
линейный участок всех зависимостей имеет 
схожий наклон, что указывает на сравнительно 
стабильный модуль упругости независимо от 
концентрации вакансий на ранней стадии де-
формации. Это свидетельствует о том, что 
упругое поведение материала в начальной ста-
дии нагружения слабо зависит от дефектности 
структуры, даже не смотря на большой процент 
вакансий. В этом случае доминирующее влия-
ние оказывает сама металлическая матрица. 
Максимальное напряжение (предел прочности) 
варьируется в зависимости от концентрации 
вакансий. Наиболее высокая прочность наблю-
дается для образца с концентрацией вакансий 
1.5% от числа атомов металлической матрицы, 
при этом пиковое напряжение достигает ~19.5 
ГПа при относительной деформации около 
0.21. С увеличением содержания вакансий 
прочность материала имеет тенденцию к сни-
жению. Однако вплоть до 3% вакансий она 
превышает значение для бездефектного образ-
ца. И только при концентрации вакансий 3.5% 
пиковое напряжение уменьшается до ~16 ГПа, 
что чуть меньше кристалла без дефектов. По-
лученные результаты подтверждают известные 
данные об упрочнении материалов путем внед-
рения дефектов. В данном случае важную роль 
играет фуллерен, как дополнительный стопор 
для движения дислокационных сегментов 
(рис.4). 

Предельная нагрузка разрушения, анало-
гично пределу прочности, изменялась не ли-
нейна, так при 1.5% и 2.5% вакансий имелись 

пики упрочнения. Это связано с формировани-
ем дефектных структур вблизи фуллерена, пре-
пятствующих движению дислокационных сег-
ментов, в виде дислокационных замков. У мо-
дели с 1% вакансий переход к пластичному 
разрушению происходит через зону текучести 
(σтек = 11.7 ГПа), также как и для образцов без 
внедренных дефектных структур. При даль-
нейшем деформировании материала в нем 
начинаются необратимые изменения, важно 
учитывать этот параметр при практическом ис-
пользовании Ti3Al с фуллереном. 

 

Рис.4. Процесс деформации композита c 1 %  
вакансий, величина деформации:  

а) 0.04, b) 0.13 c) 0.15 d) 0.17 

Рис.4. Deformation process of the composite with 1% 
vacancies, strain values:  

(a) 0.04, (b) 0.13, (c) 0.15, (d) 0.17 
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Особенности поведения после достижения 

пикового напряжения указывают на характер 

разрушения материала. Для образцов с мень-

шей концентрацией вакансий разрушение про-

исходит более резко, что указывает на более 

хрупкий характер излома. В то же время при 

увеличении числа вакансий наблюдается более 

сглаженное падение напряжения, что может 

свидетельствовать о переходе от хрупкого к 

более пластичному разрушению, связанного с 

возможной релаксацией и перераспределением 

напряжений в дефектной структуре посред-

ством движения образованных дислокаций. 

Дополнительно стоит отметить, что присут-

ствие фуллеренов оказывает частично армиру-

ющий эффект на структуру Ti₃Al, повышая как 

прочностные характеристики, так и пластич-

ность по сравнению с неармированным Ti₃Al, 

что согласуется с данными из работ [13, 14]. В 

введение вакансий до 2.5% может оказывать 

дальнейший упрочняющий эффект и приводить 

к большей пластичности композита. Однако 

дальнейшее увеличение числа вакансий ниве-

лирует этот эффект, приводя к деградации ме-

ханических свойств. Расположение вакансий и 

фуллерена в материале может различным обра-

зом влиять на движение дислокаций, что не 

позволяет точно предсказать что произойдет 

при армировании: упрочнение или разупрочне-

ние. Этот вопрос является открытым и будет 

рассмотрен в последующих работах. 

Таким образом, результаты моделирования де-

монстрируют, что оптимизация концентрации 

вакансий является значимым фактором в разра-

ботке фуллерен-усиленных интерметалличе-

ских композитов Ti₃Al с заданными механиче-

скими свойствами. Можно отметить, что 

наилучшие характеристики достигаются при 

1.5 процентном содержании вакансий. Проч-

ностные характеристики нелинейно зависят от 

данного параметра. Это связано со сложностью 

и частичной случайностью процесса разруше-

ния. На образование дислокаций в разной сте-

пени влияют различные параметры и в некото-

рых случаях вакансии создают в окружающей 

решётке растягивающие напряжения, что влия-

ет на более удалённые атомы, которые тоже 

смещаются для восстановления равновесия. 

Упрочнение также происходит за счёт появле-

ния на границах субзёрен различных видов 

дислокаций. Это создаёт условия для упрочне-

ния металла за счёт легирования границ зёрен 

путем формирования новых интерметалличе-

ских фаз (интерметаллидное упрочнение) [15].  

Выводы 

Результаты данного исследования позво-

ляют получить сведения о механических свой-

ствах композитов армированных фуллеренами, 

что может помочь в разработке новых высоко-

эффективных материалов для различных обла-

стей применения. Учет влияния точечных де-

фектов позволяет прогнозировать изменения 

свойств таких композитов, например, при ради-

ационном или ином высокоинтенсивном воз-

действии на материал. Значимость исследова-

ния в сочетании с другими работами на данную 

тему заключается в возможности оптимизации 

свойств материала путем подбора оптимально-

го расположения, типа и процентного содержа-

ния фуллерена при нагрузке растяжения, что 

приведет к созданию новых композитных мате-

риалов с заданными механическими свойства-

ми. 
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