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Fundamental’nye problemy sovremennogo materialovedenia (Basic Problems of Material Science (BPMS)). 2026; 1(23): 9-23 

РАЗДЕЛ 1. ФИЗИКА КОНДЕНСИРОВАННОГО СОСТОЯНИЯ 

Научная статья 

1.3.8. Физика конденсированного состояния (физико-математические науки) 

УДК 549.211:666.233:535.376 

doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2026.01.001 

ОБРАЗОВАНИЕ И ОТЖИГ РАДИАЦИОННЫХ ПОВРЕЖДЕНИЙ В ОБЛУЧЕННЫХ 

НЕЙТРОНАМИ ПРИРОДНЫХ АЛМАЗАХ ТИПА Ia 

Виктор Генрихович Винс1, Александр Павлович Елисеев2 

1 Общество с ограниченной ответственностью «ВЕЛМАН», ул. Русская,43, Новосибирск, 630058, Россия 
2 Институт Геологии и Минералогии им. В.С.Соболева СО РАН, пр. академика Коптюга, 3, Новосибирск, 630090, Россия 
1 vgvins@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-0773-0810 
2 eliseev@igm.ncs.ru, https://orcid.org/0000-0002-0509- 2122 

Аннотация. Методами оптической спектроскопии исследована коллекция природных алмазов типа Ia 

подвергнутых облучению  нейтронами в комбинации с последующим отжигом в вакууме. Определены до-

минирующие в структуре алмазов атомные дефекты (центры) в зависимости от дозы облучения и темпера-

туры последующего отжига. Определено, что среда высокого кристаллического качества   с максимально 

интенсивной Н3 - люминесценцией  и минимальным содержанием других оптически активных дефектов 

может быть получена из алмаза чистого типа IaA (с Na ≈ 200 ppm) облучением  нейтронами дозой   DN 

=0.2×1017 см-2  в комбинации с последующим высокотемпературным отжигом в вакууме. Найдено пороговое 

значение произведения дозы облучения на суммарное содержание азота в кристалле, выше которого, при 

отжиге 1500º С за счет последовательной трансформации дефектов, в кристаллической решетке появляется 

около 4 ppm С-дефектов, составляющее 380∙1017 ppm×нейтронов/см2.  Характерными для облучения нейтро-

нами являются: а)  система H1g (~ 4444 см-1 или ~ 2250 нм);  б) дуплет узких линий поглощения (80К) при 

638/643 нм;  и   в) система в ближнем ИК диапазоне с линией при 913 нм. 

Ключевые слова: облучение нейтронами, высокотемпературный отжиг, природные алмазы типа Ia, оп-

тически активные дефекты (центры) 

Благодарности: Исследование выполнено по государственному заданию ИГМ СО РАН № 

122041400157-9  

_____________________________________________________________________________________________ 

Для цитирования: Винс В.Г., Елисеев А.П. Образование и отжиг радиационных повреждений в облучен-

ных нейтронами природных алмазах типа Ia // Фундаментальные проблемы современного материаловеде-

ния. 2026. Т. 23, № 1. С. 9-23. doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2026.01.001. 

_____________________________________________________________________________________________ 



Винс В.Г., Елисеев А.П. 

 

Фунд. пробл. совр. материаловед. 2026. Т. 23. № 1. С. 9-23 

10 

Original article 

FORMATION AND ANNEALING OF RADIATION DAMAGE IN NEUTRON-IRRADIATED 

NATURAL TYPE Ia DIAMONDS 

Viktor G. Vins1, Alexander P. Eliseev2 

1 LLC VELMAN , 43 Russkaya St., Novosibirsk, 630058, Russia 
2  Sobolev Institute of Geology and Mineralogy, Siberian Branch of the Russian Academy of Sciences, 3 Academician Koptyug 

Ave., Novosibirsk, 630090, Russia 
1 vgvins@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-0773-0810 
2 eliseev@igm.ncs.ru, https://orcid.org/0000-0002-0509-2122 

Abstract. Optical spectroscopy was used to study a collection of natural type Ia diamonds subjected to neutron 

irradiation followed by vacuum annealing. The dominant atomic defects (centers) in the diamond structure were de-

termined as functions of the irradiation dose and subsequent annealing temperature. It was determined that a high-

quality crystalline medium with the most intense H3 luminescence and a minimum content of other optically active 

defects can be obtained from pure type IaA diamond (with Na ≈ 200 ppm) by neutron irradiation with a dose of DN 

= 0.2×1017 cm-2 in combination with subsequent high-temperature annealing in vacuum. A threshold value of the 

product of the irradiation dose and the total nitrogen content in the crystal was found, above which, upon annealing 

at 1500º C, due to sequential transformation of defects, about 4 ppm of C defects appear in the crystal lattice, 

amounting to 380∙1017 ppm×neutrons/cm2. The following are characteristic for neutron irradiation: a) the H1g sys-

tem (~ 4444 cm-1 or ~ 2250 nm); b) a doublet of narrow absorption lines (80K) at 638/643 nm; and c) a system in 

the near-IR range with a line at 913 nm. 

Keywords: neutron irradiation, high-temperature annealing, type Ia natural diamonds, optically active defects 

(centers) 

Acknowledgments: The study was carried out under a state assignment from the Institute of Geology and 

Mineralogy SB RAS No. 122041400157-9 

_____________________________________________________________________________________________ 

For citation: Vins V.G., Eliseev A.P (2026). Formation and annealing of radiation damage in neutron-irradiated 

type Ia natural diamonds. Fundamental’nye problemy sovremennogo materialovedenia (Basic Problems of Material 

Science (BPMS)), 23(1), 9-23. (In Russ.). doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2026.01.001. 

_____________________________________________________________________________________________ 

 

Введение 

Алмаз высоко ценится за свои экстремаль-

ные физические свойства, такие как высокая 

теплопроводность, исключительная твердость, 

высокая радиационная стойкость и широкая за-

прещенная зона. Недавние достижения в мате-

риаловедении дополнительно позиционируют 

его как ключевую платформу для новых техно-

логий [1,2]. От NV¯ - алмазных лазеров и кван-

товых сенсоров [3-7], от высокочастотной си-

ловой электроники до квантовых фотонных 

устройств и излучателей одиночных фотонов 

[8], технологический потенциал алмаза заклю-

чается не только в его кристаллической струк-

туре, но и в его способности содержать богатый 

спектр оптически - и электронно - активных 

дефектов [9-11]. Алмаз является и безальтерна-

тивным материалом для элементов рентгенов-

ской оптики - поскольку увеличение средней 

мощности и яркости рентгеновских пучков ис-

точников синхротронного излучения 4-го поко-

ления и лазеров на свободных электронах при-

водит к экстремальным тепловым нагрузкам на 

эти элементы,  ограничивая возможность ис-

пользования в дифракционной кристаллоопти-

ке традиционных материалов, таких как крем-

ний и германий [12]. Поэтому исследование ра-

диационных повреждений, создаваемых в алма-

зах ионизирующими излучениями, помимо 

фундаментального, имеет и большое практиче-

ское значение. Конечно, в различных «хай-тек» 

и «ультра хай-тек» устройствах в первую оче-

редь планируется использование лабораторно-

выращенных алмазов. Однако нужно иметь 

ввиду, что такие монокристаллы всегда содер-

жат дефект С: атом азота в замещающем поло-

жении в нейтральном зарядовом состоянии, а 
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также производные от дефекта С: в НРНТ мо-

нокристаллах это азотно-вакансионные центры, 

а в CVD – центры NVH [13,14]  Дело в том, что 

одиночный азот в процессе НРНТ или CVD 

синтеза, и/или термобарической обработки, да-

же при самых высоких допустимых температу-

рах, диффундируя по кристаллу,  не успевает 

полностью трансформироваться в агрегаты азо-

та. То есть монокристаллы лабораторно-

выращенного алмаза, всегда содержат азот, в 

основном в виде С-дефекта. Но присутствие в 

структуре даже следовых количеств дефекта С 

может негативно сказываться на микроэлек-

тронных и квантово-сенсорных свойствах ал-

маза. В отличие от лабораторно-выращенных, 

природные алмазы формировались в мантии 

Земли под воздействием сравнительно невысо-

ких (менее 1400°С) температур, но зато в тече-

ние миллионов лет, за которые произошла 

практически полная трансформация  дефектов 

С в более сложные А- и В1- дефекты.  Это 

означает, что в перспективных для квантово-

сенсорных и лазерных  исследованиях дефекта 

Н3 в природном алмазе [15,16],   негативное 

влияние дефекта С и производных от него  цен-

тров будет минимизировано.  В связи чем, ис-

следования образования и отжига радиацион-

ных повреждений в облученных нейтронами 

природных алмазах типа Ia представляются 

весьма актуальными. 

Объект и методы исследований 

Общепринятая мировая система классифи-

кации алмазов основывается на наличии или 

отсутствии примеси азота в них. В соответ-

ствии с этим критерием выделяют два типа ал-

мазов: I - азотные и II  - безазотные (малоазот-

ные). Тип I является наиболее распространен-

ным среди природных алмазов. Для него харак-

терно присутствие азота в качестве основной 

примеси, обычно в количестве до 0,1%. В свою 

очередь тип I подразделяется на два подтипа, a 

и b, в зависимости от положения азота в струк-

туре алмаза. В алмазах типа Ia возможны две 

конфигурации атомов азота: два атома азота, 

находящиеся в непосредственной близости 

друг от друга (так называемые А-дефекты) и 

четыре атома азота, окружающие вакансию 

(В1-дефекты). В соответствии с этим выделяют 

алмазы типов IaA и IaB1. Если же атомы азота 

образуют отдельные узлы в решетке, заменяя 

углерод, и находятся изолированно друг от 

друга (т.н. дефект С, или донорный азот), то 

тип алмазов называется Ib. Азотные С -, А-, и 

В1 – дефекты относятся к основным, которые 

могут присутствовать в кристаллах самостоя-

тельно, без сопровождения других дефектов 

(рис.1). 

 

Рис.1. Фрагмент кристаллической структуры  

алмаза, содержащей основные примесные  

С-, А-, В1- дефекты. Атомы углерода изображены 

шарами желтого цвета, атомы азота – синего цвета, 

вакансии – зеленого. С – дефект – изолированный  

атом азота  в позиции замещения; А – дефект – два 

атома азота в соседних узлах решетки;  В1- дефект – 

четыре замещающих атома азота в первой  

координационной сфере вакансии. Здесь же  

изображен N3- дефект  - три замещающих атома 

азота с вакансией, образующие треугольник в  

плоскости {111} 

Fig. 1. Fragment of the diamond crystal structure  

containing the main impurity C-, A-, B1- defects.  

Carbon atoms are shown as yellow spheres, nitrogen  

atoms are blue, and vacancies are green. The C defect is 

an isolated nitrogen atom in a substitution position; the 

A defect is two nitrogen atoms in adjacent lattice sites; 

the B1- defect is four substitutional nitrogen atoms in 

the first coordination sphere of a vacancy. Also shown 

here is the N3- defect - three substitutional nitrogen  

atoms with a vacancy, forming a triangle in the {111} 

plane. 

Кроме основных, в алмазе есть и дополни-

тельные дефекты, которые присутствуют  толь-

ко в сочетании с основными дефектами. 

Наиболее распространёнными из них является 

дефект В2 - пластинчатая сегрегация в плоско-

сти {100},  содержащаяся только в кристаллах с 

А-, и В1-дефектами. Классическая азотная мо-

дель  этого дефекта сменилась сначала моде-

лью планарного дефекта, состоящего из интер-

стиционных атомов углерода с низким содер-
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жанием азота (5-10% от общего), а затем анало-

гичной моделью без участия атомов азота. 

 

Рис.2. Спектры поглощения основных азотно-

вакансионных дефектов - центров окраски алмаза: а) 

дефект N3; б) дефекты H3/Н2; в) дефекты NV¯/NV°. 

Fig. 2. Absorption spectra of the main nitrogen-vacancy 

defects - diamond color centers: a) N3 defect; b) H3/H2 

defects; c) NV¯/NV° defects. 

Помимо вышеперечисленных, в структуре 

алмазов  встречаются азотно-вакансионные де-

фекты, имеющие поглощение в видимом спек-

тральном диапазоне и, таким образом,    явля-

ющимися центрами окраски. Наиболее извест-

ный и распространенный из них дефект N3 - 

ответственный за  систему N3 с бесфононной 

линией (БФЛ) 415,2 нм во многих оптических 

спектрах природных алмазов (рис.2а).  По со-

вокупности данных дефекту приписывается 

структура из трех атомов азота окружающих 

вакансию (рис.1). В синтетических алмазах ти-

па Ib эти центры могут быть получены после 

высокотемпературного отжига при Т выше 

1700°С. "Визитная карточка" дефекта N3- по-

лоса с  БФЛ 415,2 нм в спектрах поглощения 

(рис.2а) и зеркально симметричных им спек-

трах фотолюминесценции. Алмазы с большим 

содержанием N3 – дефектов окрашены в жел-

тый цвет. 

Дефекты H3/Н2. По современным пред-

ставлениям, являются А - дефектами, захва-

тившими вакансию, в нейтральном и отрица-

тельном зарядовом состоянии, соответственно. 

С  дефектом Н3 связывается зеленовато-желтая 

окраска алмазов и их желтовато-зеленая фото-

люминесценция в системе с БФЛ 503,2 нм. Ко-

гда конфигурация N-V-N находится вблизи 

атома донорного азота (дефекта С), она приоб-

ретает отрицательный заряд и возникает Н2- 

дефект с полосой поглощения  с БФЛ при 986,3 

нм (рис.2б). 

Дефекты NV.  Вакансия, захваченная С - 

дефектом, образует дефект NV. Эти дефекты 

могут существовать в отрицательном зарядо-

вом состоянии, и тогда они являются оптиче-

ским центром NV¯   с БФЛ при 637,2 нм, или в 

нейтральном состоянии, и тогда они становятся 

оптическим центром NV° с БФЛ при 575,0 нм 

(рис.2в).  Зарядовое дефекта  NV  определяется 

его близостью к донору электронов - одиноч-

ному атому азота (С–дефекту). 

Дефекты Н4/H5. Дефект Н4 образуется при 

захвате вакансии В1 – дефектом. Захватив ва-

кансию, В1-дефекты трансформируются так, 

что атомы азота декорируют первую координа-

ционную сферу дивакансии. Дефекты Н4 про-

являются в спектрах поглощения и люминес-

ценции системой с БФЛ 495,8 нм. Те из Н4 – 

дефектов, которые находятся вблизи с  атомам 

донорного азота (С-дефектами),  с приобрете-

нием пятого валентного электрона  С-дефекта 

переходят в отрицательное зарядовое состоя-

ния, образуя дефекты Н5 [17].  Спектральным 

проявлением дефекта Н5 является система по-

глощения с БФЛ 805,2 нм, интенсивность кото-

рой  коррелирует с интенсивностью линии 

495,8 нм. 

Радиационные нарушения в решетке при-

родного алмаза сопровождаются появлением в 

оптических спектрах систем GR1 (пара БФЛ 

при 740,9 и 744,5 нм) и ND1 (БФЛ при 393,5 
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нм), обусловленных одиночными изолирован-

ными вакансиями в нейтральном и отрицатель-

ном зарядовых состояниях, соответственно. 

Также, сразу после любых радиационных воз-

действий в алмазах всех типов появляется си-

стема 3H с БФЛ 503.5нм, связываемая с прояв-

лением  атома углерода в межузельном поло-

жении (т.н. собственная интерстиция).  

В настоящей работе комплексом методов 

оптической спектроскопии  исследованы ради-

ационные повреждения, образующиеся в кри-

сталлах  природного алмаза типа Ia при облу-

чении   нейтронами. Облучение происходило в 

нейтронном канале с воздушным теплообмен-

ником  активной зоны ядерного реактора, с 

плотностью потока нейтронов выше 1013 

нейтронов/сек×см2. Кристаллы были разделены 

на три группы, по 5 образцов с одинаковыми 

спектральными характеристиками в каждой 

группе, что позволило анализировать результа-

ты облучения и отжига, как выполненные на 

одном образце, облученном все возрастающи-

ми дозами нейтронов. Кристаллы были подо-

браны таким образом, чтобы в каждой группе 

было по одному образцу, близкому к чистым 

подтипам IaA и IaB1 и по три образца смешан-

ного подтипа IaАB1. Суммарное содержание 

азота в дефектах А и В1 составляло от 200 до 

400 ppm. Условия облучения алмазов всех трех 

групп: значения интегрального потока нейтро-

нов и потока нейтронов с ЕN>0,5 МэВ, приве-

дены в Таблице 1. В дальнейшем описании, под 

флюенсом нейтронов, будут пониматься не ин-

тегральные потоки, а дозы «надтепловых» 

нейтронов с ЕN>0,5 МэВ составлявшие в наших 

исследованиях от 0,20×1017 до 2,2×1017см-2. 

Таблица 1. Условия облучения - потоки нейтронов 

ΨN (нейтронов/см2) – для разных групп  

исследованных образцов 

Table 1. Irradiation conditions - neutron fluxes ΨN 

(neutrons/cm2) - for different groups of studied samples 

Группа Интегральный 

поток ΨN   

ΨN (Е>0,5 МэВ)                                

  1 (1,14÷2,83)×1018                                               (0,20÷0,936)×1017                 

  2 (2,96÷4,02)×1018                                                (0,95÷1,390)×1017                     

  3 (4,1÷5,10) ×1018                                                (1,42÷2,200)×1017                 

Последующий за радиационным воздей-

ствием отжиг алмазных пластин  осуществлял-

ся в вакууме в диапазоне от 100 до 1500°С. Де-

тальное описание вакуумной печи и методики 

отжигов дано  в работе [18].     Использовавши-

еся в исследовании методы оптической спек-

троскопии и методики расчета содержания ос-

новных азотных А-, и В1- центров описаны в 

наших работах [19-21]. 

Общие закономерности образования ра-

диационных дефектов в алмазе при облуче-

нии быстрыми нейтронами 

Поскольку нейтрон не имеет заряда, он 

производит радиационные нарушения только 

при прямом взаимодействии с ядром атома 

мишени. Быстрый нейтрон передает импульс 

ядру,  с которым он сталкивается. Под поняти-

ем «быстрые» понимаются нейтроны, с энерги-

ей более 0,5 МэВ, способные создавать радиа-

ционные нарушения кристаллической структу-

ры. Наиболее вероятным типом взаимодей-

ствия для таких нейтронов являются упругие 

столкновения, и энергия, передаваемая атому, 

лежит в пределах от нуля до максимальной ве-

личины Tm, определяемой следующим выраже-

нием: 

Tm = 4MNMCEN/(MN+MC)2, 

где MN –масса нейтрона, ЕN – энергия 

нейтрона, MC – масса ядра атома углерода. 

Расчет  Tm, в диапазоне эффективных энер-

гий нейтронов от 0.5 до 1 МэВ, что соответ-

ствует реальным условиям облучения наших 

образцов в ядерном реакторе, дает величины:  

для ЕN = 1,0 МэВ;  Tm  = 284 кэВ. В случае 

наиболее распространенного предположения об 

изотропном характере рассеивания нейтронов, 

все значения энергии отдачи между 0 и Tm яв-

ляются равновероятными, также как в случае 

столкновений твердых шаров. При этих усло-

виях средняя энергия Тср, передаваемая  при 

одном столкновении равна: Тср. = Tm/2.Таким 

образом, выбитые из решетки алмаза атомы уг-

лерода получат среднюю энергию Тср  при 

энергии падающего нейтрона:  

ЕN = 1,0 МэВ;  Тср = 140 кэВ; 

Полученные значения  Тср на порядки 

больше средних значений энергии первично 

выбитых атомов при бомбардировке  электро-

нами с энергией 3 МэВ [17]. Соответственно, 

первично выбитые атомы, обладая такой 

огромной энергией, способны привести к даль-

нейшему смещению сотен атомов углерода. В 

результате, в кристаллической структуре алма-

за, возникают так называемые «клинья смеще-

ния» - частично аморфизированных областей, 
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содержащих большое количество атомов. При-

осевая, внутренняя часть этих клиньев обога-

щена вакансиями, а наружная – межузельными 

атомами (рис.3). 

 

Рис. 3. Клин смещений, образовавшийся  при  

взаимодействии  быстрого нейтрона  

с кристаллом [22]. 

Fig. 3. Displacement wedge formed during the 

interaction of a fast neutron with a crystal [22]. 

Рассмотрим общие закономерности опти-

ческих спектров алмазов облученных нейтро-

нами  в зависимости от дозы облучения и тем-

пературы последующего отжига. При малых 

дозах облучения в видимом диапазоне спектра 

алмазов  всех типов наблюдались системы GR1 

и 3H, обусловленные  одиночными изолиро-

ванными вакансиями в нейтральном зарядовом 

состоянии и интерстиционными центрами, со-

ответственно. По мере увеличения дозы, кри-

сталлы, вне зависимости от физического типа, 

темнели, их край прозрачности смещался в ИК-

область.   После облучения  дозами выше 

1,5×1017см-2 интенсивное, т.н. «серое»,  погло-

щение простиралось вплоть до однофононной 

области, частично налагая на примесное по-

глощение. В области поглощения, примыкаю-

щей к однофононной области,  в алмазах всех 

типов появлялись линии при 1530, и на порядок 

меньшей интенсивности при 1570 см-1. В до-

полнение им, в кристаллах типа Ia регистриро-

валось  слабое поглощение в линии 1450 см-1. 

Интенсивности всех трех линий возрастали ли-

нейно до дозы облучения 1,0 ×1017см-2 , затем 

интенсивности линий 1530 и 1570 см-1 по-

прежнему линейно возрастали в зависимости от 

дозы облучения, а поглощение в линии 1450 см-

1 насыщалось, оставаясь без изменений при 

больших дозах.   Поведение линий позволяет 

сделать вывод, что первые две линии связаны с 

проявлением первичных собственных радиаци-

онных дефектов: вакансий, интерстиций и их 

комплексов. Линия 1450 см-1,  обозначаемая в 

литературе как система Н1а, по современным 

представлениям связывается с дефектом, со-

держащим два межузельных атома азота: меж-

узельный расщепленный атом азота <001> (де-

фект N2I) [23].  При последующем отжиге  ли-

нии 1530 и 1570 см-1 разрушались начиная с 

температуры 100º С, особенно быстро их ин-

тенсивность падала в интервале 250-400ºС. Од-

новременно происходило «осветление» кри-

сталлов – край прозрачности смещался в види-

мую область, существенно уменьшалось «се-

рое» поглощение в ИК диапазоне. При темпе-

ратуре выше 250º С, начинался рост интенсив-

ности линии 1450 см-1 (система Н1а). Линия до-

стигала своего максимума при 500º С и остава-

лась практически неизменной до 1200º С.  За-

тем  ее интенсивность монотонно уменьшалась 

и полностью отжигалась при  1500º С. В своем 

максимуме интенсивность линии линейно зави-

сит от суммарного содержание азота в основ-

ных примесных дефектах А и В1.  Эти резуль-

таты  подтверждает модель дефекта, как двух 

азотных интерстиций. Действительно, образо-

вавшиеся при облучении собственные интер-

стиции, при температурах отжига 250 - 400º С 

приобретают подвижность - мигрируя по кри-

сталлу и встречая примесный азотный атом в 

регулярном положении, собственная интерсти-

ция выдавливает его из узла решетки в меж-

узельное положение: CI  + NS  → CS + NI. Появ-

ление вблизи друг от друга двух межузельных 

атомов азота, приводит к образованию центра 

N2I,  сопровождающееся ростом поглощения в 

системе Н1а. Появление линии 1450 см-1 сразу 

после облучения нейтронами не противоречит 

данной модели и указывает на то, что в обра-

зующихся клиньях смещения, содержащих сот-

ни (или даже тысячи) атомов, в том числе при-

сутствуют и  атомы азота, причем часть из них 

находится в межузельном положении. То есть, 

после облучения нейтронами алмазов типов Ib 

и  Ia в наружной части образовавшихся клиньев 

смещения, помимо регулярных атомов, вакан-

сий, собственных интерстиций, пар Френкеля 

(вакансия – собственная интерстиция), присут-

ствуют и азотные интерстиции.  В таком кла-

стере все составляющие находятся на разных 

расстояниях друг от друга и образуют набор 

разных структурных конфигураций друг с дру-
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гом. Спектральным проявлением кластера, ско-

рее всего, является интенсивное поглощение во 

всем диапазоне длин волн, а также линии 1530 

и 1570 см-1. Кроме того, часть межузельных 

атомов азота участвуют в формировании цен-

тра N2I. При отжиге начинается разрушение 

кластера и  восстановление кристаллической 

решетки. Очевидно, что разрушение кластера 

начинается с межузельных атомов, которые при 

повышении температуры занимают близлежа-

щие более устойчивые позиции в структуре, 

для релаксации в которые требуется минимум 

энергии. Одновременно с этим аннигилируют 

пары Френкеля, компоненты которых находят-

ся на расстояниях, близких к расстояниям без 

активационной аннигиляции. Эти трансформа-

ции приводят к снижению «серого» поглоще-

ния. Дальнейшее повышение температуры от-

жига приводит к интенсивному разрушению 

кластера, сопровождающемуся уменьшением 

линий 1530 и 1570 см-1,  формированию новых 

дефектов, набор которых зависит от типа кри-

сталла. В алмазах типов Iа и Ib , содержащих 

азотные центры, наряду с другими дефектами, 

формируется высокостабильный N2I -дефект с 

линией 1450 см-1, интенсивность поглощения в 

которой, как уже упоминалось, зависит: а) от 

суммарного содержания азота; б) флюенса 

нейтронов; и в) T/t – параметров последующего 

отжига. При дозе  облучения 2,2×1017см-2, в 

кристаллах с содержанием азота ≈ 200 ppm,  

после отжига 800º С/120 минут, коэффициент 

поглощения в линии достигает 10 см-1. При 

этом в существенной мере отжигается «серое» 

поглощение и восстанавливается прозрачность 

кристаллов.  

Таковы общие закономерности трансфор-

мации оптических спектров алмазов содержа-

щих азотные центры при их облучении быст-

рыми нейтронами.  Перейдем к более деталь-

ному рассмотрению особенностей оптических 

спектров  облученных и отожженных алмазов 

типа Ia.  

Алмазы типа Ia 

Спектр поглощения кристаллов, облучен-

ных дозой  0,2×1017см-2 и  отожженных 

(800ºC/120 мин.), в видимом и ближнем ИК 

диапазоне определяется (рис.4) краем пропус-

кания при 350 нм, доминирующей системой 

Н3, и линиями меньшей интенсивности 594, 

1077 нм. В ИК спектрах присутствуют системы 

группы H1, наблюдавшиеся в алмазах типа Ia и 

после  облучения высокоэнергетичными элек-

тронами [17]:   а) узкая интенсивная  линия при 

1450 см-1   (система H1a); б) производная от де-

фектов А система Н1b (4941 см-1  или 2024 нм) с 

интенсивностью  не более 0,5 см-1 для алмазов с 

поглощением центров А около 12 см-1; в) про-

изводная от В1- дефектов система Н1с (5170 

см-1 или 1934 нм) также с малой интенсивно-

стью – менее 0,2 см-1 для поглощения дефектов 

В1  около 2,5 см-1 . 

Увеличение дозы облучения до 

(0.4÷0,6)×1017см-2 и температуры отжига до 

(1000°С/ /120 мин.) приводит к существенному 

изменению вида кривых поглощения (рис.5). 

Край пропускания смещается к 500 нм,  появ-

ляется группа новых особенностей:  дуплет уз-

ких линий при 638/643 нм,  новая интенсивная 

система с линией при 913 нм, интенсивные ли-

нии при 958, 1268,1646-1659, 1729-1746 нм, а 

также теперь уже интенсивные системы группы 

H1: системы Н1а, H1c , H1b , плюс система H1g 

(~ 4444 см-1 или ~ 2250 нм).   Структура элек-

тронно-колебательных систем с выделенными  

ноль - фононными линиями и  энергиями 

участвующих фононов приведена на рис.5.  

Дальнейшее увеличение дозы облучения до 

(1,0÷2,2)×1017 нейтронов/см2 и температуры 

отжига до (15000С/180 мин.) приводит к следу-

ющим изменениям (рис.6): в видимом диапа-

зоне доминируют две системы Н3 и Н2, в 

ближней ИК области сохраняется интенсивное 

поглощение в системах H1c и H1b, а остальные 

линии выжигаются, в том числе и система H1a. 

Появляется ряд новых линий  с интенсивно-

стью менее 1 см-1.  В видимом диапазоне это  

дуплет 644,4/649,6 нм; в однофононном диапа-

зоне линии 2682,5; 2850,4; 2921,7; 4412,2 см-1 

(детали на рис.6),  близкие по положению к  

обнаруженным в [16] после облучения элек-

тронами и последующего отжига. 
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Рис.5. Спектры пропускания (а,б) алмазов типа Ia 

(ND 869 и  ND 873) после облучения дозами 

нейтронов DN =(0.4÷0,6)×1017 см-2 и НТ – отжига 

(1000oС/120 мин.),  (б) – детали спектра  в диапазоне 

520-720 нм. 

Fig. 5. Transmission spectra (a, b) of type Ia diamonds 

(ND 869 and ND 873) after irradiation with neutron 

doses DN = (0.4÷0.6)×1017 cm-2 and HT annealing 

(1000oС/120 min.), (b) – details of the spectrum in the 

range of 520-720 nm. 

 

Рис.4. Спектры пропускания (а) и поглощения (б) 

алмаза типа Ia (ND 868) после облучения нейтрона-

ми дозой DN =0.2×1017 см-2 и  НТ – отжига 

(800oС/120 мин.): а) видимый и ближний ИК-

диапазон,  б) ИК-диапазон. 

Fig. 4. Transmission (a) and absorption (b) spectra of 

type Ia diamond (ND 868) after neutron irradiation with 

a dose of DN = 0.2×1017 cm-2 and LT annealing 

(800oС/120 min.): a) visible and near IR range, b) IR 

range. 
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Рис.6. Спектры пропускания (а) и поглощения (б) 

алмазов типа Ia (кристаллы ND1/ND1a, ND2/ND2a, 

ND3/ND3a)  после облучения дозами  нейтронов DN 

=(1,0 ÷2,2) ×1017 см-2 и НТ – отжига (1500oС/180 

мин.): а) видимый и ближний ИК-диапазон,  б) ИК-

диапазон (на вставках – детали спектра). 

Fig. 6. Transmission (a) and absorption (b) spectra of 

type Ia diamonds (crystals ND1/ND1a, ND2/ND2a, 

ND3/ND3a) after irradiation with neutron doses DN = 

(1.0 ÷ 2.2) ×1017 cm-2 and LT annealing (1500oС/180 

min.): a) visible and near IR range, b) IR range (inserts 

show spectrum details). 

Обсуждение  результатов 

Полученные экспериментальные результа-

ты позволяют проанализировать  трансформа-

цию оптически активных дефектов в облучен-

ных нейтронами алмазах при их последующем 

отжиге.  

В первую очередь,  с учетом  лазерных и 

квантово-сенсорных перспектив, нас интересу-

ет возможность создания среды высокого кри-

сталлического качества  с доминирующим цен-

тром Н3: а именно с максимально интенсивной 

Н3- люминесценцией  и минимальным содер-

жанием других оптически активных дефектов. 

Анализируя полученные результаты можно 

сделать вывод, что такая среда может быть по-

лучена из алмаза чистого типа IaA c интенсив-

ностью ИК поглощения дефектов А в полосе 

1282 см-1 μ1282 = 12 см-1 (т.е. с Na ≈ 200 ppm), об-

лученного нейтронами дозой   DN =0.2×1017 см-2 

и затем подвергнутого длительному отжигу в 

вакууме при температуре 800° С. После радиа-

ционно-термического воздействия кристалл 

приобрел интенсивную желтую окраску, обу-

словленную доминирующим центром Н3 в 

спектрах пропускания и обусловленную этим 

же центром яркую зеленую люминесценцию 

(рис.7). При этом  интенсивность поглощения 

других образовавшихся центров 594 нм, 1077 

нм, Н1а и Н1b – была минимальной (менее 0.5 

см-1). 

 

Рис.7. Вид в проходящем свете и  

фотолюминесценция (возб. λHg = 365 нм) алмаза  

типа IaА (ND 843) после облучения нейтронами  

дозой DN =0.2×1017 см-2 и  НТ – отжига (800oС/120 

мин.). Окраска и люминесценция кристалла  

обусловлены центром Н3. 

Fig. 7. Transmitted light appearance and  

photoluminescence (excit. λHg = 365 nm) of type IaA 

diamond (ND 843) after neutron irradiation with a dose 

of DN = 0.2×1017 cm-2 and HT annealing (800oC/120 

min). The color and luminescence of the crystal are due 

to the H3 center. 
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Следует отметить, что увеличение дозы 

облучения и температуры отжига тут же при-

водят к появлению множества других оптиче-

ски активных дефектов. Первичные радиаци-

онные дефекты: вакансии, интерстиции   и их 

комплексы, практически  полностью отжигают-

ся к 800° С трансформируясь в более высоко-

температурные дефекты: в видимом диапазоне 

спектра - это центры Н3 и Н4, в ИК диапазоне - 

центры Н1а, H1b и H1c характерные для всех 

азотсодержащих алмазов.  Исключение состав-

ляет  центр 594 нм,  также являющийся соб-

ственным дефектом кристаллической структу-

ры алмаза.   Поскольку он наблюдается в спек-

трах поглощения алмазов всех типов, в том 

числе CVD алмазов с Nc~несколько ppb [24], 

облученных 3 МэВ-ными электронами в ком-

бинации с последующим отжигом при 800°C. 

Поглощения в линии 594 нм становится замет-

ным при 400° С, достигает максимума при 

700°С, остается на этом уровне до 800°С, а при 

дальнейшем увеличении температуры в диапа-

зоне  800-1100°С интенсивность линии 594 нм 

монотонно убывает и полностью отжигается 

при 1200°С.  Синхронно, с уменьшением ин-

тенсивности линии 594 нм,  начинается рост 

поглощения в системах H1b и H1c, связывае-

мых с дефектами, производными от основных 

азотных А-, и В1- дефектов, соответственно. 

Возможно, распад дефекта 594 нм сопровожда-

ется  освобождением собственных интерсти-

ций, с большой вероятностью  входящих в со-

став этого дефекта. Освободившиеся интерсти-

ции (или их комплексы) тут же захватываются 

А-, и В1-дефектами, с образованием дефектов 

Н1b и Н1с, соответственно: 

A + CI → H1b 

B1+ CI → H1c 

Поведение дефектов Н1b и Н1с при отжиге 

похоже друг на друга:  - их интенсивность до-

стигает максимума при 1200º С, когда погло-

щение 594 нм полностью отжигается. Затем 

приблизительно до 1250º С интенсивность де-

фектов почти не изменяется. При более высо-

ких температурах начинается разрушение де-

фектов и обусловленное ими поглощение пол-

ностью исчезает при 1600 - 1650ºС.  

Отдельно проанализируем поведение опти-

ческого центра Н1а (дефект N2I) , проявляюще-

го в спектрах ИК поглощения линией 1450 см-1.  

Центр регистрируется непосредственно после 

облучения, интенсивность линии 1450 см-1 воз-

растает до 500°С, остается неизменным почти 

до 1200°С, затем монотонно спадает, полно-

стью отжигаясь при 1500°С. Когда начиная с 

1200° С интенсивность линии 1450 см-1  умень-

шается, наблюдается резкий рост поглощения в 

системе Н2 с линией 986,3 нм. По-видимому, 

распад дефекта N2I происходит с образованием 

донора электронов - дефекта С, что в свою оче-

редь приводит к перезарядке части сформиро-

вавшихся вследствие облучения и отжига де-

фектов Н3. Пятый валентный электрон атомов 

донорного азота (дефекта С) переходит на 

близлежащие дефекты Н3 – дефекты, транс-

формируя их в Н2-дефекты: Н3 + е- → Н2. Для 

наблюдаемого  интенсивного роста содержания 

Н2-дефектов, требуются большие концентра-

ции как исходных Н3-дефектов, так и вновь об-

разующихся С-дефектов. Одновременное с раз-

рушением дефектов H1a возрастание поглоще-

ния   Н2-дефектов указывает на то, что, скорее 

всего, именно N2I – дефекты трансформируются 

при отжиге в С-дефекты. Механизм трансфор-

мации представляется следующим образом. 

При повышении температуры отжига выше 

1200ºС,  N2I – дефекты приобретают подвиж-

ность и распадаются на две отдельные азотные 

интерстиции. Мигрируя по кристаллической 

решетке и оказываясь вблизи регулярного узла, 

азотная интерстиция оказывается способной 

сместить регулярный атом углерода в меж-

узельное положение. Заняв освободившийся 

узел решетки, азотная интерстиция становится 

С-дефектом - изолированным одиночным ато-

мом азота в позиции замещения:  

NI  + C  → CI  + NS 

Интенсивность поглощения в системе Н2, а 

следовательно и концентрация донора электро-

нов – С-дефектов, возрастает с возрастанием 

дозы облучения. Очевидно, что количество об-

разующихся С-дефектов, также должно зави-

сеть от суммарного содержания азота в кри-

сталле. Действительно, как было установлено, 

интенсивность поглощения системы Н1а ли-

нейно зависит и от дозы облучения и от сум-

марного содержания азота в кристалле. Таким 

образом, появляется возможность оценить по-

роговое значение произведения дозы 

«надтепловых» нейтронов на суммарное со-

держание азота в кристалле, выше которого, за 

счет последовательной трансформации дефек-

тов при отжиге 1500ºС в кристаллической ре-

шетке появляются С-дефекты.  Для расчетов 

можно выбрать кристаллы ND1 и ND1a (рис.6 

а), в спектрах которых начинает проявляться 
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система Н2. В данном случае интенсивность  

Н2, сравнима в интенсивностью этой же систе-

мы, возникающей после НРНТ отжига   пла-

стически деформированных коричневых алма-

зов в тех случаях, когда в кристаллической 

структуре образуется около 4 ppm С-дефектов 

[21,25].  Поглощение в пике 1344 см-1, вызыва-

емое таким количеством С-дефектов, составля-

ет около 0,1 см-1. Следовательно,  пороговой 

величиной образования такого же количества 

С-дефектов в облученных нейтронами и 

отожженных алмазах типа Ia, равной произве-

дению суммарной концентрации атомов азота в 

основных А-, и В1 – дефектах и дозы облуче-

ния, будет величина 380∙1017 

ppm×нейтронов/см2 . 

Скорее всего, диссоциация Н1b -, и Н1с – 

дефектов, происходящая при более высокой 

температуре, к образованию С-дефектов отно-

шения не имеет и сопровождается освобожде-

нием А-, и В1-дефектов и межузельных атомов 

углерода  - либо в виде одиночных атомов, ли-

бо в виде более сложных комплексов.  

Отметим, что в спектрах кристаллов, близ-

ких к чистому подтипу IaB1, т.е. с преоблада-

нием азота в В1-форме, после облучения и от-

жига при 1500ºС,   не удалось зарегистрировать 

производные от В1-дефекта азотно-

вакансионные Н4/Н5 -дефекты. В   кристаллах 

подтипа IaB1 после облучения и отжига зако-

номерно образуются  594 нм -, и N2I – дефекты. 

Наряду с ними, при захвате мигрирующей ва-

кансии В1-дефектом, в диапазоне температур 

800 – 1200º С, образуются Н4-дефекты: 

В1 + V → Н4 

Линии 594 нм и H1c в алмазе типа IaB1 

подвергаются такому же воздействию отжига 

как и линии 594 нм и Н1b в алмазах типа IaA, с 

преобладанием азота в А-форме, но при  этом в 

алмазах подтипа IaB1 не возникает поглощения 

Н2. Однако, в структуре таких кристаллов 

вследствие отжига N2I – дефектов,  должны об-

разовываться С-дефекты. При появлении этих 

дефектов – доноров электронов, как было пока-

зано в работе [17], близлежащие к С-дефектам 

Н4-дефекты будут переходить в отрицательное 

зарядовое состояние, образуя Н5-дефекты: 

Н4 + е- → Н5, 

Спектральным проявлением Н5-дефектов 

является ЭКС с БФЛ при 805,2 нм (1,539 эВ). 

Однако в спектрах систем Н4/Н5 не наблюда-

лись. Возможно, это связано с тем, что при 

температуре отжига 1500ºС большая часть де-

фектов Н4 уже трансформировалась в дефекты 

Н3: Н4→Н3 +Н3, но при этом достаточного ко-

личества Н3-дефектов еще не образовалось. Но, 

и возможно, что Н4→Н3-трансформация про-

исходит через промежуточные стадии. 

В спектрах поглощения облученных 

нейтронами и затем отожженных алмазов появ-

ляется множество и других особенностей в ви-

де линий и систем:   система 1077 нм;  дуплет 

линий  644,4/649,6 нм; интенсивная система с 

линией при 913 нм; группа  интенсивных линий 

при 958, 1268,1646-1659, 1729-1746 нм;  линии 

в ИК диапазоне 2682,5; 2850,4; 2921,7; 4412,2 

см-1;  и система H1g (~ 4444 см-1 или ~ 2250 

нм).  Некоторые из этих особенностей, напри-

мер система 1077 нм, появляются в спектрах 

алмазов после их облучения электронами в 

комбинации с последующим отжигом. Но 

большая часть особенностей, например дублет 

линий 644,4/649,6 нм [26],  система с линией 

при 913 нм и система H1g, по-видимому, явля-

ются характеристичными  для облучения 

нейтронами. Система H1g (~ 4444 см-1 или ~ 

2250 нм) появляется в спектральном диапазоне, 

близком к проявлению в безазотных алмазах 

типа IIa т.н. янтарных центров (4100 см-1)  

(Amber Centers [27]), связываемых с проявле-

нием вакансионных кластеров [28,29]. Возмож-

но, система  H1g также связана с вакансионны-

ми кластерами, модифицированными  примес-

ными атомами азота. Логично, и большую 

часть не описанных ранее в литературе цен-

тров, наблюдаемых в спектрах после облучения 

и отжига, также связать с проявлением соб-

ственных дефектов кристаллической структу-

ры, устойчивых при данной температуре отжи-

га в комбинации с атомами примесного азота. 

Заключение и выводы 

Таким образом, проведенное на представи-

тельной коллекции кристаллов исследование 

закономерностей образования и отжига радиа-

ционных повреждений в облученных нейтро-

нами природных алмазах типа Ia, позволяет 

сделать следующие выводы: 

1. При бомбардировке нейтронами, выби-

тые из решетки алмаза атомы углерода полу-

чают на порядки большую энергию, чем пер-

вично выбитые атомы при бомбардировке 

электронами с энергией 3 МэВ. Соответствен-

но, обладая огромной энергией, первично вы-

битые атомы способны привести к дальнейше-
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му смещению сотен атомов углерода – в кри-

сталлах  возникают «клинья смещения» (или 

кластеры) - частично аморфизированные обла-

сти, приосевая, внутренняя часть которых обо-

гащена вакансиями, а наружная – межузельны-

ми атомами. Различие в механизмах дефекто-

образования и в наборе  первичных радиацион-

ных дефектов, при облучении  быстрыми элек-

тронами и нейтронами,  отражается  в оптиче-

ских спектрах. 

2. Спектральным проявлением  кластеров 

является интенсивное поглощение во всем диа-

пазоне длин волн, а также линии 1530 и 1570 

см-1. При отжиге происходит разрушение кла-

стеров - первичные радиационные дефекты 

практически полностью отжигаются к  800ºС, 

трансформируясь в более высокотемператур-

ные дефекты 594 нм и Н1а, и характерные, 

производные от А-, и В1- дефектов, азотно-

вакансионные центры H3 и H4, соответственно. 

3. Увеличении температуры отжига облу-

ченных нейтронами алмазов типа Ia в диапа-

зоне  800-1100°С приводит к разрушению де-

фекта 594 нм, при одновременном образовании 

производных от А-, и В1,  дефектов Н1b и Н1с, 

соответственно. 

4. В кристаллах типа IaА, с преобладанием 

А-формы азота, рост Н2-дефектов в диапазоне 

температур отжига 1200-1500º С происходит 

синхронно с разрушением дефектов H1a, что 

может быть связано с трансформацией азотной 

интерстиции в  С-дефект, с последующей пере-

зарядкой части Н3 – дефектов в отрицательное 

зарядовое состояние.  

5. Пороговое значение произведения дозы 

«надтепловых» нейтронов на суммарное со-

держание азота в кристалле, выше которого, 

при отжиге 1500º С за счет последовательной 

трансформации дефектов, в кристаллической 

решетке появляется около 4 ppm С-дефектов, 

составляет 380∙1017 ppm×нейтронов/см2.  

6. Линии 594 нм и H1c в кристаллах типа 

IaB1, с преобладанием В1-формы азота, под-

вергаются такому же воздействию отжига как и 

линии 594 нм и Н1b в алмазах типа IaA, но при 

этом не возникает поглощения Н2 -, и Н4/Н5-

дефектов. 

7. Характерными для облучения нейтрона-

ми являются: а)  система H1g (~ 4444 см-1 или ~ 

2250 нм);  б) дуплет узких линий поглощения 

(80К) при 638/643 нм;  и   в) система в ближнем 

ИК диапазоне с линией при 913 нм. 
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Аннотация. Одной из важных проблем практического использования высокопрочных плазменных по-

крытий быстрорежущими сталями в среде азота является анализ структурно-фазовых состояний и свойств 

переходной зоны системы «покрытие-подложка», поскольку они во многом определяют преждевременное 

зарождение хрупких микротрещин в зоне контакта. Покрытия молибденовой и вольфрам-молибденовой 

стали находят в последнее время широкое применение вместо хорошо известных вольфрамовых (Р18, Р9) и 

вольфрам-молибденовых сталей с повышенным содержанием вольфрама (Р6М5, Р6Ф2К8М6 и другие). Это 

связано с необходимостью замены дорогого и дефицитного вольфрама на молибден, который оказывает по-

добное влияние на структуру и свойства быстрорежущих сталей. Проведены исследования структурно-

фазовых состояний, морфологии, свойств и элементного состава переходной зоны контакта систем наплав-

ленная быстрорежущая сталь марки М9 и Р2М9 ‒ подложка (сталь марки 30ХГСА) в исходном состоянии. 

Для системы «покрытие (быстрорежущая сталь Р2М9) – подложка (сталь 30ХГСА)» в исходном состоянии 

переходная зона имеет мартенситную структуру с прослойками остаточного аустенита по границам пластин 

мартенсита. Выявлены частицы второй фазы наноразмерного (2 ‒ 60 нм) диапазона: карбиды ванадия, мо-

либдена, вольфрама и железа, локализованные на дислокациях, на границах и объеме пластин мартенсита. 

Для системы «покрытие (быстрорежущая сталь М9) – подложка (сталь 30ХГСА) установлено, что формиро-

вание покрытия сопровождается созданием протяженного переходного слоя, который содержит α-фазу, γ-

фазу, карбиды сложного состава. 

Ключевые слова: электронная микроскопия, покрытие, быстрорежущие стали марки М9 и Р2М9, зона 

контакта, подложка, переходная зона 
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Abstract. One of the important problems of practical use of high-strength plasma coatings of high-speed steels 

in a nitrogen environment is the analysis of the structural‑phase states and properties of the transition zone in the 

«coating‑substrate» system, since it is these properties that largely determine the premature formation of brittle mi-

crocracks in the contact zone. Molybdenum and tungsten-molybdenum steel coatings have recently found wide ap-

plication instead of the well-known tungsten (P18, P9) and tungsten-molybdenum steels with increased tungsten 

content (P6M5, P6F2K8M6 and others). This is due to the need to replace expensive and scarce tungsten with mo-

lybdenum, which has a similar effect on the structure and properties of high-speed steels. The studies of the structur-

al-phase states, morphology, properties and elemental composition of the transition zone of contact of the systems of 

deposited high-speed steel grades M9 and P2M9 - substrate (steel grade 30KhGSA) in the initial state were carried 

out. For the system “coating (high-speed steel P2M9) – substrate (steel 30KhGSA)” in the initial state, the transition 

zone has a martensitic structure with layers of residual austenite along the boundaries of the martensite plates. Parti-

cles of the second phase in the nanoscale (2–60 nm) range were identified: vanadium, molybdenum, tungsten and 

iron carbides localized at dislocations, at the boundaries and in the volume of martensite plates. For the system 

“coating (high-speed steel M9) – substrate (steel 30KhGSA)”, it was established that the formation of the coating is 

accompanied by the creation of an extended transition layer, which contains the α-phase, γ-phase, and carbides of 

complex composition. 

Keywords: electron microscopy, coating, high-speed steel grades M9 and P2M9, contact zone, substrate, tran-

sition zone 
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Введение 

Анализ повреждаемости деталей машин 

показывает, что их преждевременный выход их 

строя обусловлен главным образом процесса-

ми, протекающими на поверхности в зоне тре-

ния. При этом многие части деталей машин и 

оборудования выбраковываются вследствие 

небольшого износа рабочей поверхности. В 

связи с этим, актуальной является задача по-

вышения эксплуатационных свойств поверх-

ностных слоев деталей до более высокого 

уровня, прежде всего способности сопротив-

ляться различным видам изнашивания [1,2].  

Восстановление изношенного при эксплуа-

тации оборудования и придание специальных 

свойств поверхностям новых изделий достига-

ется использованием технологии наплавки в 

защитной среде азота [3-8].  Покрытия, сфор-

мированные плазменным методом, имеют пре-

имущества перед другими способами нанесе-

ния покрытий, поскольку наиболее полно  

https://orcid.org/0000-0002-5892-3719
mailto:nevskiy.sergei@yandex.ru


Баклушина И.В., Громов В.Е., Иванов Ю.Ф., Литовченко И.Ю., Гусева Т.П., Невский С.А. 

 

Фунд. пробл. совр. материаловед. 2026. Т. 23. № 1. С. 24-32 

26 

отвечают предъявляемым промышленностью 

требованиям как по экономической эффектив-

ности, так и по уровню достигнутых свойств. 

При нанесении покрытий актуальной про-

блемой остается переходная зона системы «по-

крытие-подложка». Состояние переходной зо-

ны является предметом тщательных исследова-

ний методом современного физического мате-

риаловедения [9,10], поскольку адгезионные и 

демпфирующие свойства этой зоны определя-

ют сроки надежной эксплуатации изделия с 

наплавленным слоем. Информация о природе 

формирования демпфирующих и адгезионных 

свойств зоны контакта «покрытие-подложка» 

может быть получена из результатов исследо-

вания структурно-фазовых состояний и де-

фектной субструктуры переходной зоны. Одна-

ко на сегодняшний день в зарубежной и отече-

ственной научной литературе имеется крайне 

небольшое число публикаций по данной тема-

тике, что ограничивает перспективы практиче-

ского применения наплавляемых покрытий.  

За последнее столетие с момента создания 

первой быстрорежущей вольфрамовой стали 

были разработаны другие различные вольфра-

мовые и вольфраммолибденовые стали для 

конкретных задач машиностроительной, метал-

лургической, горнодобывающей и других от-

раслей промышленности, вошедшие в каталоги 

и справочники промышленно развитых стран 

[11].  Созданные в последнее время молибдено-

вые быстрорежущие стали привлекательны с 

экономической точки зрения (вольфрам более 

дорогой и дефицитный материал) и с более вы-

сокими функциональными свойствами при 

меньшем содержании легирующих элементов 

по сравнению с вольфрамовыми и вольфрам-

молибденовыми быстрорежущими сталями [12-

15]. Целью настоящей работы являлось иссле-

дование структуры и свойств интерфейса си-

стем «наплавка (стали Р2М9 и М9) / (сталь 

30ХГСА) подложка», сформированной плаз-

менным методом. 

Материал и методы исследования 

Образцы для исследований были изготов-

лены плазменной наплавкой в среде азота нето-

коведущей проволокой ПП-Р2М9 на сталь мар-

ки 30ХГСА. Химический состав стали 

30ХГСА: 0,3 % C; 0,9 % Cr; 0,8 % Mn; 0,9 % Si. 

Химический состав стали Р2М9: 0,86 % C; 4,8 

% Cr; 2,5 % W; 9,4 % Mo; 0,5 % V; 0,85 % Al; 

0,08 % N; остальное железо. Для покрытия 

быстрорежущей молибденовой стали химиче-

ский состав наплавленного слоя соответствует 

стали М9 по SAE-AISI М9 (T11309) 

Molybdenum High-Speed Steel (вес. %): С - (1-

1,1); Mo-8,85; Cr-3,57; Co-2,12; V-0,05; Si-1,12; 

Mn-0,56, Al-1,05, остальное – Fe. В качестве 

плазмообразующего газа использовали аргон 

высшего сорта (ГОСТ 10157-79) с расходом 6-8 

л/мин; в качестве защитного газа использовали 

технически чистый азот (ГОСТ 9293-74) с рас-

ходом 20-22 л/мин. Режимы плазменной 

наплавки на установке УД-417 не отличались 

от описанных в работах [9,10].  

Фазовый состав систем «покрытия - под-

ложка» изучали методами рентгеноструктурно-

го анализа. Использовали рентгеновский ди-

фрактометр ДРОН-8Н, оснащенный параболи-

ческим зеркалом на первичном пучке и пози-

ционно-чувствительным детектором Mythen 2R 

1D. Структуру и элементный состав систем 

«покрытие - подложка» изучали методами ска-

нирующей электронной микроскопии (прибор 

KYKY-EM6900 с термоэмиссионным вольфра-

мовым катодом и приставкой для микрорентге-

носпектрального анализа элементного состава).  

Исследования структуры и фазового соста-

ва наплавленного слоя и зоны контакта осу-

ществляли методами сканирующей (прибор 

KYKY-EМ6900, оснащенный системой энерго-

дисперсионного микроанализа Aztec Live Lite 

Xplore 30 EDS) и просвечивающей дифракци-

онной (прибор JEM2100) электронной микро-

скопии [16 – 18]. 

Метод микродифракционного анализа с 

привлечением темнопольной методики исполь-

зовали для анализа фазового состава материала. 

Результаты и их обсуждение 

При электронно-микроскопическом иссле-

довании травленого шлифа наплавленного слоя 

стали Р2М9 выявили структуру каркасного ти-

па, характеризующуюся наличием протяжен-

ных прослоек второй фазы, расположенных по 

границам зерен. В зоне контакта наплавленного 

слоя и подложки структура каркасного типа не 

формируется, что может свидетельствовать о 

взаимной диффузии элементов подложки и 

наплавляемого слоя. Выполненный микрорент-

геноспектральный анализ элементного состава 

переходной зоны выявил обогащение подложки 

химическими элементами наплавляемого слоя. 
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Его результаты свидетельствуют об обогаще-

нии прилегающего слоя подложки атомами мо-

либдена, а прилегающего слоя наплавки атома-

ми кремния.  

Выполненные исследования методами про-

свечивающей электронной дифракционной 

микроскопии, используя методы темнопольно-

го анализа и индицирования микроэлектроно-

грамм показали, что переходная зона имеет 

мартенситную структуру. По границам пластин 

мартенсита располагаются протяженные про-

слойки остаточного аустенита.  

Структура переходной зоны содержит ча-

стицы второй фазы (рис. 1), которые характери-

зуются разнообразными формами (пластинки, 

глобулы, сферы), размерами (от 2 до 60 нм и 

средним значением (25±5)) нм, местом распо-

ложения (дислокации, границы зерен, кристал-

лов мартенсита и прослоек остаточного аусте-

нита). 

 

Рисунок 1. Электронно-микроскопическое изобра-

жение частиц второй фазы, присутствующих в 

структуре переходной зоны в состоянии после 

наплавки (исходное состояние). Стрелками указаны 

на (а) частицы  

глобулярной формы (сплошные стрелки) и частицы 

пластинчатой формы (прерывистые стрелки);  

на (б) – частицы сферической формы 

Figure 1. Electron microscopic image of the second 

phase particles present in the structure of the transition 

zone in the state after surfacing (initial state). The ar-

rows indicate (a) globular-shaped particles (solid ar-

rows) and  

plate-shaped particles (dashed arrows); (b) – spherical 

particles 

Методами темнопольного анализа с после-

дующим индицированием микроэлектроно-

грамм установлено, что наноразмерные части-

цы, формирующиеся на дислокациях, пред-

ставлены карбидом ванадия (рис. 2, в, частицы 

указаны штриховыми стрелками); частицы, 

расположенные на границах пластин мартенси-

та, являются карбидами молибдена и вольфра-

ма (рис. 2, г, частицы указаны стрелками). Сле-

дует отметить присутствие в структуре пере-

ходной зоны зерен остаточного аустенита (рис. 

2, а, в, зерно остаточного аустенита указано 

стрелками). В объеме зерен аустенита практи-

чески всегда наблюдается двойниковая струк-

тура, что свидетельствует о низкой величине 

энергии дефекта упаковки γ-фазы.  

Результаты анализа структуры переходной 

зоны позволяют утверждать, что частицы пла-

стинчатой формы, расположенные в объеме 

кристаллов мартенсита, являются карбидом 

железа (цементитом).  

Характерное изображение энергетических 

спектров, полученных с интерфейса системы 

«покрытия (сталь М9)/(сталь 30ХГСА) подлож-

ка», приведено на рис. 3. 

 

Рисунок 2. Электронно-микроскопическое  

изображение структуры переходной зоны в  

состоянии после наплавки (исходное состояние);  

а – светлое поле; б – микроэлектронограмма; в,  

г – темные поля, полученные в рефлексах [110]α-Fe 

+ [002]γ-Fe + [012]V2C (в) и [110]α-Fe + [103]MoC + 

[101]W2C (г); на (б) стрелками указаны рефлексы, в 

которых получены темные поля: 1 – для (в);  

2 – для (г) 

Figure 2. Electron microscopic image of the structure 
of the transition zone in the as-deposited state (initial 
state); a – bright field; b – microelectron diffraction  
pattern; c, d – dark fields obtained in the reflections 

[110]α-Fe + [002]γ-Fe + [012]V2C (c) and [110]α-Fe + 
[103]MoC + [101]W2C (d); in (b) the arrows indicate 

the reflections in which the dark fields were obtained: 1 
– for (c); 2 – for (d) 
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Рисунок 3. Энергетические спектры (а), полученные 

методами микрорентгеноспектрального анализа  

переходного слоя (участок шлифа, выделенный на 

(б) прямоугольником) стали М9, наплавленной на 

сталь 30ХГСА. 

Figure 3. Energy spectra (a) obtained by micro-X-ray 
spectral analysis of the transition layer (section of the 

section marked with a rectangle in (b)) of M9 steel  
deposited on 30KhGSA steel. 

Таблица 1. Результаты  

микрорентгеноспектрального анализа покрытия М9. 

Table 1. Results of micro-X-ray spectral analysis of the 
M9 coating. 

 

Элемент 

Покрытия Интерфейс 

(рис. 3, б) со 

стороны под-

ложки  

Интерфейс 

(рис. 3, б) со 

стороны по-

крытия 

Вес.% Ат.% Вес.% Ат.% Вес.% Ат.% 

С 7,09 26,44 7,37 26,37 7,12 25,62 

O 0,0 0,0 1,22 3,28 1,2 3,23 

Al 1,28 2,13 0,58 0,93 0,28 0,45 

Si 0,19 0,3 0,33 0,51 0,34 0,52 

Cr 3,26 2,81 1,19 0,98 0,65 0,54 

Mn 0,51 0,41 1,02 0,8 1,08 0,85 

Fe 79,46 63,85 85,24 65,61 88,3 68,32 

Со 1,09 0,83 0,58 0,43 0,0 0,0 

Mo 7,12 3,22 2,47 1,11 1,03 0,46 

Отчетливо видно (табл. 1), что кроме хи-

мических элементов проволоки, использован-

ной при формировании наплавки, в переходном 

слое системы «наплавка/подложка» присут-

ствуют атомы кислорода, что, по всей видимо-

сти, указывает на присутствие атомов кислоро-

да на поверхностности (в поверхностном слое) 

подложки (сталь 30ХГСА). Сопоставляя ре-

зультаты, представленные в табл. 1, можно от-

метить снижение относительного содержания 

легирующих элементов (Al, Cr, Co, Mo) и уве-

личение содержания Si и Mn по мере прибли-

жения к переходному слою со стороны покры-

тия. 

Визуализация распределения элементного 

состава системы «наплавка (М9) / (сталь 

30ХГСА) подложка» приведена на рис. 4. От-

четливо видно, что атомы молибдена и хрома 

сосредоточены, преимущественно, в наплавке, 

переходный слой обогащен атомами алюминия 

и кислорода, формирующих, по всей видимо-

сти, оксиды алюминия; слой стали 30ХГСА, 

прилегающий к переходному слою, обогащен 

атомами кислорода 
Фазовый состав наплавки и переходного 

слоя изучали методами рентгенофазового ана-
лиза (рис. 5; табл. 2). Результаты, приведенные 
в табл. 2, свидетельствуют о формировании в 
наплавленном слое многофазной структуры, 
представленной α-фазой (твердый раствор на 
основе ОЦК кристаллической решетки железа), 
γ-фазой (твердый раствор на основе ГЦК кри-
сталлической решетки железа), карбидами 
сложного состава Me23C6 и Me6C и карбидом 
железа состава Fe2C. Как и следовало ожидать, 
основной фазой является твердый раствор на 
основе α-Fe (65 мас. %); в существенно мень-
шем количестве присутствует твердый раствор 
на основе γ-Fe (12 мас. %); относительное со-
держание карбидных фаз достигает 23 мас. %, 
при этом преобладающими являются карбиды 
сложного состава Me23C6 и Me6C. Следует от-
метить, что параметры кристаллических реше-
ток α- и γ-фаз (табл. 2) значительно превышают 
табличные значения параметров кристалличе-
ских решеток α- и γ-Fe. (таблица 2). 

 

Рисунок 4. Карты распределения химических  

элементов переходного слоя; а – электронное  

изображение участка переходного слоя системы 

«наплавка / подложка»; б-е – изображения данного 

участка наплавки, полученные  

в характеристическом рентгеновском излучении 

атомов Fe (б), Mo (в), Cr (г), Al (д), О (е). 

Figure 4. Maps of the distribution of chemical elements 
of the transition layer; a – electron image of the  
transition layer section of the “surface/substrate”  

system; b-e – images of this section of the surfacing  
obtained in the characteristic X-ray radiation of Fe (b), 

Mo (c), Cr (d), Al (d), O (e) atoms. 
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Следует отметить, что параметры кристал-
лических решеток α- и γ-фаз (табл. 2) значи-
тельно превышают табличные значения пара-
метров кристаллических решеток α- и γ-Fe. Это 
указывает на формирование в наплавленном 
слое твердых растворов замещения и внедрения 
на основе железа. Основной фазой переходного 
слоя является, как и ожидалось, α-фаза (твер-
дый раствор на основе ОЦК кристаллической 
решетки железа), в небольшом количестве при-
сутствует γ-фаза (твердый раствор на основе 
ГЦК кристаллической решетки железа) и кар-
бид сложного состава Me6C (таблица 2). 
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Рисунок 5. Фрагменты рентгенограмм покрытия М9 

(1) и интерфейса системы «покрытия (М9)/(сталь 

30ХГСА) подложка» (2). 

Figure 5. Fragments of radiographs of the M9 coating 
(1) and the interface of the “coating (M9)/(30KhGSA 

steel) substrate” system (2). 

Таблица 2. Расчетные данные, полученные из  

дифрактограмм, представленных на рисунке 5. 

Table 2. Calculated data obtained from the diffraction 
patterns presented in Figure 5. 

Фаза Доля фа-

зы, мас. 

% 

Параметры 

решетки, Å 

Размеры 

ОКР, нм 

наплавка 

α-Fe 65 a = 2.887 52 

γ-Fe 12 a = 3.598 34 

Me23C6 11 a = 10.466 23 

Me6C 7 a = 11.002 28 

Fe2C 5 a = 2.701  

система «наплавка (М9Ю)/(сталь 30ХГСА) под-

ложка»  

α-Fe 92 a = 2.870 43 

γ-Fe 5 a = 3.600 - 

Me6C 3 - - 

Для покрытия стали М9 установлено, что 

структура подложки сформирована зернами 

перлита и зернами феррита (твердый раствор на 

основе α-железа). Перлит имеет пластинчатую 

морфологию и сформирован чередующимися 

пластинками цементита и α-железа. 

В зернах переходного слоя наблюдается 

пластинчатая структура, что может свидетель-

ствовать о мартенситной природе формирова-

ния структуры α-фазы. По границам зерен 

наблюдаются протяженные прослойки, имею-

щие строение, характерное для эвтектического 

превращения, т.е. по границам зерен располага-

ется эвтектика пластинчатого типа. 

Как отмечалось выше, переходный слой 

имеет пластинчатую структуру (рис. 6) Мето-

дами просвечивающей электронной дифракци-

онной микроскопии установлено, что пластины 

сформированы сдвиговым механизмом и по 

морфологическому признаку могут быть иден-

тифицированы как пластинчатый и пакетный 

мартенсит (рис. 6). По границам пластин и гра-

ницам пакетов располагаются наноразмерные 

(15-32 нм) частицы карбида железа – цементит 

(рис. 6, в, частицы цементита указаны стрелка-

ми). Одновременно с этим вдоль границ кри-

сталлов мартенсита располагаются протяжен-

ные прослойки остаточного аустенита (рис. 6, 

г).  

Таким образом, в процессе формирования 

наплавки в переходном слое формируется мно-

гофазная структура, представленная мартенси-

том, остаточным аустенитом и карбидами же-

леза 

Заключение 

Проведены электронно-микроскопические 

исследования структуры и фазового состава зо-

ны контакта плазменной наплавки быстроре-

жущей стали марки Р2М9 на среднеуглероди-

стую сталь марки 30 ХГСА в исходном состоя-

нии. В исходном состоянии выявлена мартен-

ситная структура переходной зоны с прослой-

ками остаточного аустенита, которая содержит 

наноразмерные карбиды ванадия, молибдена, 

вольфрама и железа глобулярной, пластинчатой 

и сферической форм.  
Установлено, что формирование покрытия 

из стали М9 сопровождается созданием пере-
ходного слоя толщиной до 100 мкм. Показано, 
что основной фазой переходного слоя является 
α-фаза (твердый раствор на основе ОЦК кри-
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сталлической решетки железа), в небольшом 
количестве присутствует γ-фаза (твердый рас-
твор на основе ГЦК кристаллической решетки 
железа) и карбиды сложного состава Me6C и 
Me23C6, а также МоС и цементит. Установлено, 
что зона контакта наплавки и стали 30ХГСА не 
содержит микротрещин и микропор. Показано, 
что в зоне контакта структура стали 30ХГСА 
сохраняет феррито-перлитное состояние, одна-
ко наблюдается существенное (до 1,5-2,3 мкм) 
снижение размеров зерен феррита. Установле-
но, что переходный слой имеет закалочную 
структуру, представленную пластинами и паке-
тами мартенсита, прослойками остаточного 
аустенита и наноразмерными частицами цемен-
тита. Переходный слой, непосредственно при-
мыкающий к наплавке, содержит протяженные 
прослойки эвтектики, сформированной α-фазой 
и карбидами состава М23С6 и МоС. 

 

Рисунок 6. Электронно-микроскопическое  

изображение структуры интерфейса системы 

«наплавка (М9)/(сталь 30ХГСА) подложка»; а – 

светлое поле; б – микроэлектронограмма; в,  

г – темные поля, полученные в рефлексах [110]α-Fe 

+ [121]Fe3C (в) и [111]γ-Fe (г); на (б) стрелками  

указаны рефлексы, в которых получены темные  

поля: 1 – для (в); 2 – (г); на (в) стрелками указаны 

частицы цементита. 

Figure 6. Electron microscopic image of the interface 
structure of the “surfacing (M9)/(30KhGSA steel)  

substrate” system; a – bright field; b – microelectron 
diffraction pattern; c, d – dark fields obtained in  

reflections [110]α-Fe + [121]Fe3C (c) and [111]γ-Fe 
(d); in (b) the arrows indicate the reflections in which 

the dark fields were obtained: 1 – for (c); 2 – (d); in (c) 
the arrows indicate the cementite particles. 
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Введение 

Метод Хартри-Фока (HF), как известно, 

является одним из ранних первопринципных 

(ab-initio) подходов к решению задачи описа-

ния свойств многоэлектронных систем, кото-

рый и в настоящее время, в том числе как осно-

ва расширенных методов, широко используется 

для расчета электронной структуры атомов и 

молекул. Для кристаллов, как систем с про-

странственной периодичностью, применение 

метода HF исторически было более ограничен-

ным, что связано не только с более сложной, 

чем в методе Хартри, математической структу-

рой уравнений HF, но также и с дополнитель-

ным и очень заметным, по сравнению с систе-

мами конечного размера, увеличением трудо-

емкости вычислений за счет необходимости 

учета особенностей, обусловленных трансля-

ционной симметрией. Большой вклад в реше-

ние первой из указанных проблем внес стати-

стический Xα-метод Слэтера [1], где нелокаль-

ный обменный оператор в одночастичных 

уравнениях был заменен приближенным, ло-

кальным выражением, зависящим только от 

электронной плотности, что в дальнейшем при-

вело к формулировке строгого подхода, извест-

ного как теория функционала плотности [2, 3] 

(DFT) и который сейчас является наиболее по-

пулярным методом исследования электронной 

структуры кристаллов. В то же время, в рамках 

DFT остается открытым вопрос о форме об-

менно-корреляционного функционала, для ко-

торого пока что не существует универсального 

решения, а для большинства известных локаль-

ных (LDA), полулокальных (GGA, meta-GGA), 

форм, входящих в набор из порядка 400 функ-

ционалов [4], присутствует общая  погреш-

ность, обусловленная самодействием, что в 

случае кристаллов приводит к некорректным 

оценкам значений ширины запрещенной зоны и 

ряда других важных характеристик. Так как в 

методе HF вклад самодействия компенсируется 

полностью, то самая простая идея корректи-

ровки DFT состояла бы в том, чтобы использо-

вать обменную часть функционала энергии в 

форме HF (точный обмен), а для электронных 

корреляций, которые в методе HF, наоборот, 

никак не учитываются,  применять соответ-

ствующие выражения для энергий и потенциа-

лов, разработанные в рамках DFT. Однако, как 

показано в [5], такой вариант не дает заметных 

улучшений и, даже с учетом градиентных по-

правок, приводит к погрешностям, выходящим 

за границы химической точности, так как ука-

занное разделение является искусственным и 

не имеющим какого-либо строгого физического 

смысла [6]. Более эффективным является сме-

шанный подход к построению выражения для 

функционала обменно-корреляционной энергии 

( xcE ), предложенный также в работе [6] и ос-

нованный на строгой формуле адиабатической 

связи (adiabatic connection). Одной из форм та-

ких гибридных функционалов является, напри-

мер, однопараметрическое выражение [7] : 

)(0

DFT

xс

HF

x

DFT

xcxc EEaEE   (1) 

где DFT
xcE - обменно-корреляционная энергия в 

DFT, HF
xE - обменная энергия в форме HF, 0a - 

параметр смешивания. Дальнейшее развитие 

идеи [6] привело к построению целого семей-

ства гибридных функционалов, из которых 

наиболее известными являются B3LYP [8], 

PBE0 [9], HSE [10], а другие типы детально 

рассматриваются в обзоре [11].   

Как следует из (1) и других, подобных вы-

ражений, основной вычислительной задачей и в 

методе HF, и методах DFT с гибридными 

функционалами, является расчет вкладов, обу-

словленных точным обменом и для периодиче-

ских систем к настоящему времени разработано 

множество вариантов ее решения как в коорди-

натном, так и импульсном (обратном) про-

странстве. Методы первого типа представлены 

в [12-17], базис плоских волн (PW) использует-

ся в [18-27], линеаризованных присоединенных 

плоских волн (LAPW) в [28-31], линейных muf-

fin-tin орбиталей (LMTO) в [32]. Как показыва-

ет анализ приведенных публикаций, задача ре-

ализации расчетов с точным обменом продол-

жает оставаться достаточно актуальной, что 

определяет цель настоящей работы, состоящую 

в разработке метода решения уравнений Харт-

ри-Фока, который объединяет преимущества 

базиса локализованных функций в форме псев-

до-атомных орбиталей (PAO) и  стандартного 

для периодических систем базиса плоских 

волн. 

Методы: решение уравнений Хартри-Фока с 

базисом PAO. 

Уравнения Хартри-Фока для периодиче-

ских систем имеют вид  
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где )(rkn – одночастичные функции, kn – но-

мер зоны и волновой вектор,  ];[ rHV – -

кулоновский потенциал, создаваемый зарядом с 

плотностью )(r , ZV – кулоновский потенциал 

ядер или, в случае метода псевдопотенциала, 

ионов,   – объем кристалла, knf – числа за-

полнения, суммирование  в (4) выполняется по 

первой зоне Бриллюэна, а (5) определяет дей-

ствие обменного оператора. 

Решение уравнений HF (2)–(5) в методе линей-

ной комбинации атомных орбиталей (LCAO) 

записывается в виде 
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где a – вектор решетки, iτ – положение атома i 

в элементарной ячейке кристалла,  )(rilm – 

атомные орбитали, которые в настоящей работе 

имеют вид PAO [33-36],  )(ilm  –  объеди-

ненный индекс, lm – орбитальное и магнитное 

квантовые числа. Представление (6) для одно-

частичных функций приводит к обобщенной 

алгебраической задаче, для которой предвари-

тельным этапом является вычисление много-

центровых интегралов с атомными функциями 

и для кристаллов, как показано в [37, 38], очень 

эффективным является использование свойства 

периодичности функций k , что позволяет 

представить их как Фурье-разложение по бази-

су плоских волн  
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Фурье-образы вычисляются достаточно легко, а 

вычисление матричных элементов в уравнении 

(1) сводится к суммированию рядов в обратном 

пространстве [37, 38], сходимость которых 

контролируется только одним параметром – 

числом плоских волн в разложении (8). Приме-

нение такой схемы к обменному оператору 

приводит к следующему выражению для соот-

ветствующего матричного элемента 
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плоских волн, что в работах, приведенных вы-

ше не рассматривалось, так как вычисления 

обычно выполнялись в "однородном" базисе. 

Для вычисления смешанного матричного 

элемента в (10) рассмотрим действие обменно-
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Записывая парные функции как 
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)(rqmu – периодическая часть qm , определен-

ная как 
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а 0 – объем элементарной ячейки, соответ-

ственно, получим 
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Прямое использование формулы (15), будет 

очень неэффективным, так как при qk  и 

0G это выражение содержит особенность, 

которая, хотя и является интегрируемой, но 

сильно замедляет сходимость сумм по q . Ме-

тод исключения указанной особенности, кото-

рый первоначально предложен в [39] и обоб-

щен для произвольного типа решетки в [40], 

основан на использовании вспомогательной 
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функции, имеющей особенность, аналогичную 

(15). Тогда, отделяя в (15) сингулярное слагае-

мое аналогично [40], после несложных преоб-

разований получим для (15) эквивалентное вы-

ражение 
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В (17)-(18) )(qf – вспомогательная функция, 

имеющая при 0q особенность типа 
2/1 q . В 

настоящей работе для )(qf далее использова-

лась форма, предложенная в [40] 
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где ja , jb  – основные векторы трансляций в 

координатном и обратном пространстве,  сум-

мирование выполняется с учетом замены  

1144 ,, baba  , а интеграл по зоне Бриллюэна 

(18) вычислялся с использованием схемы, 

предложенной в [41]. Выражение (16) можно 

представить в более компактном виде, обозна-

чая 
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и смешанный матричный элемент в (10) окон-

чательно запишется как 
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С использованием полученных формул, а также 

обозначений для прямого и обратного Фурье-

преобразования аналогично [27], общую схему 

вычислений матрицы обменного потенциала 

можно записать в следующем виде: 

1. Вычисление )(rqmu и )(rk  

)],([FT)( 1
Gr qq mm uu              (24) 

)].([FT)( 1
Gr kk   

          (25) 

2. Вычисление парной функции (12) 

)].()([FT)( *
rrG kqkq   mm uY       (26) 

3. Вычисление )(rkqmY  
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4. Вычисление kGk  xV̂  (23) 
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Таким образом, например в случае диэлек-

триков, для определения матрицы обменного 

потенциала необходимо выполнить 

NNNocc q5 Фурье-преобразований, где occN , 

qN и N соответственно число занятых состо-

яний, число точек q -сетки в зоне Бриллюэна и 

размерность орбитального базиса. 

В заключение настоящего раздела следует 

отметить некоторые особенности организации 

самосогласованного решения уравнений HF (2), 

а также последующего расчета зонной структу-

ры. Первая задача, как и в других подобных ра-

ботах, решалась с использованием двойного 

итерационного цикла, где вклады обменного 

потенциала обновляются во внешнем цикле, а 

одночастичные функции и электронная плот-

ность во внутреннем. Расчет зонной структуры 

в методе HF также отличается по способу от 

аналогичного расчета в рамках DFT, где стан-

дартной схемой являются вычисления с фикси-

рованной электронной плотностью, когда од-

ночастичные уравнения рассматриваются как 

линейные, а способ их решения для точек зоны 

Бриллюэна, которые, как правило, не входят в 

"самосогласованный" набор, фактически пред-

ставляет собой интерполяционную схему. 



Метод Хартри-Фока для кристаллов с базисом псевдо-атомных орбиталей 

 

BPMS. 2026; 23(1): 33-42 

37 

Уравнения HF и для задачи расчета зонной 

структуры остаются нелинейными, интегро-

дифференциальными, поэтому в этом случае 

также необходимо применение итерационных 

методов и в настоящей работе использовалась 

схема с линейным смешиванием, представлен-

ная ранее в [28], при этом для получения реше-

ния с точностью для  knE  порядка 10-810-9 а.е. 

требовалось порядка 10-15 итераций. 

 

Рис.1. Зонная структура C, Si, Ge, α-Sn, эВ 

Fig.1. Band structure of C, Si, Ge, α-Sn, eV

3. Результаты вычислений. 

Для проверки схемы решения уравнений 

HF, представленной выше, были выполнены 

расчеты электронной структуры для ряда со-

единений AIV,  A= C, Si, Ge, α-Sn, со структу-

рой алмаза. Вычисления проводились с базисом 

PAO, во всех случаях включающим single-  и 

double- функции s-, p- и d- типа, в разложени-

ях базисных PAO, согласно (8) использовались 

плоские волны с энергиями от 20.25 до 121.0 

Ry. Для описания электрон-ионного взаимо-

действия использовались сохраняющие норму, 

сепарабельные HGH-псевдопотенциалы [42]. 

Электронная плотность и обменный потенциал 

вычислялись с использованием метода специ-

альных точек [43, 44], на сетке MP [44] размер-

ностью 666 точек, которая вместе с компен-

сацией особенностей обеспечивает сходимость 

обменной энергии порядка 10-4 a.e., [41]. Для 

расчета сингулярных интегралов (18) использо-

валась схема [41] с равномерной и сферической 

сетками размерности 404040 и 404080 со-

ответственно. 
Зонная структура AIV показана на рис.1, где 

вершина валентной зоны совмещена с началом 
отсчета по шкале энергий (эВ), а цифрами обо-
значены символы неприводимых представле-

ний группы 
7

hO . Во всех случаях наблюдаются 

основные эффекты, характерные для расчетов 
методом HF: заметное, в сравнении с результа-

тами LDA и экспериментом, уширение валент-
ной зоны, а также сильное увеличение ширины 
запрещенной зоны Eg, которое, увеличиваясь по 
ряду C, Si, Ge,  достигает порядка 8.5 раз по от-
ношению к соответствующим эксперименталь-
ным значениям. Для α-Sn происходит и каче-
ственное изменение характера электронной 
структуры, которая приобретает вид, соответ-
ствующий прямозонному диэлектрику с шири-
ной запрещенной зоны порядка 4.25 эВ, хотя α-
Sn является полуметаллом. В то же время, 
сравнение значений для основных энергетиче-
ских интервалов, приведенных в Таблице 1, по-
казывает достаточное хорошее согласие ре-
зультатов, полученных в настоящей работе и 
работах других авторов. При этом наиболее 
близкими являются результаты полноэлектрон-
ного расчета методом LAPW [28], а для метода 
LMTO [32] значения всех интервалов оказыва-
ются несколько меньше, за исключением ши-
рины валентной зоны, где наблюдается обрат-
ное. Данная особенность отмечалась в [28], где 
такой эффект объясняли использованием при-
ближения атомных сфер и  не самосогласован-
ным способом вычислений, который, что мож-
но отметить в дополнение к аргументам [28], 
основан не на прямом решении уравнений HF, 
а на применении теории возмущений, где в ка-
честве исходного приближения использовались 
результаты расчетов в локальном приближе-
нии. 
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Рис.2. Полная валентная (слева) и разностная ( = HF-LDA, справа) плотность  в С и Si в плоскости 

[110] (сплошные линии –  > 0, пунктирные –  < 0) 

Fig.2. Total valence (left) and difference ( = HF-LDA, right) density in С and Si in the [110 ] plane  (solid 

lines –  > 0, dotted –  < 0) 

Таблица 1. Основные энергетические параметры электронной структуры AIV, эВ. Значения в столбцах 

перечислены в порядке: настоящая работа, LAPW [28], LMTO [32], PP [28]. 

Table 1. The basis energetic parameters for electronic structure of AIV, eV. The values in the columns are pre-
sented in the order :  present work, LAPW [28], LMTO [32], PP [28] 

 C Si Ge α-Sn 

v

25'

v

1 ГГ   28.29 

29.40 

29.90 

29.10 

16.68 

17.10 

18.00 

17.10 

17.77 

– 

18.90 

15.10 

– 

16.00 

c

15

v

25' ГГ   14.80 

14.70 

14.60 

15.00 

9.10 

9.00 

8.70 

9.30 

8.51 

– 

7.90 

– 

7.41 

– 

6.60 

– 

c

2

v

25' ГГ   27.78 

24.50 

23.70 

24.80 

10.78 

10.60 

  9.30 

11.00 

6.26 

– 

4.30 

– 

4.25 

– 

2.60 

– 

c

1

v

4 XX   21.96 

21.50 

21.30 

21.30 

10.60 

10.50 

10.00 

10.70 

10.29 

– 

10.19 

– 

8.85 

– 

8.10 

– 

c

1

v

3' LL   23.17 

22.00 

21.30 

21.80 

9.45 

9.40 

8.10 

9.60 

7.51 

– 

6.08 

– 

6.22 

– 

4.60 

– 

gE  

 

Эксп. [32] 
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12.90 

  5.50 
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6.30 
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6.40 

1.20 
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– 

4.20 

– 

0.7 

4.25 

– 

2.60 

– 

0.0 
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На рис.2 для кристаллов алмаза и кремния 

приведены карты распределений полной ва-

лентной, а также разностной  = HF-LDA 

электронной плотности. Как видно, в первом 

случае картина визуально неотличима от "стан-

дартной", которая получается, например, в 

LDA расчетах и содержит области значитель-

ной локализации заряда в окрестности атомов и 

на линиях тетраэдрических связей. В то же 

время, усиление локализующего действия об-

менного потенциала HF в сравнении с его ло-

кальным вариантом (LDA), приводит к увели-

чению плотности заряда на линиях связи и по-

явлению областей отрицательной , имеющих 

форму лепестков. При этом общая картина раз-

ностной плотности (рис.2), включая и мелкие 

детали, подобна приведенной в [28] для полно-

электронного метода LAPW, а по абсолютной 

величине эффект перераспределения заряда 

также является сравнительно небольшим, на 

что указывают значения , которые в макси-

муме составляют в Si и C порядка 0.0080.01 

а.е.-3, подтверждая известный вывод о близком 

подобии одночастичных функций в методах HF 

и DFT. 

Заключение.  

1. В настоящей работе представлена и 

реализована схема расчета электронной струк-

туры кристаллов методом Хартри-Фока с ис-

пользованием базиса локализованных, псевдо-

атомных функций. Как показали расчеты, вы-

полненные для группы соединений AIV, вклю-

чая C, Si, Ge и α-Sn, значения основных энерге-

тических характеристик, общая форма и детали 

распределений плотности заряда находятся в 

очень хорошем согласии с аналогичными, но 

полученными, в том числе, с помощью полно-

электронных методов. 
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Аннотация. В данной работе приведены результаты расчета зонной структуры, плотности состояний и 

энергии связи в бинарных халькогенидах меди Cu2X и тройных халькогенидах меди и серебра AgCuX (X = 

S, Se, Te) в высокотемпературной кубической фазе с использованием программного пакета BIOVIA 

Materials Studio DMol3 и распределения электронной плотности с использованием программного пакета 

Quantum Espresso, которые основаны на теории функционала электронной плотности. Установлено, что зон-

ная структура характеризуется p-d- и s-p-гибридизацией энергетических уровней металлов и халькогена. 

Бинарные халькогениды меди Cu2X и тройные халькогениды меди и серебра AgCuX (X = S, Se, Te) в высо-

котемпературной кубической фазе являются узкозонными полупроводниками. Тройные соединения имеют 

большую ширину запрещенной зоны, чем бинарные соединения.  

Известно, что одним из факторов, влияющих на величину ионной проводимости, является энергия связи. 

Показано, что при анионном замещении Te-Se-S в соединениях Cu2X и AgCuX происходит уменьшение 

энергии связи на пару ионов, что способствует переходу катионов в подвижное состояние и соответственно 

приводит к росту ионной проводимости. 

Ключевые слова: халькогениды меди и серебра, зонная структура, гибридизация, электронная плот-

ность, энергия связи. 
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Abstract. This paper presents the results of calculating the band structure, density of states, and energy of bina-

ry chalcogenides Cu2X and ternary copper and silver chalcogenides AgCuX (X = S, Se, Te) in the high-temperature 

cubic phase using BIOVIA Materials Studio DMol3. The electron density distribution was calculated using the 

Quantum Espresso software, which are based on the theory of electronic density functional. It is established that the 

band structure is characterized by p-d and s-p hybridization of the energy levels of the metals and chalcogen. Binary 

copper chalcogenides Cu2X and ternary copper and silver chalcogenides AgCuX (X = S, Se, Te) in the high-
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temperature cubic phase are narrow-bandgap semiconductors. Ternary compounds have a larger band gap than bina-

ry compounds.   

It is known that one of the factors influencing the value of ionic conductivity is the binding energy. It has been 

shown that the anionic substitution of Te-Se-S in Cu2X and AgCuX compounds results in a decrease in the binding 

energy per pair of ions, which promotes the transition of cations to a mobile state and, accordingly, leads to an in-

crease in ionic conductivity. 
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Введение 

Интерес к исследованию явлений элек-

тронного и ионного переноса в халькогенидах 

меди и серебра обусловлен тем, что они, обла-

дая полупроводниковыми свойствами, являют-

ся перспективными термоэлектрическими ма-

териалами [1, 2]. Особенностью этих систем 

является то, что наряду с преимущественной 

электронной проводимостью в них наблюдает-

ся высокая ионная проводимость (~ 1 ом-1∙см-1), 

обусловленная одновалентными катионами ме-

ди и серебра [3-7]. В настоящее время накоплен 

богатый экспериментальный материал по ис-

следованию электронной и ионной проводимо-

сти [3-7], по исследованию явлений самодиф-

фузии, химической диффузии и термодиффу-

зии [5, 7-9]. Изучены фазовые соотношения в 

широком интервале составов и определены ти-

пы кристаллических структур, температурные 

интервалы их стабильности [6, 10-11].  

Соединения Ag2-δCuδX (X = S, Se, Te) обла-

дают простой кристаллической структурой, 

широкими областями растворимости в твердом 

состоянии и образуют стабильные соединения 

при эквимолярных составах Cu и Ag. Эти осо-

бенности выдвигают их в число модельных си-

стем при различных расчетах. Зонная структура 

бинарных халькогенидов исследована хорошо, 

но имеются значительные разногласия в ре-

зультатах различных авторов [6, 12-13].  

Зонная структура сплавов халькогенидов 

меди и серебра (Cu2X-Ag2X) остается мало ис-

следованной [14]. 

В данной работе представлены результаты 

расчета зонной структуры в соединениях Cu2X 

и AgCuX (X = S, Se, Te) в высокотемператур-

ной кубической фазе с целью изучения ее 

трансформации с изменением состава по кати-

онной и анионной подрешеткам. Также прове-

дены расчеты энергии связи и распределения 

электронной плотности. 

Методика расчета 

Расчеты зонной структуры и энергии связи 

в исследуемых соединениях были проведены с 

использованием программного пакета BIOVIA 

Materials Studio DMol3 [15], которая основана 

на теории функционала электронной плотно-

сти. При расчете обменно-корреляционные эф-

фекты учитывались в meta-general-gradient-

approximation (m-GGA) и general-gradient-

approximation (GGA). Распределение электрон-

ной плотности было рассчитано с использова-

нием программного пакета Quantum Espresso 

[16]. Значения k-точек обратной решетки зада-

ются при помощи метода Монкхорста–Пака 

[17] на сетке 2×2×2. 

При расчетах для меди учитываются 3d-, 

4s-электроны, для серебра – 4d-, 5s-, для серы – 

3s-, 3p-, для селена – 4s-, 4p-, для теллура – 5s-, 

5p-электроны. 

Расчеты были проведены в высокотемпера-

турной кубической фазе mFm3  для Cu2X и 

mF 34  для AgCuX. 

Высокосимметричная кристаллическая 

структура была преобразована в симметрию Р1, 

при которой точки первой зоны Бриллюэна 

имеют следующие значения: Г (0 0 0), F (0 0,5 

0), Q (0 0,5 0,5), Z (0 0 0,5), B (0,5 0 0) (рис. 1). 

Данное преобразование обусловлено тем, что 

суперионное состояние характеризуется откло-

нением катионов от равновесного положения. 
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Рис. 1. Первая зона Бриллюэна для ГЦК структуры 

Fig. 1. The 1st Brillouin zone of FCC structure 

Зонная структура 

Рассмотрим результаты расчета зонной 

структуры и плотности электронных состояний 

в исследуемых соединениях с использованием 

функционала GGА RPBE (revised Perdew-

Burke-Ernzerhof) (рис.2, 3).  

На рис. 2а приведена зонная структура и 

плотность электронных состояний сульфида 

меди. Энергия Ферми соответствует 0 эВ. По-

толок валентной зоны и дно зоны проводимо-

сти находятся в точке Г. Ширина запрещенной 

зоны Eg равна 0,016 эВ. Анализ парциальной и 

полной плотности состояний показывает, что 

потолок валентной зоны образован преимуще-

ственно 3d-состояниями меди с незначитель-

ным вкладом 3p-состояний серы. Максималь-

ной плотности состояний на уровне энергии -2 

эВ соответствуют 3d-состояния меди. Дно зоны 

проводимости образовано 4s-состояниями ме-

ди, а также 3p-состояниями серы.  

Зонная структура Cu2Se (рис. 2б) имеет на 

качественном уровне подобный характер зон-

ной структуре Cu2S. Ширина запрещенной зо-

ны Cu2Se равна 0,017 эВ. В случае Cu2Te (рис. 

2в) ширина запрещенной зоны равна 0,442 эВ. 

Потолок валентной зоны находится в точке Г, а 

дно зоны проводимости в точке Q, т.е. теллу-

рид меди является непрямозонным полупро-

водником.  

Сравнение результатов расчета зонной 

структуры халькогенидов меди показывает, что 

при анионном замещении S-Se-Te изменяется 

ширина запрещенной зоны и для Cu2Te ее ве-

личина на один порядок больше, чем для Cu2S 

и Cu2Se.  
Полученные нами значения Eg (табл. 1) 

меньше, чем литературные данные, получен-
ные экспериментально: Cu2S имеет ширину за-

прещенной зоны 0,9-1,07 эВ [6], Cu2Se – 1,1; 1,2 
эВ [6] и Cu2Te – 0,9-1,07 эВ [6]. 

 

Рис. 2. Зонная структура халькогенидов меди Cu2S 

(a), Cu2Se (б) и Cu2Te (в) 

Fig. 2. Band structure of copper chalcogenides 
Cu2S (a), Cu2Se (b) and Cu2Te (c) 

На рис. 3а приведена зонная структура и 

плотность состояний для AgCuS. Ширина за-

прещенной зоны Eg в данном случае равна 

0,114 эВ. Потолок валентной зоны находится в 

направлении Г-F, а дно зоны проводимости в 

точке Г. Анализ парциальной и полной плотно-

сти состояний показывает, что потолок валент-

ной зоны образован преимущественно 4d-

состояниями серебра и 3d-состояниями меди с 

незначительным вкладом 3p-состояний серы.  

Максимальной плотности состояний на 

уровне энергии -1,6 эВ соответствуют 3d-

состояния меди, а на уровне энергии -4,1 эВ – 

4d-состояния серебра. Дно зоны проводимости 

образовано 5s-состояниями серебра и 4s-

состояниями меди, а также 3p-состояниями 

серы.  
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Для AgCuSe (рис. 3б) и AgCuTe (рис. 3в) 

расположение энергетических уровней подобно 

расположению энергетических уровней для 

AgCuS, но переход из валентной зоны в зону 

проводимости находится в точке Г.  
Сравнение результатов расчета зонной 

структуры AgCuS, AgCuSe и AgCuTe (рис. 3) 
показывает, что при анионном замещении про-
исходит изменение ширины запрещенной зоны. 
Ширина запрещенной зоны имеет наибольшее 
значение для AgCuTe, а наименьшее значение – 
для AgCuSe. 

 

Рис. 3. Зонная структура халькогенидов меди и  

серебра AgCuS (a), AgCuSe (б) и AgCuTe (в) 

Fig. 3. Band structure of copper and silver  
chalcogenides AgCuS (a), AgCuSe (b) and AgCuTe (c) 

Для оценки зависимости зонной структуры 
от типа функционала также были проведены 
расчеты с использованием функционалов PBE 
(Perdew-Burke-Ernzerhof), PW91 (Perdew-Wang 
1991) и MS0 (Made Simple Zero). Получено, что 
во всех случаях характер расположения энерге-
тических уровней сохраняется, но при этом из-
меняется ширина запрещенной зоны (табл. 1). 

Таблица. 1. Значения ширины запрещенной зоны 

при различных типах функционалов 

 

Table. 1. The values of the band gap for different 
types of functional 

Eg, эВ GGA 

PBE 

GGA 

RPBE 

GGA 

PW91 

mGG

A 

MS0 

Cu2S 0,014 0,016 0,014 0,016 

Cu2Se 0,013 0,017 0,019 0,011 

Cu2Te 0,304 0,442 0,320 0,302 

AgCuS 0,053 0,114 0,066 0,113 

AgCuSe 0,033 0,021 0,022 0 

AgCuTe 0,433 0,546 0,421 0,371 

Сравнение зонных структур бинарных 

халькогенидов меди и тройных халькогенидов 

меди и серебра показывает, что замена полови-

ны катионов меди катионами серебра приводит 

к увеличению ширины запрещенной зоны и 

уменьшению ширины валентной зоны.  

Энергия связи 

Рассмотрим результаты расчета распреде-

ления электронной плотности (рис. 4 и 5) и 

энергии связи (табл. 2) в халькогенидах Cu2X и 

AgCuX, рассчитанные с использованием функ-

ционала GGA RPBE. 
На рис. 4 приведено распределение 

электронной плотности в Cu2X (X= S, Se, Te). 
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Рис. 4. Распределение электронной плотности в 

Cu2S (a), Cu2Se (б) и Cu2Te (в) 
Fig. 4. Electron density distributions in Cu2S (a), Cu2Se 

(b) and Cu2Te (c) 

При анионном замещении S-Se-Te в халь-
когенидах меди электронная плотность в 
направлении Cu-X практически не меняется, 
однако в направлении Cu-Cu область перекры-
тия электронных облаков незначительно 
уменьшается, что обусловлено увеличением 
ионного радиуса в ряду S (1,84 Å) –Se (1,98 Å) 
–Te (2,1 Å) [18]. 

Согласно распределению электронной 
плотности в AgCuX (X= S, Se, Te) (рис. 5), при 
анионном замещении Te-Se-S электронная 
плотность в направлении Ag/Cu-X остается 
практически постоянной, однако при этом про-
исходит увеличение перекрытия электронных 
облаков в направлении Ag-Cu. 

 

Рис. 5. Распределение электронной плотности в 

AgCuS (a), AgCuSe (б) и AgCuTe (в) 

Fig. 5. Electron density distributions in AgCuS (a), 
AgCuSe (b) and AgCuTe (c) 

Энергия связи в соединениях Cu2X и 
AgCuX представлена в табл. 2. Согласно полу-
ченным результатам расчета, в ряду S-Se-Te 
наибольшей энергией связи обладают теллури-
ды.  

Сравнение полученных результатов с вели-
чиной ионной проводимости [3, 19, 20] показы-
вает, что при замещении халькогена в ряду S-
Se-Te происходит уменьшение ионной прово-
димости и в этом же направлении увеличивает-
ся энергия связи на пару ионов. Это мы связы-
ваем с увеличением степени ковалентности 
связи в ряду S-Se-Te. 
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Таблица 2. Энергия связи в соединениях AgCuX и 

величина ионной проводимости 

Table 2. Binding energy in AgCuX compounds and 
ionic conductivity 

Соединение Есв, эВ/пару 

ионов 

σi,Ом-1см-1 

Cu2S 16,11  1,60 [19] 

Cu2Se 17,23 1,51 [19] 

Cu2Te 19,03 0,30 [19] 

AgCuS 18,39 2,38 [3] 

AgCuSe 19,85 2,04 [20] 

AgCuTe 21,72 0,78 [20] 

Увеличение энергии связи на пару ионов 

при анионном замещении S-Se-Te хорошо со-

гласуется с литературными данными по степе-

ни ионности химической связи, оцененными по 

соотношению электроотрицательностей [6]. 

Выводы 

На основе анализа полученных результатов 

можно сделать следующие выводы: 

- зонная структура халькогенидов меди и 

серебра характеризуется p-d- и s-p-

гибридизацией энергетических уровней метал-

лов и халькогена; 

- данные соединения в высокотемператур-

ной кубической фазе являются узкозонными 

полупроводниками; 

- показано, что одним из факторов, влияю-

щих на величину ионной проводимости, явля-

ется энергия связи. При анионном замещении 

Te-Se-S в соединениях Cu2X AgCuX (X= S, Se, 

Te) происходит уменьшение энергии связи, что 

способствует переходу катионов в подвижное 

состояние и соответственно приводит к росту 

ионной проводимости. 
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ИЗУЧЕНИЕ СТРУКТУРЫ НЕЭКВИАТОМНЫХ СПЛАВОВ СИСТЕМЫ CoCrNi,  

ЛЕГИРОВАННЫХ Nb И Mn 
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Ирина Алексеевна Панченко3, Данил Александрович Бессонов4 

1,2,3,4Сибирский государственный индустриальный университет, ул. Кирова, 42, 654006, Новокузнецк, Россия 
1 konovalov@sibsiu.ru, 0000-0003-4809-8660 

2 drobyshev_v.k@mail.ru, 0000-0002-1532-9226 

3 panchenko.sibsiu@yandex.ru, 0000-0002-1631-9644 
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Аннотация. Представлены результаты комплексного исследования структуры и элементного состава 

неэквиатомного среднеэнтропийного сплава системы CoCrNi, легированного ниобием (Nb) и марганцем 

(Mn), с номинальным составом Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄. Основной целью работы было экспериментальное под-

тверждение прогнозируемого однофазного состояния твердого раствора и анализ микроструктурных осо-

бенностей, формирующихся в процессе вакуумно-дуговой плавки. Для исследования сплава использован 

комплекс современных методов: рентгеноструктурный анализ, сканирующая электронная микроскопия с 

энергодисперсионной спектроскопией и просвечивающая электронная микроскопия. Методом: рентгено-

структурного анализа подтверждено, что сплав имеет гранецентрированную кубическую (ГЦК) решетку с 

параметром 3,568 Å. Установлено, что экспериментальный состав сплава незначительно отклоняется от но-

минального, а также выявлено наличие примесей железа и алюминия. Микроструктурный анализ выявил 

развитую дендритную структуру с распределением размера зерен в диапазоне 50–80 мкм. Элементное кар-

тирование продемонстрировало однородное распределение кобальта, хрома, никеля и марганца в матрице, в 

то время как ниобий проявляет склонность к сегрегации в междендритных областях, что объясняется его 

высокой температурой плавления и положительной теплотой смешения с другими компонентами. Исследо-

вания методом просвечивающей микроскопии на наноуровне подтвердили формирование однофазной ГЦК-

матрицы с локальными обогащенными ниобием участками на границах зерен. Полученные результаты яв-

ляются важным этапом в установлении корреляции «структура-свойства» в перспективных среднеэнтро-

пийных сплавах и подтверждают возможность целенаправленного управления их микроструктурой за счет 

легирования. 

Ключевые слова: среднеэнтропийные сплавы, CoCrNi-Nb-Mn, микроструктура, электронная микро-

скопия, дендритная структура, ГЦК-твёрдый раствор. 
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STUDY OF THE STRUCTURE OF NON-EQUIATOMIC ALLOYS OF THE CoCrNi SYSTEM 

ALLOYED WITH Nb AND Mn 
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Abstract. The article presents the results of a comprehensive study of the structure and elemental composition 

of a nonequiatomic medium-entropy alloy of the CoCrNi system alloyed with niobium (Nb) and manganese (Mn), 

with a nominal composition of Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄. The main objective of the study was to experimentally confirm 

the predicted single-phase state of the solid solution and analyze the microstructural features formed during vacuum-

arc melting. A set of modern methods was used to study the alloy: X-ray diffraction analysis, scanning electron mi-

croscopy with energy-dispersive spectroscopy, and transmission electron microscopy. The X-ray diffraction method 

confirmed that the alloy has a face-centered cubic (FCC) lattice with a parameter of 3.568 Å. The experimental alloy 

composition was found to deviate slightly from the nominal value, and the presence of iron and aluminum impurities 

was detected. Microstructural analysis revealed a developed dendritic structure with a grain size distribution in the 

range of 50–80 µm. Elemental mapping demonstrated a uniform distribution of cobalt, chromium, nickel, and man-

ganese in the matrix, while niobium exhibits a tendency to segregate in interdendritic regions, which is explained by 

its high melting point and positive heat of mixing with other components. Nanoscale transmission microscopy stud-

ies confirmed the formation of a single-phase fcc matrix with localized niobium-rich regions at grain boundaries. 

The obtained results are an important step in establishing the structure-property correlation in promising medium-

entropy alloys and confirm the possibility of targeted control of their microstructure through alloying. 

Keywords: medium-entropy alloys, CoCrNi-Nb-Mn, microstructure, electron microscopy, dendritic structure, 

FCC solid solution. 
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Введение 

Создание сплавов, сохраняющих функцио-

нальность при экстремальных механических 

нагрузках, остается одной из наиболее значи-

мых целей в области современного материало-

ведения [1]. Основная сложность заключается в 

необходимости обеспечения оптимального со-

отношения прочностных характеристик и пла-

стичности в условиях широкого температурно-

го диапазона, поскольку данные свойства 

обычно являются взаимоисключающими [2]. 

Существующее ограничение замедляет про-

гресс в стратегически важных отраслях, напри-

мер, в производстве турбинных двигателей, для 

которых принципиально важна комбинация 

устойчивости к значительным нагрузкам и со-

хранения деформационной способности [3, 4].  

В последнее время в качестве возможного 

решения данной проблемы активно исследуют-

ся высоко- и среднеэнтропийные сплавы (ВЭС 

и СЭС). Данные материалы открывают пер-

спективы для достижения нетипичного сочета-

ния прочности и пластичности, отчасти благо-

даря своей термодинамической стабильности в 

высокотемпературной среде [5, 6]. Несмотря на 

это, ВЭС и СЭС имеют ряд недостатков, тре-

бующих проведения дополнительных изыска-

ний и целенаправленной модификации для 

улучшения их эксплуатационных качеств [7, 8]. 

Большинство однофазных ОЦК-

высокоэнтропийных сплавов и среднеэнтро-

пийных сплавов демонстрируют прочность 
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(400–1000 МПа), но их пластичность при ком-

натной температуре часто ограничена дефор-

мациями менее 10% или даже ниже, что связа-

но с доминированием скольжения дислокаций 

и склонностью к межзеренному разрушению 

[9-11]. 

Сплавы с гранецентрированной кубической 

(ГЦК) решеткой, такие как CoCrNiFeMn (сплав 

Кантора) или СЭС CoCrNi, характеризуются 

повышенной пластичностью и вязкостью раз-

рушения, в том числе при криогенных темпера-

турах достигающей до 75%) [12, 13]. Это связа-

но с их низкой энергией дефекта упаковки 

(ЭДУ), которая способствует активации допол-

нительных механизмов деформации — прежде 

всего механического двойникования, наряду с 

дислокационным скольжением [14, 15]. Также 

следует отметить, что деформационное двой-

никование подавляется при комнатных и более 

высоких температурах, что ведет к ослаблению 

эффекта дисперсионного упрочнения. 

Расширение рабочего температурного ин-

тервала потенциально может быть достигнуто 

за счет целенаправленного изменения структу-

ры методами упрочнения твердого раствора 

[16, 17] и дисперсионного упрочнения [18, 19]. 

Наиболее перспективной стратегией считается 

легирование ГЦК матрицы ниобием (Nb) клас-

сическими элементом для жаропрочных спла-

вов. Марганец введен для стабилизации ГЦК-

фазы и снижения энергии дефектов упаковки, 

что способствует активации двойникования 

при деформации. Коллективом авторов [20] на 

основе термодинамического моделирования 

194481 композиции системы Ni-Co-Cr-Mn-Nb 

был проведен целенаправленный поиск пер-

спективных среднеэнтропийных сплавов. Ис-

пользуя критерии образования однофазных 

твердых растворов (с точностью прогнозирова-

ния 62–88%), из всего множества была отобра-

на 31 композиция. Среди них сплав 

Nb2Co40Cr14Ni40Mn4 был идентифицирован 

как наиболее оптимальный. 

Данный сплав продемонстрировал 

наибольший расчетный предел текучести (321 

МПа при комнатной температуре), что объяс-

няется оптимальным содержанием марганца (6 

ат.%), атомный объем которого (12,6 Å³) суще-

ственно выше, чем у других элементов. Кроме 

того, сплав показал превосходную температур-

ную стабильность.  

Целью работы является комплексное ис-

следование фазового состава, химической од-

нородности и микроструктурных особенностей 

среднеэнтропийного сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄, 

полученного методом вакуумно-индукционной 

плавки, с применением рентгеноструктурного 

анализа, рентгенофлуоресцентной спектроско-

пии, оптической и сканирующей электронной 

микроскопии. 

Материал и методики исследования 

Слитки были изготовлены методом литья в 

вакуумной печи в форме усеченного конуса 

(диаметры оснований 50 и 5 мм, высота 15 мм). 

Получение сплава проводили в медных водо-

охлаждаемых тиглях с использованием шихты 

из чистых металлов (Nb, Mn, Co, Ni, Cr). Для 

минимизации окисления атмосферу в камере 

дважды заполняли аргоном. Плавление осу-

ществляли вольфрамовым электродом при па-

раметрах тока 200–500 А и напряжения до 20 В. 

Изготовление сплава включало два вакуумных 

цикла: первый состоял из двукратной плавки с 

переворотом слитка, а второй — из четырех-

кратной. После начальных плавок для удаления 

образовавшегося черного нагара выполняли 

кратковременную продувку воздухом с после-

дующей очисткой камеры и поверхностей 

слитков спиртом. Для обеспечения гомогенно-

сти расплава перед вторым циклом слиток 

устанавливали вертикально, а первую плавку в 

данном цикле проводили с полным перетекани-

ем материала в горизонтальное положение. 

Охлаждение после каждой плавки длилось не 

менее 1 часа в атмосфере аргона. 

Основной задачей изучения материалов, 

использованных в данном исследовании, было 

подтверждение однофазного состояния твердо-

го раствора в полученных сплавах. Рентгено-

структурный анализ проводили на рентгенов-

ском дифрактометре ДРОН-8Н. Ускоряющее 

напряжение на рентгеновской трубке составля-

ло 40 кВ, а сила тока — 20 мА. Угловой диапа-

зон (2θ) устанавливали от 30° до 100° с шагом 

сканирования 0.1° и временем экспозиции 5 с. 

Идентификацию фаз, качественный и количе-

ственный фазовый анализ и уточнение струк-

турных параметров проводили с использовани-

ем программного пакета «КДА – Кристалло-

графия и дифракционный анализ». Для иссле-

дования использовалось оборудование, позво-

ляющее исследовать структуру на разных мас-

штабах: оптическая микроскопия, сканирую-

щая электронная микроскопия (СЭМ) и про-

свечивающая электронная микроскопия (ПЭМ). 

Структура и элементный состав образцов были 
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изучены с помощью сканирующего электрон-

ного микроскопа KYKY EM-6900, оснащенного 

энергодисперсионным рентгеновским спектро-

метром Oxford Xplore. СЭМ-анализ проводили 

при ускоряющем напряжении 25 кВ, токе нака-

ла 2,09 А и эмиссионном токе 150×10⁻⁶ А. 

ПЭМ анализ проводили на просвечиваю-

щем электронном микроскопе, оснащенном 

приставкой для энергодисперсионной рентге-

новской спектроскопии. Исследование прово-

дили при ускоряющем напряжении 200 кВ, по-

лучая микродифракционные картины и проводя 

последующий анализ в темном поле. Этот про-

цесс проводился при ускоряющем напряжении 

6 кВ в течение 10–12 часов. 

Результаты исследования и их обсуждение 

Методом рентгенофазового анализа, при-

ведённого на рис. 1 подтверждено, что иссле-

дуемый литой сплав, демонстрируют рефлексы, 

соответствующие гранецентрированной куби-

ческой (ГЦК) решетке. Пики дифракции не-

сколько уширены и асимметричны, что может 

указывать на следы второй ГЦК фазы. Пара-

метр решетки исследуемого сплава составил 

3,568 Å, а размер области когерентного рассея-

ния (ОКР) составил 41 нм. Проведенный рент-

генофлуоресцентный анализ выявил отклоне-

ние прогнозируемого состава сплава 

Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ от экспериментального: Nb 

– 2,35 ат.%, Co – 39,90 ат.%, Cr – 13,43 ат.%, Ni 

– 39,04 ат.%, Mn – 3,80 ат.%. Также в изготов-

ленном сплаве присутствовали примеси Fe – 

0,19 ат.% и Al – 1.29 ат.%. 

На рис. 2 а представлена микроструктура 

среднеэнтропийного сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ 

в литом состоянии. Металлографическое ис-

следование указывает на наличие развитой 

дендритной структуры, характерной для литых 

среднеэнтропийных сплавов. Распределение 

размера зерна (рис. 2б) имеет выраженную 

асимметричную форму, характерную для 

структур, формирующихся при направленном 

затвердевании. 

Основная часть значений сосредоточена в 

диапазоне 50–80 мкм, где наблюдается макси-

мальная доля измерений — до 8–9 % на интер-

вал, пики вблизи 60–80 мкм подтверждают от-

носительную однородность морфологии денд-

ритных ячеек и стабильность условий кристал-

лизации в материале. 

 

Рис. 1. Рентгенограмма сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ 

Fig. 1. X-ray diffraction pattern of Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ alloy

При этом хвост распределения значений 

размера зерна смещён в область значений до 

150–160 мкм, что свидетельствует о наличии 

зон с укрупнённой дендритной структурой. По-

добная неоднородность может быть связана с 

локальными изменениями теплового потока, 

колебаниями скорости кристаллизации или по-

вышенной конвекцией расплава [21]. Распреде-

ление такого типа типично для литых средне-

энтропийных сплавов, полученных в условиях 
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вакуумно-индукционной плавки, где сочетание 

высокой чистоты расплава и интенсивного пе-

ремешивания приводит к конкуренции фронта 

роста дендритов и формированию участков с 

различной степенью разупорядочения структу-

ры [22]. 

 

Рис.2. Микроструктура сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ и распределение зерен по размеру (б) 

Fig. 2. Microstructure of the Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ alloy (a) and grains size distribution (b)

На рисунке 3 представлено элементное 

картирование сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄, вы-

полненное методом энергодисперсионной 

рентгеновской спектроскопии (ЭДС) в сочета-

нии со сканирующей электронной микроскопи-

ей Карты распределения демонстрируют одно-

родное распределение Co, Cr, Ni и Mn в матри-

це, тогда как Nb концентрируется преимуще-

ственно в междендритных областях, что указы-

вает на ограниченную растворимость ниобия в 

твёрдом растворе. 
На рис. 3 представлено элементное карти-

рование сплава Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄, выполнен-
ное методом энергодисперсионной рентгенов-
ской спектроскопии (ЭДС) в сочетании со ска-
нирующей электронной микроскопией Карты 
распределения демонстрируют однородное 
распределение Co, Cr, Ni и Mn в матрице, тогда 
как Nb концентрируется преимущественно в 
междендритных областях, что указывает на 
ограниченную растворимость ниобия в твёрдом 
растворе. 

 

Рис. 3 – Элементное картирование сплава 

Nb2Co40Cr14Ni40Mn4, где 1–8 –участки  

микрорентгеноспектрального сканирования 

Fig. 3 – Elemental mapping of the Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ 
alloy, where 1–8 are sections of micro-X-ray spectral 

scanning 

Карты распределения элементов, получен-
ные методом просвечивающей электронной 
микроскопии с использованием энергодиспер-
сионного анализа приведены на рис. 4. На на-
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ноуровне подтверждается формирование одно-
фазной ГЦК-матрицы с локальными сегрегаци-
ями ниобия на границах зёрен и в пригранич-
ных областях. Равномерное распределение Co, 
Cr, Ni и Mn свидетельствует о высокой степени 
гомогенизации твёрдого раствора, достигнутой 
переплавкой в вакуумной печи. Ниобий являет-
ся самым тугоплавким элементом (Tпл = 
2468°C) в данном сплаве и имеет положитель-
ную теплоту смешения с другими компонента-
ми (особенно с Co, Ni, Cr), что приводит к его 
отталкиванию в междендритные области во 
время кристаллизации. Это напрямую под-
тверждается данными микрорентгеноспек-
трального анализа элементного состава участ-
ков Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄, приведенных таблице 
1, где содержание Nb колеблется от 1,50% до 
2,96%. Марганец имеет более низкую темпера-
туру плавления (1246°C) и также может сегре-
гировать, хотя и менее выраженно, чем Nb 
(разброс Mn от 3.75% до 4.17%). 

 

Рис. 4 – Карты распределения элементов,  

полученные с помощью просвечивающего  

электронного микроскопа 

Fig. 4 – Element distribution maps obtained using a 
transmission electron microscope 

Таблица 1. Результаты 

микрорентгеноспектрального анализа элементного 

состава участков Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄, обозначенного 

цифрами на рис.4 

Table 1. Results of microgenospectral analysis of the 
elemental composition of the Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄  

section, indicated by numbers in Fig. 4 

Заключение 

Проведенное исследование структуры и 

элементного состава среднеэнтропийного спла-

ва Nb₂Co₄₀Cr₁₄Ni₄₀Mn₄ позволило сделать сле-

дующие основные выводы: 

1. Методом рентгеноструктурного анализа 

установлено, что литой сплав кристаллизуется 

в однофазной гранецентрированной кубической 

(ГЦК) структуре с параметром решетки 3,568 

Å. Незначительное уширение дифракционных 

пиков может указывать на наличие микрогете-

рогенности в структуре. 

2. Металлографический анализ подтвер-

дил формирование характерной для литых 

сплавов дендритной структуры. Распределение 

размера зерен является асимметричным с пре-

обладающим диапазоном 50–80 мкм, что сви-

детельствует об относительно стабильных 

условиях кристаллизации. 

3. Комплексный анализ элементного со-

става методами СЭМ/EDS и ПЭМ/EDS выявил 

общую гомогенность матрицы по основным 

компонентам (Co, Cr, Ni, Mn). Ключевой осо-

бенностью является сегрегация ниобия в меж-

дендритных областях и на границах зерен, что 

обусловлено его ограниченной растворимостью 

в ГЦК-решетке при кристаллизации, высоким 

температурой плавления и положительной теп-

лотой смешения. 
Установлено незначительное отклонение 

экспериментального состава от номинального, 

Спектр Cr Mn Co Ni Nb 

Суммарный 14.78 4.08 39.50 38.95 2.69 

2 15.22 4.17 39.41 38.71 2.48 

3 14.97 4.09 40.11 38.50 2.32 

4 14.77 4.14 40.40 38.21 2.48 

5 15.13 3.75 40.87 38.75 1.50 

6 14.24 4.10 39.41 39.29 2.96 

Среднее 14.85 4.05 39.95 38.74 2.41 

Станд. 

отклонение 
0.35 0.15 0.61 0.37 0.50 

Макс. 15.22 4.17 40.87 39.29 2.96 

Мин. 14.24 3.75 39.41 38.21 1.50 
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а также наличие микропримесей, что, однако, 
не привело к образованию интерметаллидных 
фаз в объеме материала. 
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Аннотация. В статье представлено исследование нековалентных халькогенных связей Se···O в кри-

сталлической структуре селенита натрия (Na2SeO3). Впервые синтезированный в 1889 году и исследованный 

с точки зрения кристаллической структуры лишь в начале 2000-х, селенит натрия до настоящего времени не 

подвергался детальному изучению нековалентных халькогенных связей. Проведен квантово-химический 

расчет (DFT с периодическими граничными условиями) кристалла селенита натрия по данным рентгено-

структурного анализа. Топологический анализ электронной плотности выявил три критические точки, соот-

ветствующие халькогенным взаимодействиям. В исследовании проанализированы геометрические парамет-

ры контактов Se···O, характерные для халькогенных связей, и показано, что такие взаимодействия действи-

тельно присутствуют в структуре селенита натрия. Значения плотности полной электронной энергии Hb в 

критической точке слабо положительны, что говорит о нековалентном характере взаимодействия. Для под-

тверждения фильности участников взаимодействия проведен анализ сечения одноэлектронного потенциала 

(OEP). На сечении OEP связевой путь между атомами селена и кислорода проходит через поделенную пару 

атома селена, и неподеленную пару атома кислорода. Атом селена выступает в качестве электрофила, а кис-

лород в качестве нуклеофила. 
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Abstract. The article presents a study of non-covalent chalcogen bonds Se···O in the crystal structure of sodi-

um selenite (Na2SeO3). First synthesized in 1889 and studied in terms of its crystal structure only in the early 2000s, 

sodium selenite has not yet undergone detailed investigation of non-covalent chalcogen bonds. A quantum chemical 

calculation (DFT with periodic boundary conditions) of the sodium selenite crystal was performed using X-ray dif-

fraction data. Topological analysis of the electron density revealed three critical points corresponding to chalcogen 

interactions. The study analyzed the geometric parameters of Se···O contacts, characteristic of chalcogen bonds, and 

showed that such interactions are indeed present in the structure of sodium selenite. The values of the total electron 

energy density Hb at the critical point are weakly positive, indicating the non-covalent nature of the interaction. To 

confirm the philicity of the interacting partners, an analysis of the one-electron potential (OEP) section was per-

formed. On the OEP section, the bonding path between the selenium and oxygen atoms passes through the lone pair 

of the selenium atom and the lone pair of the oxygen atoms. The selenium atom acts as an electrophile, and the oxy-

gen atom acts as a nucleophile. 

Keywords: sodium selenite, chalcogen bonding, noncovalent interactions, density functional theory, topologi-

cal analysis of electron density, one-electron potential, computational modeling. 
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Введение 

Селенит натрия Na2SeO3 впервые был по-

лучен в 1889 году ирландскими химиками сэ-

ром Чарльзом А. Кэмероном и Джоном Макал-

ланом [1]. Только в начале 2000-х годов Матиас 

Викледер детально исследовал структуру этого 

соединения. В работе [2] были получены пара-

метры кристаллической решетки, длины связи 

между атомами, был проведен рентгенострук-

турный анализ бесцветных кристаллов селени-

та натрия.  

В 2010 году команда исследователей: Диа-

на Барраса-Хименес, Мануэль Альберто Фло-

рес-Идальго и другие, методом теории функци-

онала плотности провела расчет молекулярной 

и кристаллической структуры селенита натрия 

[3]. Определили потенциал ионизации, элек-

тронное сродство, электроотрицательность, 

электрофильный индекс. Представленные в ра-

боте [3] результаты теоретического исследова-

ния селенита натрия не дали ответа о реализа-

ции в структуре селенита натрия халькогенных 

взаимодействий.  

Таким образом, структура селенита натрия 

ранее не подвергалась детальному анализу с 

точки зрения наличия в ней халькогенной свя-

зи. Вместе с тем получение ответа на вопрос о 

наличии нековалентных взаимодействий в 

структуре Na2SeO3 позволит получить новые 

данные о природе и роли этих взаимодействий 

в формировании структурной устойчивости 

кристалла. В настоящей работе проведено 

квантово-химическое исследование халькоген-

ных взаимодействий в структуре селенита 

натрия. 
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Рисунок 1. Структура селенита натрия: атомы Na 

обозначены серым и зеленым цветом, атомы  

Se – красным, атомы O – синим [2]. 

Figure 1. The structure of sodium selenite is  
represented with Na atoms in gray and green, Se atoms 

in red, and O atoms in blue [2]. 

На рисунке 1 представлен фрагмент иссле-

дуемой структуры, атомы Na обозначены се-

рым и зеленым цветом, атомы Se – красным, 

атомы O – синим. Атом Na(1), выделенный зе-

леным цветом, окружен четырьмя монодентат-

ными и одним хелатирующим селенит-ионом. 

К атому Na(2), выделенный серым цветом, при-

соединены две хелатирующие и две моноден-

татные группы SeO3
2-[2]. 

 Каждый селенитный анион образует 3 

контакта Se· · ·O, в которых селен выступает в 

качестве электрофила. Данный тип связи 

Se· · ·O относится к σ-дырочным взаимодей-

ствиям, а конкретно к халькогенным связям [4] 

по определению ИЮПАК.  

Халькогенная связь (ХС) — это суммарное 

взаимодействие притяжения между электро-

фильной областью, связанной с атомом халько-

гена в молекулярном объекте, и нуклеофильной 

областью в другом или том же молекулярном 

объекте. В качестве признаков наличия халько-

генной связи R–Ch· · ·A можно выделить сле-

дующие пункты: 

• межатомное расстояние между донор-

ным атомом ХС (Ch) и нуклеофильным цен-

тром в акцепторе A, как правило, меньше сум-

мы ван-дер-ваальсовых радиусов и больше 

суммы ковалентных радиусов; 

• акцептор ХС (A) стремится приблизить-

ся к донорному атому Ch вдоль одной из σ-

ковалентных связей Ch с R, напротив этой свя-

зи;  

• когда нуклеофильная часть представля-

ет собой орбиталь с неподеленной электронной 

парой или π-область акцептора A, донор ХС 

имеет тенденцию приближаться к A соответ-

ственно вдоль оси неподеленной электронной 

пары или перпендикулярно плоскости π-связи; 
• анализ топологии электронной плотно-

сти показывает связевый путь и критическую 
точку нековалентной связи между Ch и A. 

Таблица 1. Геометрические параметры контакта  

O-Se· · ·O-Se 

Table 1. Geometric parameters of the O-Se···O-Se  
contact 

Контакт d(Se· · ·

O), Å 
∠(O-

Se· · ·O),° 

∠(Se· · ·O-

Se),° 

O3-

Se1· · ·O3-Se1 

3,247(4) 168,33 

(19) 

168,33 

(19) 

O1-

Se1· · ·O2-Se1 

3,108(4) 163,09 

(15) 

163.,(2) 

O2-

Se1· · ·O3-Se1 

3,094(4) 170,01 

(15) 

101,59 

(15) 

Геометрические параметры контакта O-

Se· · ·O-Se: длина связи d,Å и угол взаимодей-

ствия ∠ , представленные в таблице 1, были 

взяты из данных рентгеноструктурного анализа 

[2]. 

Методика исследования 

Для подтверждения наличия халькогенных 

взаимодействий, их нековалентную природу, а 

также фильность участников в настоящей рабо-

те был проведен квантово-химический расчет 

методом теории функционала плотности [5] 

(выбран функционал PBE-D3, базисный набор 

DZVP) с периодическими граничными услови-

ями в программном пакете CP2K [6]. Далее, 

полученная с помощью волновой функции 
электронная плотность в критической точке 

связи (КТС) (3;-1) была подвергнута топологи-

ческому анализу с применением программного 

пакета Multiwfn [7]. 

Критическая точка (3,-1) – критическая 

точка связи находится всегда между двумя 

ядерными точками, то есть между двумя ато-

мами, между которыми есть связь. 

Результаты и их обсуждение 

Проведенный анализ показал наличие трех 
КТС  Se· · ·O, которые соответствуют трем 
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приведенным в таблице 1 халькогенным связям 
в составе структуры кристалла: O3-Se1· · ·O3-
Se1, O1-Se1· · ·O2-Se1, O2-Se1· · ·O3-Se1. 

 

Рисунок 2. Халькогенные связи в составе структуры 

кристалла Na2SeO3: O3-Se1· · · 

O3-Se1, O1-Se1· · ·O2-Se1, O2-Se1· · ·O3-Se1. 

Figure 2. Chalcogen bonds in the crystal structure of 
Na2SeO3: O3-Se1· · ·O3-Se1, O1-Se1· · · 

O2-Se1, O2-Se1· · ·O3-Se1. 

Рассчитанные параметры КТС для трех 
халькогенных связей Se· · ·O приведены в таб-
лице 2. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Таблица 2. Результаты топологического анализа селенита натрия 

Table 2. Topological analysis results of sodium selenite. 

Контакт sign(λ2)ρ(r) ∇²ρ, V(r) G(r) Hb 

O3-Se1· · ·O3-Se1 −0,010 0,025 −0,002 0,004 0,002 

O1-Se1· · ·O2-Se1 −0,011 0,040 −0,007 0,008 0,001 

O2-Se1· · ·O3-Se1 −0,012 0,042 −0,007 0,009 0,002 

Значимыми характеристиками отнесения 

исследуемых межатомных контактов к тому 

или иному типу взаимодействия являются ло-

кальные параметры концентрации электронов в 

критической точке связевого пути: электронная 

плотность со знаком λ2 sign(λ2)ρ(r) в эл/Бор3, 

лапласиан электронной плотности ∇²ρ в 

эл/Бор5, плотность энергии Hb, плотность по-

тенциальной энергии V(r) и плотность кинети-

ческой энергии G(r) в Хартри/Бор3. 

Полученные результаты, представленные в 

таблице 2, показывают, что низкие отрицатель-

ные значения sign(λ2)ρ в этих КТ: −0,010, 

−0,011, −0,012 указывают на наличие взаимо-

действия притяжения между ядрами вдоль свя-

зевого пути. 

Лапласиан электронной плотности ∇²ρ при 

нековалентных взаимодействиях принимает 

малые положительные значения: 0,025, 0,040, 

0,042; что указывает на малую кривизну рас-

пределения электронной плотности в критиче-

ской точке.  

Плотность потенциальной энергии V(r) в 

КТ принимает отрицательные значения: −0,002, 

−0,007, −0,007; но имеет относительно неболь-

шую абсолютную величину. 

По данным таблицы 2, значения плотности 

полной электронной энергии Hb (0.001–0.002 

Хартри/Бор3) в критической точке слабо поло-

жительны, что говорит о нековалентном харак-

тере взаимодействия.  

Для подтверждения фильности участников 

взаимодействия проведен анализ сечения одно-

электронного потенциала (OEP) [8,9]. На ри-

сунке 2 приведены результаты топологического 

анализа халькогенной связи в структуре селе-

нита натрия. 
На рисунке 2 цветовая шкала внизу рисун-

ка от черного к красному показывает измене-
ние областей отрицательного лапласиана элек-
тронной плотности и значений локальной кине-
тической энергии электронов [10,11]. На пред-
ставленном сечении ядерные точки обозначены 
коричневым цветом, точки связи синим цветом, 
связевые пути синим цветом, межатомные гра-
ницы белым. Красным и оранжевым цветом 
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выделена область нахождения поделенных и 
неподеленных электронных пар. 

 

Рисунок 3. Сечение одноэлектронного потенциала с 

наложением результатов топологического анализа 

электронной плотности для взаимодействий Se· · ·O 

Figure 3. Cross-section of the one-electron potential, 
overlaid with the results of a topological analysis of 

electron density for Se···O interactions. 

Наличие связевых путей Se· · ·O, представ-

ленных на рисунке 2, подтверждает наличие 

связи между этими атомами. Связевые пути 

проходят между атомами нековалентно связан-

ных селена и кислорода (КТ 1 и 2) и ковалентно 

связанных (КТ 3 и 4). 

На сечении OEP связевой путь между ато-

мами селена и кислорода проходит через поде-

ленную пару атома селена, и неподеленную па-

ру атома кислорода. То есть атом селена – 

электрофил, а атом кислорода – нуклеофил (по 

определению ИЮПАК). 

Заключение 

В данной работе было проведено исследо-

вание халькогенных взаимодействий Se···O в 

кристаллической структуре селенита натрия 

Na2SeO3 с использованием квантово-

химических методов DFT и топологического 

анализа электронной плотности. Полученные 

результаты подтверждают наличие слабых, но 

значимых нековалентных халькогенных связей. 

Они расширяют представления о межатомных 

взаимодействиях в данном типе соединений. 

Геометрические параметры и характеристики 

электронной плотности соответствуют крите-

риям халькогенной связи по ИЮПАК.  
Кристаллическая структура селенита 

натрия Na2SeO3 устойчива благодаря не только 
ионно-ковалентным, но и слабым халькоген-
ным связям. Поэтому перспективным для мате-
риаловедения является дальнейшее исследова-
ние селенитов металлов. 
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Аннотация. В статье рассматривается применение нейронных сетей для прогнозирования свойств вы-

сокоэнтропийных сплавов (ВЭС), которые характеризуются сложным химическим составом и многофазной 

структурой. Традиционные методы прогнозирования (феноменологические правила, CALPHAD и молеку-

лярная динамика) часто требуют значительных вычислительных ресурсов и обладают ограниченной точно-

стью. Предлагается использовать нейронные сети, способные выявлять сложные зависимости в данных, для 

решения этой задачи. Описана методология разработки модели, включая предобработку данных, архитекту-

ру сети с полносвязными слоями и Dropout, а также процесс обучения и оценки. Результаты показывают вы-

сокую точность предсказаний, подтвержденную средней абсолютной ошибкой (MAE) для следующих 

свойств: микротвердость, модуль Юнга, предел текучести и прочности. Исследование демонстрирует по-

тенциал нейронных сетей в ускорении разработки новых ВЭС с заданными свойствами и открывает пер-

спективы для дальнейших исследований в материаловедении. 

Ключевые слова: высокоэнтропийный сплав, нейронные сети, машинное обучение, многофазная 

структура, прогнозирование свойств материалов. 
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Abstract. The article discusses the application of neural networks for predicting the properties of high-entropy 

alloys (HEAs) characterized by complex chemical composition and multiphase structure. Traditional prediction 

methods (phenomenological rules, CALPHAD, and molecular dynamics) often require significant computational re-

sources and have limited accuracy. It is proposed to use neural networks capable of identifying complex dependen-
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cies in data to solve this problem. The methodology for developing the model is described, including data prepro-

cessing, network architecture with fully connected layers and Dropout, as well as the training and evaluation pro-

cess. The results show high accuracy of predictions, confirmed by the mean absolute error (MAE) for the following 

properties: microhardness, Young's modulus, yield strength, and tensile strength. The study demonstrates the poten-

tial of neural networks in accelerating the development of new HEAs with desired properties and opens up prospects 

for further research in materials science. 

Keywords: high-entropy alloy, neural networks, machine learning, multiphase structure, prediction of material 

properties. 
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Введение 

Высокоэнтропийные сплавы (ВЭС) 

представляют собой особый класс материалов, 

содержащих пять или более основных 

элементов в примерно равных атомных долях. 

Эти сплавы характеризуются уникальными 

свойствами: высокая прочность, устойчивость к 

коррозии и термическая стабильность [1]. 

Исключительные свойства делают ВЭС 

перспективными для применения в различных 

отраслях промышленности, включая 

аэрокосмическую, автомобильную и 

энергетическую [2]. 

Однако прогнозирование свойств ВЭС 

остается трудной задачей из-за их сложного 

химического состава и многофазной структуры. 

Традиционные методы прогнозирования часто 

оказываются недостаточно точными и требуют 

значительных вычислительных ресурсов [1]. 

Для их анализа и прогнозирования часто 

используются компьютерное моделирование и 

квантово-химические расчеты, а также методы, 

основанные на термодинамических принципах 

и молекулярной динамике [3]. 

Нейронные сети, благодаря своей 

способности обучаться на больших объемах 

данных и выявлять сложные зависимости [4], 

представляют собой перспективный 

инструмент для решения рассматриваемой 

задачи. 

Цель настоящей работы заключается в 

разработке и применении нейронной сети для 

прогнозирования свойств ВЭС. Представлен 

обзор существующих методов прогнозирования 

свойств ВЭС, описана методология разработки 

нейронной сети, а также приведены результаты 

экспериментов и их обсуждение. В заключение 

рассматриваются возможные направления для 

будущих исследований. 

Существующие методы прогнозирования 

свойств ВЭС включают феноменологические 

правила, расчет фазовых диаграмм 

(CALPHAD), методы машинного обучения и 

молекулярную динамику [5 ‒ 7].  

Феноменологические правила основаны на 

эмпирических данных и позволяют 

предсказывать фазовый состав и механические 

свойства ВЭС, однако они ограничены в 

точности и применимы только к известным 

системам [8].  

Метод CALPHAD используется для 

моделирования фазовых равновесий в 

многокомпонентных системах и обеспечивает 

высокую точность, но требует значительных 

вычислительных ресурсов и точных 

термодинамических данных [1, 2].  

Методы машинного обучения (регрессия, 

деревья решений и нейронные сети) способны 

обрабатывать большие объемы данных и 

выявлять сложные зависимости, требуют 

больших обучающих выборок и могут быть 

чувствительны к качеству данных [9 ‒ 11]. 

Молекулярная динамика и ab initio расчеты 

используются для моделирования атомных 

взаимодействий и предсказания механических 

свойств на атомарном уровне, но они также 

требуют высоких вычислительных затрат и 

сложной настройки моделей [12]. 

Применение нейронных сетей в 

материаловедении включает прогнозирование 

механических свойств, оптимизацию состава 

сплавов и анализ микроструктуры [13 ‒ 15]. 

Нейронные сети используются для 

прогнозирования прочности, твердости и 

пластичности материалов на основе их 
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химического состава и микроструктуры. 

Например, нейронные сети применяются для 

моделирования жаропрочности никелевых 

сплавов [16]. Они также помогают в 

оптимизации состава сплавов для достижения 

желаемых свойств, как в случае разработки 

новых полимерных композиционных 

материалов [17]. Кроме того, нейронные сети 

применяются для анализа изображений 

микроструктуры материалов и классификации 

фаз [18, 19], что способствует более точному 

определению структурных характеристик и 

углублению понимания их свойств. [20, 21]. 

Методика исследования 

Нейронная сеть ‒ это математическая мо-

дель (включая ее программную или аппарат-

ную реализацию), созданная по принципам ра-

боты биологических нейронных сетей (системы 

взаимодействующих нервных клеток живого 

организма). Нейронные сети состоят из множе-

ства простых процессоров (нейронов), которые 

соединены между собой и взаимодействуют 

друг с другом. Каждый нейрон получает сигна-

лы, обрабатывает их и передает результат дру-

гим нейронам через связи, называемые синап-

сами [4]. 

Основное преимущество нейронных сетей 

заключается в их способности обучаться на ос-

нове данных. В ходе этого процесса настраи-

ваются веса связей между нейронами, что дает 

возможность выявлять сложные взаимосвязи в 

информации. Благодаря этому такие системы 

особенно эффективны для прогнозирования, 

где классические алгоритмы часто оказываются 

менее результативными [22]. 

Для прогнозирования свойств высокоэн-

тропийных сплавов (ВЭС) использовали дан-

ные из различных источников, включая науч-

ные статьи, базы данных материалов и экспе-

риментальные результаты. Типы данных вклю-

чали химический состав сплавов и механиче-

ские свойства (микротвердость, модуль Юнга, 

пределы текучести и прочности на растяжение). 

Объем данных составил около 1000 записей, 

что обеспечило достаточную выборку для обу-

чения и тестирования модели. 

Перед обучением нейронной сети данные 

были подвергнуты этапам предобработке: были 

удалены дубликаты и записи с некорректными 

значениями. 

Для повышения производительности моде-

ли данные были стандартизированы с исполь-

зованием следующей формулы: 

 

(1) 

где x – исходное значение;  – среднее зна-

чение; – среднеквадратическое отклонение.  

Это позволило улучшить производитель-

ность модели за счет приведения данных к еди-

ному масштабу. После нормализации данные 

были разделены на обучающую и тестовую вы-

борки в соотношении 80:20. 

Архитектура модели включает несколько 

слоев. Входной слой представляет собой пол-

носвязный слой с 256 нейронами и функцией 

активации ReLU. Математически выход этого 

слоя можно записать следующим образом: 

 

 

где  и  ‒ веса и смещения первого 

слоя;  ‒ входные данные. 

Количество входных параметров соответ-

ствует количеству элементов в сплаве.  

Далее следует слой Dropout, который с ве-

роятностью 0,3 помогает предотвратить пере-

обучение. Dropout случайным образом отклю-

чает нейроны во время обучения: 

 

 
Следующий скрытый слой также является 

полносвязным и содержит 128 нейронов с 

функцией активации ReLU: 

 

,         (4) 

за которым следует еще один слой Dropout 

с вероятностью 0,3: 

 

 
Выходной слой представляет собой полно-

связный слой с одним нейроном и линейной 

функцией активации, предназначенный для 

предсказания целевого значения: 

 

,                 (6) 
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где  ‒ все предсказанные значения. 

Модель компилируется с использованием 

оптимизатора Adam и функции потерь 

mean_squared_error: 

 

,             (7) 

где  ‒ истинное значение; n ‒ количество 

образцов.  

После завершения обучения модель оцени-

вается на тестовой выборке, далее выводится 

средняя абсолютная ошибка (MAE): 

 

 
Это позволяет оценить точность предска-

заний модели. 

Эти шаги обеспечили создание и обучение 

модели, способной точно прогнозировать свой-

ства высокоэнтропийных сплавов на основе их 

химического состава. 

Результаты и их обсуждение 

Разработанная нейронная сеть продемон-

стрировала высокую точность в прогнозирова-

нии механических свойств высокоэнтропийных 

сплавов. На тестовой выборке средняя абсо-

лютная ошибка для микротвердости составила 

80,19 кгс/мм², для модуля Юнга ‒ 8,62 ГПа, для 

предела текучести ‒ 305,81 МПа, а для предела 

прочности ‒ 470 МПа. Полученные значения 

свидетельствуют о хорошем соответствии 

предсказаний экспериментальным данным, 

особенно в случае модуля Юнга, где наблюда-

лась наименьшая погрешность. Анализ показал, 

что модель лучше справляется с прогнозирова-

нием линейных характеристик (модуль упруго-

сти), чем с нелинейными параметрами (предел 

прочности), что может быть связано с особен-

ностями деформационных процессов в этих ма-

териалах. 

При сравнении с традиционными методами 

было выявлено, что нейронная сеть превосхо-

дит CALPHAD-модели по точности прогноза 

микротвердости, где для последних характерны 

ошибки в диапазоне 120 – 150 кгс/мм² [23]. 

Кроме того, предложенный подход требует 

значительно меньше вычислительных ресурсов 

по сравнению с методами молекулярной дина-

мики, которые, несмотря на высокую точность 

на атомарном уровне, остаются чрезвычайно 

затратными [24, 25]. 

Оптимизация архитектуры сети, включаю-

щая использование двух скрытых слоев с 256 и 

128 нейронами, функциями активации ReLU и 

слоями Dropout с вероятностью 0,3 позволила 

снизить переобучение. В результате потери на 

валидационной выборке уменьшились на 35 % 

по сравнению с однослойной моделью, а время 

обучения составило 120 эпох, что является при-

емлемым для задач материаловедения. 

Анализ значимости входных параметров 

выявил, что наибольший вклад в прогноз вно-

сят элементы с высокой энтропией смешения, 

такие как титан и ниобий, что согласуется с из-

вестными физическими закономерностями для 

высокоэнтропийных сплавов. Однако точность 

модели снижается для сплавов с повышенным 

содержанием кислорода, что указывает на 

необходимость расширения обучающей выбор-

ки для таких случаев. 

Заключение 

нейронных сетей для прогнозирования 

свойств высокоэнтропийных сплавов. Разрабо-

танная модель показала точность, сопостави-

мую или превышающую традиционные мето-

ды, при этом значительно выигрывая по скоро-

сти расчетов. Практическая значимость работы 

заключается в возможности ускорения разра-

ботки новых сплавов с заданными характери-

стиками, что особенно актуально для аэрокос-

мической и энергетической отраслей. 

Перспективными направлениями дальней-

ших исследований являются расширение базы 

данных для включения редких элементов, а 

также тестирование более сложных архитектур, 

для обработки мультимодальных данных. Кро-

ме того, интеграция термодинамических пара-

метров и методов генеративного искусственно-

го интеллекта может существенно повысить 

точность прогнозирования и открыть новые 

возможности для проектирования материалов с 

уникальными свойствами. 

Результаты работы подчеркивают потенци-

ал нейронных сетей в материаловедении и слу-

жат основой для дальнейшего развития методов 

машинного обучения в этой области. В буду-

щем планируется более детальное изучение 

влияния состава и структуры на механические 

свойства, а также адаптация модели для работы 
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с другими классами многокомпонентных мате-

риалов. 
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ВОДОРОД-СОРБЦИОННАЯ ЁМКОСТЬ ЧЕШУЙКИ СКОМКАННОГО ГРАФЕНА  

С ЧАСТИЦАМИ ЛИТИЯ 
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Аннотация. Методом молекулярной динамики исследовано влияние количества атомов лития на водо-

род-сорбционную емкость чешуек скомканного графена. Рассмотрены структуры с разным числом атомов 

лития: 0, 5,6 и 22,4 ат.% Li соответственно. Наводораживание структур проводилось при температурах 77 и 

300 К. Показано, что легирование чешуек скомканного графена литием приводит к увеличению их грави-

метрической плотности. Наибольшая водород-сорбционная емкость (5,5 масс. %) достигнута для чешуек с 

5,6 ат. % лития при 77 К. Увеличение количества лития до 22,4 ат. % приводит к снижению сорбционной 

емкости из-за формирования агломератов лития на поверхности графена, что затрудняет адсорбцию водоро-

да. При повышении температуры до 300 К водород-сорбционная емкость снижается до 1,5-2 масс.% у 

структур с 5,6 ат.% Li. Однако данная сорбционная емкость в два раза выше, чем у графеновой чешуйки без 

атомов лития. Результаты исследования демонстрируют перспективность использования чешуек скомканно-

го графена модифицированные атомами лития, в качестве материалов для хранения и транспортировки во-

дорода, поскольку они демонстрируют оптимальные показатели водород-сорбционной емкости. 

Ключевые слова: скомканный графен, атомы лития, водород-сорбционная емкость, молекулярная ди-

намика, гравиметрическая плотность. 
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Abstract. The effect of the number of lithium atoms on the hydrogen sorption capacity of crumpled graphene 

flakes was studied using molecular dynamics. Structures containing different quantities of lithium atoms were con-

sidered:  0, 5.6 and 22.4 at.% Li, respectively. The structures were hydrogenated at 77 and 300 K. It was shown that 

doping the crumpled graphene flakes with lithium leads to an increase in their gravimetric density. The highest hy-

drogen sorption capacity (5.5 wt%) was obtained for flakes with 5.6 at.% Li at 77 K. Increasing the lithium content 

to 22.4 at. % leads to a decrease in sorption capacity due to the formation of lithium agglomerates on the graphene 

surface, which makes it difficult to adsorb hydrogen. When the temperature rises to 300 K, the hydrogen sorption 

capacity decreases to 1.5-2 wt.% in structures with 5.6 at.% Li. However, this sorption capacity is twice as high as 

that of a graphene flake without Li atoms.  The results of the study demonstrate the potential for using crumpled 

graphene flakes modified with lithium atoms to store and transport hydrogen, as they demonstrate an optimal hydro-

gen sorption capacity. 

Keywords: crumpled graphene, lithium atoms, hydrogen sorption capacity, molecular dynamics, gravimetric 

density. 
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Введение 

Одной из актуальных задач современности 

является разработка технологий, направленных 

на повышение эффективности энергетических 

систем и снижение их воздействия на окружа-

ющую среду. Водород, как перспективный ис-

точник энергии, обладает высокой плотностью, 

экологической чистотой при сгорании и воз-

можностью использования в различных отрас-

лях промышленности, включая электроэнерге-

тику и транспорт. Однако, эффективное хране-

ние и транспортировка водорода имеет боль-

шой спектр проблем, решение которых чаще 

всего основано на поиске новых материалов с 

высокой сорбционной ёмкостью, стабильно-

стью и экономической целесообразностью [1-

6]. 

Скомканный графен [7-10], благодаря сво-

ей высокой пористости, большой удельной 

площади поверхности и высокой адсорбцион-

ной способности к различным газам, является 

одним из перспективных материалов для хра-

нения водорода. Однако при нормальных усло-

виях (температуре 300 K и давлении 1 атм.) его 

водород-сорбционная способность ограничена 

2 масс.%, что недостаточно для практического 

применения в водородной энергетике, посколь-

ку мировые требования к минимальной адсор-

бированной массе водорода для практических 

приложений должно превышать 3 масс.% 

[11,12]. Одним из путей повышения этой спо-

собности является изменение условий хранения 

водорода, например, повышение давления или 

понижение температуры [13-18], а также моди-

фикация структуры графена, например, добав-

ление атомов лития. Так в статье [19] показано, 

что введение двух атомов лития в структуру 

графен–2(Li–3H₂) способствует увеличению 

сорбционной емкости водорода до 10,2 мас.%. 

В свою очередь, в исследовании [20] установ-

лено, что добавление лития с обеих сторон ли-

ста октографена приводит к росту сорбции во-

дорода с 2,4 до 8,1 масс.%. 

В связи с этим в данной работе методом 

молекулярной динамики исследуется водород-

сорбционные свойства чешуйки скомканного 

графена, модифицированного атомами Li, для 

https://orcid.org/0000-0001-6109-6454
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ее возможного применения в качестве среды 

хранения водорода. Данный метод позволит 

изучить процесс наводораживания и опреде-

лить оптимальную концентрацию лития для 

достижения наилучших водород-сорбционных 

свойств. Целью данной работы является иссле-

дование влияния количества частиц лития на 

водород-сорбционную емкость чешуек ском-

канного графена методом молекулярно-

динамического моделирования. 

Детали моделирования 

Исходная структура чешуйки скомканного 

графена показана на рис. 1а. Графеновая че-

шуйка создавалась из углеродной нанотрубки 

диаметром 2 нм и длиной 2,5 нм путем выреза-

ния двух атомных рядов вдоль направления 

«зигзаг» или вдоль длины нанотрубки. После 

вырезания атомных рядов количество атомов 

углерода в чешуйке уменьшилось с 308 до 286 

атомов. 

Атомы лития располагались внутри со-

зданной скомканной графеновой чешуйки, как 

показано на рис.1б. В работе исследовались 

структуры без атомов лития и с 16 и 64 атома-

ми лития, что составляет 5,6 и 22,4 ат.% соот-

ветственно. 

 

Рис.1. Начальная структура чешуйки скомканного 

графена без атомов Li (а) и модифицированная  

атомами Li – 5,6 ат.% (б). Атомы C показаны серым 

цветом, а атомы Li - зеленым. 

Fig.1. Initial structure of crumpled graphene flake  

without Li atoms (a) and Li-decorated – 5.6 at.% (b).  

C atoms are shown in gray, and Li atoms in green. 

Чешуйка скомканного графена с разным 
количеством атомов лития и без атомов Li раз-
мещалась в водородной атмосфере, состоящая 
из 3 600 атомов водорода. Отметим, что изна-
чально водород в исходной структуре пред-
ставлял собой отдельные атомы. Однако после 
релаксации структуры и термической выдерж-
ки при температуре 300 К в течении первых 2 

пс более 90 % атомов водорода перешли в мо-
лекулярное состояние (H₂) (см. рис. 2). 

 

Рис.2. Чешуйка скомканного графена с 5,6 ат.% Li в 

атмосфере водорода после релаксации. Атомы и  

молекулы водорода показаны синим цветом, цвет 

остальных атомов такой же как на рис. 1. 

Fig.2. Crumpled graphene flake with 5.6 at.% Li in a 
hydrogen atmosphere after relaxation. Hydrogen atoms 

and molecules are shown in blue, the colour of the  
remaining atoms is the same as in Fig. 1. 

Молекулярно-динамическое моделирование 

проводилось с использованием программного 

пакета LAMMPS [21]. Расчеты проводились с 

применением межатомных потенциалов 

AIREBO и Морзе [22,23]. Потенциал AIREBO 

описывал взаимодействие между атомами С-С, 

Н-Н и С-Н. Для описания взаимодействия меж-

ду атомами Li-C, Li-Li и Li-H использовался 

межатомный потенциал Морзе. Параметры по-

тенциала Морзе для данных межатомных взаи-

модействий были взяты из [24,25], соответ-

ственно.  

Структуры были выдержаны при темпера-

турах 77 и 300 К в течение 300 пс. В процессе 

такой выдержки происходило наводорожива-

ние структур. Контроль температуры и давле-

нии в системе осуществлялся с помощью тер-

мостата Носе-Гувера с ансамблем NPT (посто-

янное число частиц, давление и температура). 

Все расчеты проводились с использовани-

ем периодических граничных условий, что поз-

волило моделировать структуру без учета крае-

вых эффектов. Чтобы избежать раскрытия гра-

феновых чешуек при высоких температурах, их 

положение фиксировалось в процессе модели-

рования.  

Водород-сорбционная способность иссле-

дуемых структур осуществлялась с помощью 

анализа изменения гравиметрической плотно-

сти водорода. Для ее расчета использовалась 

следующая формула: 
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где mH - адсорбируемые атомы водорода, а mC - 

атомы углерода. Анализ изменения гравимет-

рической плотности проводился с использова-

нием собственных программных пакетов. Визу-

ализация структуры выполнялась с помощью 

программы Visual Molecular Dynamics [26]. 

Результаты и их обсуждение 

На рис. 3 представлены структуры чешуек 
скомканного графена с различным количеством 
атомов лития после выдержки при температуре 
77 К в течение 300 пс. В случае чешуйки без 
лития (рис. 3а) водород адсорбируется на по-
верхности графена за счет слабых сил Ван-дер-
Ваальса, а также проникает во внутреннюю по-
лость чешуйки. Добавление 5,6 ат.% Li (рис. 
3б) приводит к адсорбции водорода как на по-
верхности графеновой чешуйки, так и внутри 
структуры на частице Li. Отметим, что атомы 
лития сформировали внутри графеновой че-
шуйки агломерат, который стал центром ад-
сорбции атомов водорода во внутренней поло-
сти чешуйки. При этом с самой чешуйкой аг-
ломерат лития не связан, а в процессе выдерж-
ке более 300 пс агломерат из структуры графе-
на не выходит. При увеличении количества ли-
тия до 22,4 ат.%  (рис. 3в) атомы лития распре-
деляются по внутренней поверхности чешуйки 
графена более однородно, что приводит к сни-
жению адсорбции водорода на внешней по-
верхности из-за экранирования активных сорб-
ционных центров графена. При этом внутри 
чешуйки графена атомов водорода осаждается 
не много. Большая часть адсорбированного во-
дорода находиться на внешней поверхности 
чешуйки графена. 

 

Рис.3. Чешуйки скомканного графена с разным  

количеством атомов лития: (а) 0, (б) 5,6 и (в) 

22,4 ат.% после выдержки при 77 К  

в течение 300 пс. 

Fig.3. Crumpled graphene flakes with Li atoms: (a) 0, 
(b) 5.6 and (c) 22.4 at.% after exposure at 77 K  

for 300 ps. 

 

Рис.4. Зависимость гравиметрической плотности 

чешуек скомканного графена с разным количеством 

атомов лития от времени выдержки при 77 К. 

Fig.4. Gravimetric density of crumpled graphene flakes 
with lithium atoms as a function of time at 77 K. 

На рис.4 показаны кривые зависимости 
гравиметрической плотности водорода от вре-
мени выдержки при 77 К для различных струк-
тур. Наибольшая гравиметрическая плотность 
достигается для чешуйки с 5,6 ат. % лития и со-
ставляет около 5,5 масc.%. При 22,4 ат.% лития 
наблюдается снижение g до 4,3 масс.%. Это 
связано с тем, что избыточное количество ли-
тия частично блокирует доступ водорода к уг-
леродной матрице, снижая эффективность ад-
сорбции. Наименьшая гравиметрическая плот-
ность у чешуйки без лития – около 3,8 масс.%. 

 

Рис.5. Чешуйки скомканного графена с разным  

количеством атомов лития: (а) 0, (б) 5,6 и (в) 22,4 

ат.% после выдержки при 300 К в течение 300 пс. 

Fig.5. Crumpled graphene flakes with lithium atoms: (a) 
0, (b) 5.6 and (c) 22.4 at.% after exposure at 300 K for 

300 ps. 
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Рис.6. Зависимость гравиметрической плотности 

чешуек скомканного графена с разным количеством 

атомов лития от времени выдержки при 300 К. 

Fig.6. Gravimetric density of crumpled graphene flakes 
with lithium atoms as a function of time at 300 K. 

При повышении температуры до 300 К 

(рис.5) наблюдается значительное снижение 

адсорбции водорода на чешуйке без лития из-за 

разрушения слабых межмолекулярных взаимо-

действий. Гравиметрическая плотность в этом 

случае снижается до 0,9 масс.% (см. рис.6). Од-

нако модификация структуры графена атомами 

лития способствует удержанию водорода внут-

ри структуры за счет образования более проч-

ных связей между литием и водородом. Для 

чешуйки с 5,6 ат.% лития гравиметрическая 

плотность при 300 К составляет около 1,8 

масс.% (рис. 6), что в два раза превышает пока-

затель для чешуйки без лития. При 22,4 ат.% 

лития гравиметрическая плотность достигает 

1,5 масс.%. 
Сравнительный анализ гравиметрической 

плотности чешуек с 16 атомами лития при раз-
личных температурах представлен на рис. 7. 
При 77 К гравиметрическая плотность в три ра-
за выше, чем при 300 К, что обусловлено более 
эффективной физической адсорбцией водорода 
при низких температурах. Максимальная сорб-
ционная емкость 5,5 масс.% достигается у че-
шуйки скомканного графена модифицирован-
ного 5,6 ат.% Li после выдержки при 77 К в те-
чении 300 пс. Тем не менее, даже при 300 К ле-
гирование литием позволяет значительно повы-
сить сорбционную емкость по сравнению с чи-
стым графеном. 

 

Рис.7. Диаграмма зависимости гравиметрической 

плотности чешуек скомканного графена с атомами 

лития после выдержки при 77 и 300 К в течение 

300 пс. 

Fig.7. Gravimetric density of crumpled graphene flakes 
with lithium atoms after exposure at 77 and 300 K for 

300 ps. 

Выводы 

Таким образом, с помощью молекулярно-
динамического моделирования изучено влия-
ние количества атомов лития на водород-
сорбционную емкость чешуек скомканного 
графена. На основании полученных результа-
тов установлено, что легирование чешуек 
скомканного графена литием приводит к уве-
личению их гравиметрической плотности. 
Наибольшая гравиметрическая плотность, до-
стигающая 5,5 масс.%, наблюдалась у чешуек с 
5,6 ат.% лития после выдержки при 77 К в те-
чение 300 пс. 

Температура оказывает существенное вли-
яние на процесс наводораживания: при 77 К 
водород-сорбционная емкость выше во всех 
случаях, что связано с эффективной адсорбцией 
водорода на углеродной поверхности за счет 
слабых сил Ван-дер-Ваальса. При повышении 
температуры до 300 К тепловые флуктуации 
разрушают эти взаимодействия, приводя к 
снижению сорбционной емкости чешуек. Од-
нако легирование литием способствует повы-
шению адсорбции водорода в структуре за счет 
образования более прочных связей между ато-
мами лития и водородом. В результате грави-
метрическая плотность чешуек с 5,6 ат.% лития 
при 300 К на 50% выше, чем у структур без 
атомов Li. 

Полученные результаты демонстрируют 
перспективность использования чешуек ском-
канного графена, легированных литием, в каче-
стве материалов для хранения водорода. Опти-
мальное содержание лития и выбор темпера-
турных условий позволяют существенно повы-
сить водород-сорбционную емкость, что важно 
для разработки эффективных и энергоемких 
систем хранения водорода. 
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Аннотация. Методом молекулярной динамики с использованием модифицированного потенциала 

Морзе рассмотрен вопрос о взаимодействии краудина и фокусона внутри краудион-фокусонной пары в мо-

дельном кристалле меди. Показано, что два атома, находящиеся друг от друга на некотором расстоянии в 

одном плотноупакованном ряду и запущенные с одной скоростью, на порядок и более превышающей поро-

говую скорость образования пары Френкеля, образуют краудион-фокусонную пару, внутри которой в про-

цессе движения происходит обмен энергией. 

Сначала краудион перемещаясь со сверхзвуковой скоростью оставляет за собой след из атомов с более 

высокой потенциальной энергией по сравнению с той, что была у них до его прохождения. Фокусон, дви-

жущийся вслед за краудионом ускоряется относительно краудиона за счёт потенциальной энергии атомов 

следа, догнав краудион, он передаёт ему часть своей кинетической энергии. После чего происходит увели-

чение расстояния между краудионом и фокусоном до первоначального. Затем фокусон снова догоняет 

краудион и передаёт ему энергию. Эти процессы повторяются несколько раз до полной остановки краудио-

на. Благодаря такому взаимодействию краудион-фокусонная пара перемещается за заметно большее рассто-

яние в кристалле по сравнению с одиночным краудионом. Характер взаимодействия краудиона и движуще-

гося за ним фокусона даёт основание считать эту пару единым целым – неким тандемом. 

Ключевые слова: метод молекулярной динамики, фокусон, краудион, n-краудион, краудион-

фокусонная пара, кристаллическая решётка. 
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Abstract. By the method of molecular dynamics using the modified Morse potential, the question of the inter-

action of crowdion and focuson inside the crowdion-focuson pair in a model copper crystal is considered. It is 

shown that two atoms located at some distance from each other in one tightly packed row and launched at the same 

speed, an order of magnitude or more exceeding the threshold rate of formation of a Frenkel pair, form a crowdion-

focuson pair, inside which energy is exchanged during movement. 

At first, the crowdion, moving at supersonic speed, leaves a trail of atoms with a higher potential energy com-

pared to what they had before it passed. The focuson moving after the crowdion accelerates relative to the crowdion 

due to the potential energy of the trace atoms, catching up with the crowdion, it transfers part of its kinetic energy to 

it. Then there is an increase in the distance between the crowdion and the focuson to the original. Then the focuson 

again catches up with the crowdion and transfers energy to it. These processes are repeated several times until the 

crowdion is completely stopped. Due to this interaction, the crowdion-focus pair moves a noticeably greater dis-

tance in the crystal compared to a single crowdion. The nature of the interaction of the crowdion and the focuson 

moving behind it gives reason to consider this pair as a single whole - a kind of tandem 

Keywords: molecular dynamics method, focuson, crowdion, n-crowdion, crowdion-focuson pair, crystal lat-

tice.  
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Введение 

Краудион - это локальное сгущение атомов 

в плотноупакованном ряду, вызванное междо-

узельным атомом [1-3]. Этот дефект кристал-

лической решётки, обладая большой подвиж-

ностью, играет заметную роль в переносе мас-

сы и энергии в неравновесных процессах. 

Прежде всего в таких как термическое воздей-

ствие на металлы и сплавы [4], их пластическая 

деформация [5], радиационное облучение по-

верхности кристалла [6-11]. 

Относительно недавно была предложена и 

развита концепция n-краудиона [12 - 18]. Этот 

дефект образуется не одним, а несколькими 

междоузельными атомами, находящимися в 

одном плотноупакованном ряду. Он также об-

ладает высокой подвижностью и рассматрива-

ется как один из механизмов, вызывающих эф-

фект дальнодействия, и эффект «малых доз» 

[19], например, в ионно-имплантированных ме-

таллических материалах [20, 21]. 

Как нетрудно видеть, процессы, в которых 

фигурируют краудионы довольно часто рас-

сматриваются в современной научной литера-

туре. Тематика, связанная с краудионами на 

протяжении многих лет остаётся актуальной. 

Фокусоны – это эстафетная передача им-

пульса налетевшей частицы атомам кристалла с 

фокусировкой импульса вдоль плотноупако-

ванного ряда [22 - 24]. Этому эффекту, несмот-

ря на давность момента его открытия практиче-

ски не уделяется внимания в современных 

научных публикациях. Из публикаций, посвя-

щённых фокусонам следовало, что атомы, пе-

редающие импульс своим соседям вдоль плот-
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ноупакованного ряда не обладают достаточной 

энергией для образования пары Френкеля – ва-

кансии и краудиона. 

В работе [25] показано, что фокусоны мо-

гут играть не менее важную роль чем краудио-

ны в процессах массопереноса. Переносят 

энергию выше пороговой образования пары 

Френкеля; порождаются краудионом и при 

этом существуют в паре с впереди движущимся 

краудионом. 

Настоящая публикация является продол-

жением работы [25]. Данная статья посвящена 

взаимодействию фокусона и краудиона внутри 

образованной ими пары. 

Методы 

Для изучения процесса обмена энергией 

между фокусоном и краудионом внутри 

краудион – фокусонной пары, методом молеку-

лярной динамики был построен расчётный блок 

моделирующий 3D кристалл меди размером 

 частиц. 

Взаимодействие между атомами осуществ-

лялось посредством модифицированного по-

тенциала Морзе, к которому был добавлен от-

талкивающий потенциал Борна-Майера. Необ-

ходимость модификации потенциала Морзе вы-

звана тем, что при больших кинетических энер-

гиях он занижает диаметры молекул. 

 

 

В формуле (1) r-расстояние между атома-

ми; - минимальное расстояние между атома-

ми в невозмущённом кристалле;  Å-1 - 

размерный коэффициент, который в дальней-

шем изложении опущен. Все коэффициенты (1) 

находятся из системы уравнений (2), где  – 

число атомов в i – координационной сфере; z – 

количество учитываемых сфер;  – энергия 

сублимации атомов кристалла при нуле Кель-

вин;  – объёмный модуль упругости;  – 

давление изоэнтропического сжатия;  и  – 

удельные объёмы в начальном и деформиро-

ванном состояниях;  – постоянная Грюнайзе-

на. 

Последнее уравнение в системе (2) необхо-

димо для нахождения , и следует из формулы 

Дугдала – Мак – Дональда с учётом равенств 

между первым и вторыми производными от 

изоэнтропической зависимости давления при 

 и изотермической, при нуле Кельвин 

[26, 27]. Подробности о том, из каких сообра-

жений получена система (2) и о том, какие по-

лучают уравнения для расчёта коэффициентов 

потенциала (1) можно найти в работе [28]. 

Используемый потенциал не является уни-

версальным и предназначен только для моде-

лирования процессов столкновения атомов об-

ладающих большой кинетической энергией 

внутри кристалла. 

В начальный момент времени температура 

ячейки задавалась равной нулю. На границы 

расчётной ячейки накладывались периодиче-

ские условия.  

Параметры потенциала Морзе были следу-

ющими,  эВ,  , 

, , . Визуализи-

ровалась одна из плоскостей (111) кристалла 

Cu имеющего ГЦК решётку. 

Результаты и обсуждения 

Для рассмотрения процессов взаимодей-

ствия краудиона и фокусона внутри краудион-

фокусонной пары в компьютерных экспери-

ментах двум соседним атомам, находящимся в 

одном плотноупакованном ряду и на некотором 

расстоянии друг от друга сообщалась одинако-

вая по модулю и по направлению скорость. 

Расстояние варьировалось в пределах от 2 до 10 

межатомных расстояний, скорость от 100  

до 150 . Для данного потенциала и рас-

сматриваемого ГЦК кристалла Cu пороговая 

скорость образования пары Френкеля, прибли-

зительно, 68 А/пс. (что соответствует эВ). 

Наблюдалось следующее развитие собы-

тий. Как и ожидалось [25], сначала распростра-

нялись два краудиона (см. рис.1 a)), затем один 

из них рекомбинировал с вакансией и превра-

тился в фокусон. На рис.1 b) уже фокусон и 

краудион, первый движется вслед за вторым. 

При этом расстояние между ними постоянно 



Энергообмен внутри сверхзвуковых краудион-фокусонных пар  

в 3D компьютерной модели кристалла Cu 

 

BPMS. 2026; 23(1): 80-87 

83 

сокращалось см. рис.1 b), c). Через некоторое 

время фокусон догнал краудион и передал ему 

часть своего импульса. Этот момент показан на 

рис.1 d). После чего краудион удалялся от фо-

кусона на расстояние, которое было между 

атомами, инициирующими краудион-

фокусонную пару в начальный момент времени 

см. рис.1 e). Затем процесс повторялся. Фоку-

сон снова догонял краудион, передавал ему 

свой импульс, отставал от него, снова догонял 

и так повторялось до полной остановки 

краудиона. 

 

Рис.1. Процесс образования краудион-фокусонной 
пары и процесс их взаимодействия. Начальная  

скорость атомов 150 A/ps. Первоначальное  
расстояние между атомами, которым сообщили 

скорость вдоль плотноупакованного  
ряда – 3 межатомных расстояния; a) движение двух  

краудионов; b) движение краудион-фокусонной  
пары;  

c) сближение краудиона и фокусона до одного  
межатомного расстояния; d) столкновение  

фокусона и краудиона; e) фокусон отстал от 
краудиона до исходного расстояния. Вертикальная 
линия – место соединения двух частей изображения 
расчётного блока. Вертикальная пунктирная линия 

– перевал потенциала Пайерлса-Набарро 

Fig.1: The process of formation of a crowdion-focuson 
pair and the process of their interaction. The initial  

velocity of the atoms is 150 A/ps. The initial distance 
between atoms that began to move at the same speed 

along a tightly packed series is 3 interatomic distances; 
a) movement of two crowdions; b) movement of the 

crowdion-focuson pair; c) convergence of crowdion and 
focuson to one interatomic distance; d) collision of  

focuson and crowdion; e) the focuson lagged behind the 
crowdion to the original distance. The vertical line is the 

junction of two parts of the image of the calculation 

unit. Vertical dotted line - Peierls-Nabarro potential 
pass. 

В результате в первом и во втором случае 
атомы следа обладают потенциальной энерги-

ей, зависящей от величин  и  соответ-

ственно см. рис. 2. 

 

Рис.2. Позиции атомов в потенциальном поле 

плотноупакованного ряда сразу после  

прохождения a) краудиона; b) фокусона.  

Параметры   и  характеризующие  

потенциальную энергию атомов в следе краудиона 

и фокусона соответственно. 

Fig.2: The positions of the atoms in the potential field 
of the close-packed series immediately after passing a) 

the crowdion; b) focuson. The  and  parameters 

characterizing the potential energy of the atoms in the 
trail of crowdion and focuson, respectively. 

Возможно три случая, когда , 

 и . Очевидно, что если 

, то фокусон будет разгоняться, за счёт 

потенциальной энергии атомов следа краудио-

на. Если же , то фокусон следующий за 

краудионом будет отставать от него. 

Ясно, что краудион при движении посто-

янно теряет свою энергию, в том числе сообщая 

потенциальную энергию атомам своего следа и 

соответственно частично передаёт часть своей 

рассеянной энергии фокусону. Фокусон в свою 

очередь догнав краудион передаёт ему часть 

своего импульса и энергии, т.е. в процессе 

движения они постоянно обмениваясь энергией 

образуют нечто единое целое, тандем. 

В рассматриваемом случае выполняется 

неравенство , поэтому скорость фоку-

сона выше чем у краудиона. 
Если запустить в одном направлении не 

пару, а четвёрку атомов, находящихся на неко-
тором расстоянии друг от друга, то фокусон 
движется быстрее краудиона только если они 
инициированы первой парой атомов. Иниции-
рованные второй парой атомов фокусон и 
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краудион со временем отдаляются друг от дру-
га, за счёт отставания фокусона, либо движутся 
на некотором относительно постоянном рас-
стоянии друг от друга. Иллюстрацией этого 
случая является рис.3. На рис.3 а) позиции ва-
кансий, краудионов и фокусонов почти сразу 
после запуска четвёрки атомов. На рис. 3 b) по-
казано столкновение фокусона и краудиона 
инициированных первой двойкой атомов. Фо-
кусон и краудион инициированные второй па-
рой атомов не сближаются. 

 

Рис.3. Процесс образования двух  

краудион-фокусонных пар и процесс  

взаимодействия краудионов и фокусонов  

внутри этих пар.  

a) инициация двух краудион-фокусонных пар;  

b) столкновение фокусона и краудиона первой  

пары, дистанция между краудионом и фокусоном 

во второй паре; c) отставание фокусона от своего 

краудиона во второй краудион-фокусонной паре. 

Начальная скорость атомов 140 A/ps. Начальное 

расстояние между атомами a), b) 3 межатомных 

расстояния; c) 0 межатомных расстояний. 

Fig.3: The process of formation of two  
crowdion-focuson pairs and the process of interaction of  

crowdions and foci within these pairs. a) initiation of 
two crowdion-focusons pairs; b) collision of focuson 

and crowdion of the first pair, distance between  
crowdion and focuson in the second pair; c) the lag of 

the focuson from its crowdion in the second  
crowdion-focuson pair. Initial atom velocity 140 A/ps. 

Initial distance between atoms a), b) 3 interatomic  
distances; c) 0 interatomic distances. 

Если запустить четвёрку атомов плотно-

упакованного ряда которая состоит из ближай-

ших соседей, то в отличие от предыдущего 

случая фокусон во второй паре отстаёт от свое-

го краудиона см. рис.3 c). 

Возвращаясь к вопросу об обмене энергией 

между движущимися солитонами ситуация на 

рис. 3 b) c) наталкивает на мысль что энергию 

от впереди движущегося краудиона может по-

лучать не только следующий за ним фокусон, 

но и следующий за ним краудион. Эту гипотезу  

мы намерены проверить в будущем.  

Очевидно также, что краудион-фокусонная 

пара, обменивающаяся энергией, является еди-

ным целым или нужно признать, что краудион 

имеет возможность возвращать рассеянную им 

энергию, что противоречит законам термоди-

намики 

Заключение 

Методом молекулярной динамики с ис-

пользованием модифицированного потенциала 

Морзе показано, что два атома, находящиеся 

друг от друга на некотором расстоянии в одном 

плотноупакованном ряду и запущенные с од-

ной скоростью, на порядок и более превышаю-

щей пороговую скорость образования пары 

Френкеля, образуют краудион-фокусонную па-

ру, внутри которой в процессе движения про-

исходит обмен энергией. 

Краудион перемещаясь со сверхзвуковой 

скоростью оставляет за собой атомы в плотно-

упакованном ряду с более высокой потенци-

альной энергией по сравнению с той, что была 

у них до его прохождения. Фокусон, за счёт 

этой потенциальной энергии ускоряется отно-

сительно краудиона. Передав часть своего им-

пульса краудиону, фокусон отстаёт от краудио-

на до стартового расстояния. Затем он снова 

догоняет его передаёт ему часть своей кинети-

ческой энергии. Эти процессы повторяются не-

сколько раз до полной остановки краудиона. В 

этих процессах краудион и фокусон представ-

ляют собой нечто единое целое – тандем. 
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МЕХАНИЧЕСКИЕ СВОЙСТВ Ti₃Al, АРМИРОВАННОГО ФУЛЛЕРЕНОМ C₆₀,  

ПРИ ОДНООСНОЙ ДЕФОРМАЦИИ РАСТЯЖЕНИЯ: МОЛЕКУЛЯРНО-

ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
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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..  

Ключевые слова: металломатричный композит, титан-алюминид, армирование фуллеренами, модели-

рование методом молекулярной динамики, механические свойства, гибридный потенциал, периодические 

граничные условия, поведение при деформации, деформация растяжения, деформация сжатия, механизмы 

разрушения материала, межатомные взаимодействия, вычислительное материаловедение, фуллерен. 
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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 

materials science, fullerene 
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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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Аннотация. Интерес к нелинейным колебаниям решетки вызван, с одной стороны, наличием в природе 

и технике периодических в пространстве дискретных систем, а с другой стороны тем, что во многих обла-

стях применения они могут подвергаться высокоамплитудным воздействиям, когда начинает проявляться 

нелинейная природа связей между частицами. Важным эффектом нелинейности в дискретных периодиче-

ских структурах является возможность существования пространственно локализованных колебаний боль-

шой амплитуды, которые получили название "дискретные бризеры" (ДБ) (или внутренние локализованные 

моды). Колебания, локализованные на дефектах, могут быть реализованы и в случае линейных взаимодей-

ствий, однако ДБ существуют в бездефектных решетках, но только за счет их нелинейности. В работе пред-

ставлено компьютерное моделирование столкновения движущихся ДБ, которые испускаются от двух пар 

колеблющихся атомов, находящихся в плотноупакованных рядах в квадратной решетке с потенциалом -

ФПУЦ (Ферми-Паста-Улама-Цингу). Две пары вынужденно колеблющихся атомов могут находиться в од-

ном плотноупакованном ряду или со сдвигом на несколько рядов. В первом случае наблюдаются лобовые 

столкновения ДБ, в других случаях ДБ взаимодействуют, двигаясь в параллельных плотноупакованных ря-

дах. Описаны основные сценарии сталкивающихся движущихся ДБ в такой решетке, а также проведен рас-

чёт максимальной энергии решетки в момент столкновения ДБ. При проведении вышеописанных расчетов 

удалось показать, что взаимодействующие ДБ повышают максимальную энергию атомов в системе в зоне 

их столкновения. Повышенная энергия атомов, наблюдаемая при столкновении ДБ, может облегчать пре-

одоление потенциальных барьеров, связанных со структурными перестройками.  

Ключевые слова: дискретные бризеры, квадратная решетка, сценарии столкновения, максимальная 

энергия решетки, колеблющаяся пара атомов, потенциал Ферми-Паста-Улама-Цингу 
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Abstract. Interest in nonlinear lattice vibrations is driven, on the one hand, by the existence of spatially period-

ic discrete systems in nature and technology, and on the other hand, by the fact that in many applications they can be 

subjected to high-amplitude impacts, which reveal the nonlinear nature of interparticle couplings. An important ef-

fect of nonlinearity in discrete periodic structures is the possibility of the existence of spatially localized oscillations 

of large amplitude, which are called "discrete breathers" (DBs) (or intrinsic localized modes). Oscillations localized 

at defects can also be realized in the case of linear interactions, but DBs exist in defect-free lattices, but only due to 

their nonlinearity. This paper presents a computer simulation of the collision of moving DBs emitted by two pairs of 

oscillating atoms located in the close-packed rows in a square lattice with a Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou (FPU) po-

tential. Two pairs of forced oscillating atoms can be located in the same close-packed row or shifted by several 

rows. In the first case, head-on collisions of discrete breathers are observed; in other cases, discrete breathers inter-

act while moving in parallel close-packed rows. The main scenarios for colliding moving discrete breathers in such a 

lattice are described, and the maximum lattice energy at the moment of discrete breather collision is calculated. The 

calculations described above demonstrated that interacting discrete breathers increase the maximum energy of atoms 

in the system in the collision zone. The increased atomic energy observed during discrete breather collisions can fa-

cilitate overcoming potential barriers associated with structural rearrangements. 

Keywords: discrete breathers, square lattice, collision scenarios, maximum lattice energy, vibrating pair of at-

oms, Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou potential 
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Введение 

Интерес к нелинейным колебаниям решет-

ки возрос в последние десятилетия после от-

крытия возможности существования локализо-

ванных в пространстве колебаний большой ам-

плитуды, называемых дискретными бризерами 

(ДБ) [1–6]. Для существования ДБ необходимы 

два условия - дискретность и нелинейность 

среды. Дискретность обеспечивает ограничен-

ность спектра малоамплитудных колебаний 

решетки, а нелинейность даёт возможность ча-

стоте колебаний ДБ выйти из этого спектра. 

Колеблясь на частоте вне спектра малоампли-

тудных колебаний, ДБ не затрачивает свою 

энергию на их возбуждение и, теоретически, в 

отсутствии возмущений, может существовать 

вечно. 

На ДБ может быть локализована энергия 

порядка нескольких эВ [7], кроме того, пере-

мещаясь по кристаллической решетке, ДБ спо-

собны транспортировать её [8–20]. Эта локали-

зованная энергия может привести к модифика-

ции дефектов [21], помочь в преодолении поро-

га миграции дефектов [22, 23] или понизить по-

тенциальный барьер испарения атома с поверх-

ности кристалла [24]. ДБ способны аккумули-

ровать и переносить электрический заряд, что 

объясняет появление электрического тока в 

кристаллах, не имеющих свободных зарядов 
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[25–28]. Важно, что названные выше эффекты 

нелинейности являются общими и проявляются 

в нелинейных решетках любой размерности, 

хотя имеются определённые аспекты, связан-

ные с размерностью решетки. Это говорит о 

возможности изучения многих эффектов нели-

нейности на примере относительно простых 

решеток, где физическая суть явления проявля-

ется наиболее ярко. 

Большую роль в физике конденсированно-

го состояния и в физике нелинейных явлений 

сыграли двумерные решетки. Квадратная ре-

шетка использовалась для изучения ферромаг-

нетизма [29], при изучении нелинейных воз-

буждений в кристалле слюды [30], нелинейной 

локализации энергии в фотонных кристаллах 

[31].  

Данная работа является продолжением ра-

боты [32] и методика моделирования процессов 

полностью совпадает с представленной в этой 

работе. 

Отметим работы [33–36], где методом мо-

лекулярной динамики и теоретико-группового 

анализа изучаются условия существования раз-

личных типов дискретных бризеров в 

ОЦК-решётке дальнодействующими межча-

стичными взаимодействиями и обсуждается 

вопрос выбора потенциала, что концептуально 

близко к рассматриваемой в работе проблеме 

локализации энергии в дискретных нелинейных 

решётках. 

Цель и задачи работы 

Цель проведенной работы заключается в 

изучении сталкивающихся движущихся ДБ в 

квадратной решетке с дальнодействующим по-

тенциалом -ФПУЦ.  

Задачами же такого исследования являют-

ся: 

1. Описание различных сценариев столк-

новения движущихся ДБ. В ходе проведенного 

исследования рассматривались различные сце-

нарии столкновения движущихся ДБ, испуска-

емых от двух разных пар колеблющихся ато-

мов, находящихся в одном плотноупакованном 

ряду решетки на некотором расстоянии друг от 

друга, а также со смещением колеблющихся 

пар в соседние атомные ряды.  

Расчёт максимальной энергии решетки в 

момент столкновения ДБ, испускаемых двумя 

парами колеблющихся атомов, находящихся в 

одном плотноупакованном ряду решетки на не-

котором расстоянии друг от друга. 

 

Рис. 1. Сценарий столкновения движущихся ДБ, в 

котором колеблющиеся пары атомов находятся в 

одном плотноупакованном ряду решетки на  

расстоянии 30 межатомных расстояний друг от  

друга. 

Fig. 1. Scenario of a collision of moving DBs, in which 
the vibrating pairs of atoms are located in one  

close-packed row of the lattice at a distance of 30  
interatomic distances from each other. 

Основные сценарии сталкивающихся 

движущихся ДБ в квадратной решетке с 

дальнодействующим потенциалом -ФПУЦ 

На Рис. 1 представлен сценарий, в котором 

колеблющиеся пары атомов находятся в одном 

плотноупакованном ряде решетки на расстоя-

нии 30 межатомных расстояний друг от друга. 

Движущиеся ДБ, испускаемые от колеблющих-

ся пар, следуют навстречу друг к другу, что 

приводит к их столкновению. Параметры вы-

нужденных колебаний соответствуют следую-

щим значениям: амплитуда A=0,07, частота 

=1,006 max, начальный момент времени t0=0, 

шаг по времени Δt=50. Атомы, совершающие 

вынужденные колебания, показаны черным, 

остальные атомы – градацией цвета от белого 

(нулевая полная энергия атома) до красного 

(максимальная по всем атомам энергия). 

Тогда для представленного Рис. 1 верно, 

что движущиеся ДБ начинают испускаться при 

моменте времени t3=150, позже столкнувшись 

при t3=200 их энергии сливаются посередине 

между парами вынужденно колеблющихся 

атомов. Интерес вызывает так же тот факт, что 

энергии, сливавшиеся посередине между пара-
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ми вынужденно колеблющихся атомов так или 

иначе взаимодействуют до конца проведенного 

нами исследования. Так же примечателен тот 

факт, что в момент времени равный t6=300, под 

действием поля энергии другой колеблющейся 

пары на каждой из рассматриваемых нами ко-

леблющихся пар происходит эффект испуска-

ния ДБ новой симметрии, которые раньше не 

наблюдались при рассмотрении подобных мо-

делей, а именно - горизонтальных ДБ. 

На Рис. 2 представлен сценарий столкно-

вения движущихся ДБ, в котором колеблющие-

ся пары атомов, расположены со смещением на 

один горизонтальный ряд решетки и на рассто-

янии 30 межатомных расстояний друг от друга. 

Параметры вынужденных колебаний соответ-

ствуют приведенным к Рис. 1, за исключением 

шага по времени, который равен Δt=60. 
Из Рис. 2 видно, что движущиеся ДБ начи-

нают излучаться в момент времени t2=120, а за-
тем, столкнувшись при t3=180, формируют ло-
кализованную область повышенной энергии в 
середине между парами вынужденно колеблю-
щихся атомов. После столкновения наблюдает-
ся длительное взаимодействие слитых ДБ с по-
вышенной энергией, сохраняющееся вплоть до 
завершения расчёта. Особый интерес представ-
ляет момент времени t4=240, когда под дей-
ствием энергетического поля, создаваемого ДБ, 
излучёнными другой вынужденно колеблю-
щейся парой, происходит генерация ранее не 
наблюдавшихcя в данной модели диагональных 
ДБ, отличающихся иной симметрией. 

 

Рис. 2. Сценарий столкновения движущихся ДБ, в 

котором колеблющиеся пары атомов расположены 

со смещением на один горизонтальный ряд решетки 

и на расстоянии 30 межатомных расстояний друг от 

друга. 

Fig. 2. A collision scenario of moving DBs in which the 
vibrating pairs of atoms are located with a shift of one 

horizontal row of the lattice and at a distance of 30  
interatomic distances from each other. 

 

Рис. 3. Сценарий столкновения движущихся ДБ, в 

котором колеблющиеся пары атомов, расположены 

со смещением на два горизонтальный ряд решетки и 

на расстоянии 30 межатомных расстояний друг от 

друга 

Fig. 3. A collision scenario of moving databases is  
considered, in which vibrating pairs of atoms are  

located with a shift of two horizontal rows of the lattice 
and at a distance of 30 interatomic distances from each 

other. 

На Рис. 3 представлен сценарий столкно-

вения движущихся ДБ, в котором колеблющие-

ся пары атомов, расположены со смещением на 

один горизонтальный ряд решетки и на рассто-

янии 30 межатомных расстояний друг от друга. 

Параметры вынужденных колебаний соответ-

ствуют приведенным к Рис. 1, за исключением 

шага по времени, который равен Δt=60. 

Тогда для представленного Рис. 3 верно, 

что движущиеся ДБ начинают испускаться при 

моменте времени t2=120, позже столкнувшись 

при t3=180 их энергии сливаются посередине 

между парами вынужденно колеблющихся 

атомов. Как и ранее заметно, что энергии, сли-

вавшиеся посередине между парами вынуж-

денно колеблющихся атомов так или иначе 

взаимодействуют до конца проведенного нами 

исследования. Так же примечателен тот факт, 

что в момент времени равный t4=240 под дей-

ствием поля энергии другой колеблющейся па-

ры на каждой из рассматриваемых нами колеб-

лющихся пар происходит эффект испускания 

ДБ направленных горизонтально, но в отличии 

от Рис. 1 лишь в одном направлении. 
В сценариях столкновения, когда движу-

щиеся ДБ испускаются от пары атомов распо-
ложенных со смещением на три и больше гори-
зонтальных рядов решетки и на расстоянии 30 
межатомных расстояний друг от друга наблю-
дается следующее. ДБ проходят друг рядом с 
другом, не взаимодействуя между собой, одна-
ко под действием поля энергии другой колеб-
лющейся пары на каждой из рассматриваемых 
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нами колеблющихся пар теряется симметрия 
испускания движущихся ДБ. Результатом поте-
ри симметрии становится испускание хаотич-
ных движущихся ДБ. Для большего понимания 
картины, описанного нами взаимодействия 
представим сценарий столкновения, движу-
щихся ДБ испускающихся от пары атомов, рас-
положенных со смещением на тридцать гори-
зонтальных рядов решетки и на расстоянии 30 
межатомных расстояний друг от друга. Такой 
сценарий представлен на Рис. 4. 

 

Рис. 4. Сценарий столкновения движущихся ДБ, в 

котором колеблющиеся пары атомов, расположены 

со смещением на два горизонтальный ряд решетки и 

на расстоянии 30 межатомных расстояний друг от 

друга. 

Fig. 4. A collision scenario of moving DBs in which  
oscillating pairs of atoms are displaced by thirty hori-

zontal rows of the lattice and are 30 interatomic  
distances apart. 

Тогда для представленного на Рис. 4 слу-

чая верно, что движущиеся ДБ начинают ис-

пускаться в момент времени t2=120, а позже, 

при t3=180, испущенные ДБ проходят парал-

лельно друг другу не взаимодействуя. При 

t4=240 наблюдается эффект, в котором на каж-

дую рассматриваемую колеблющуюся пару 

начинает оказывать действие излучение мало-

амплитудных волн от другой колеблющейся 

пары. Результатом такого влияния становится 

окончательная потеря симметрии испускаю-

щихся ДБ при t7=420, как относительно самой 

пары колеблющихся атомов, так и относитель-

но двух пар, задействованных в исследовании. 

 

 

Расчёт максимальной энергии атомов ре-

шетки в момент столкновения ДБ 

Изучим эволюцию максимальной по всем 
атомам энергии emax для случая, когда две пары 
атомов, совершающих вынужденные колеба-
ния, находятся в одном атомном ряду на рас-
стоянии 20 межатомных расстояний друг от 
друга. Выберем следующие параметры вынуж-
денных колебаний: амплитуда A=0,09 и частота 

=1,017max. На Рис. 5 показана зависимость 
emax от времени t. На Рис. 6 показан транспорт 
энергии от атомов, совершающих вынужден-
ные колебания, в решетку. Атомы, совершаю-
щие вынужденные колебания, показаны чер-
ным, остальные атомы – градацией цвета от бе-
лого (нулевая полная энергия атома) до красно-
го (максимальная по всем атомам энергия). 
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Рис. 5. Зависимость максимальной по всем атомам 

энергии emax от времени. 

Fig. 5. Dependence of the maximum over all atoms  
energy emax on time. 

Как видно из Рис. 5, emax сначала растет, а 
затем начинает осциллировать на уровне энер-
гии примерно равной 0,5, и осцилляции на этом 
уровне продолжаются примерно до t=125. Да-
лее опять наблюдается рост максимальной 
энергии атомов и выход на новый уровень мак-
симальной энергии, равной примерно 0,75. 
Начиная с t =250, максимальная энергия в си-
стеме начинает падать. 
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Рис. 6. Транспорт энергии в решетке от двух пар 

атомов, совершающих вынужденные колебания по 

гармоническому закону с амплитудой A=0,09 и  

частотой =1,017max. Атомы, совершающие  

вынужденные колебания, показаны черным,  

остальные атомы – градацией цвета от белого  

(нулевая полная энергия) до красного  

(максимальная по всем атомам энергия). 

Fig. 6. Energy transport in the lattice from two pairs of 
atoms undergoing forced oscillations according to a 

harmonic law with an amplitude of A=0.09 and a  

frequency of =1.017max. The atoms undergoing 
forced oscillations are shown in black, while the  

remaining atoms are colored from white (zero total  
energy) to red (maximum energy among all atoms). 

Как видно из Рис. 6, emax сначала растет, а 

затем начинает осциллировать на уровне энер-

гии примерно равной 0,5, и осцилляции на этом 

уровне продолжаются примерно до t=125. Да-

лее опять наблюдается рост максимальной 

энергии атомов и выход на новый уровень мак-

симальной энергии, равной примерно 0,75. 

Начиная с t =250, максимальная энергия в си-

стеме начинает падать. Такое изменение мак-

симальной энергии во времени можно объяс-

нить глядя на Рис. 6. Уровень энергии emax = 0,5 

соответствует ситуации, когда в системе дви-

жутся невзаимодействующие ДБ. Первая пара 

ДБ образуется при t =80, они разбегаются влево 

и вправо от пар атомов, совершающих вынуж-

денные колебания. Вторая пара ДБ образуется 

при t =100, причем, эти ДБ движутся навстречу 

друг другу между парами вынужденно колеб-

лющихся атомов. Эти атомы встречаются при-

мерно при t =140, когда на Рис. 6 отмечается 

рост максимальной энергии. Далее происходит 

испускание ДБ как в стороны от вынужденно 

колеблющихся атомов, так и в пространство 

между ними. Все большее число ДБ начинает 

сливаться посередине между парами вынуж-

денно колеблющихся атомов, что приводит к 

выходу максимальной энергии на уровень 0,75. 

При t >250 испускание энергии от вынужденно 

движущихся атомов теряет симметрию и ДБ 

начинают рассеивать свою энергию, что приво-

дит к понижению emax. Таким образом, можно 

сделать вывод, что взаимодействующие ДБ по-

вышают максимальную энергию атомов в си-

стеме.  

Заключение 

В соответствии с целью работы проведено 

изучение сталкивающихся движущихся ДБ в 

квадратной решетке с дальнодействующим по-

тенциалом -ФПУЦ. Результаты исследования 

приведены ниже: 

1. Описаны основные сценарии столкно-

вения движущихся ДБ. Исходя из анализа та-

ких сценариев можно заключить, что результа-

том столкновения движущихся ДБ является об-

разование ДБ новых симметрий ранее не 

наблюдавшихся в рассмотренной модели. Так 

же необходимо отметить влияние малоампли-

тудных волн, исходящих от колеблющейся па-

ры, которые со временем начинают оказывать 

действие на другие колеблющиеся пары. Ре-

зультатом такого влияния является потеря 

симметрии испускающихся ДБ, как относи-

тельно самой пары колеблющихся атомов, так и 

относительно других пар. 

Проведен расчёт максимальной энергии 
решетки в момент столкновения ДБ, испускае-
мых двумя парами колеблющихся атомов, 
находящихся в одном плотноупакованном ряду 
решетки на расстоянии 20 межатомных рассто-
яний друг от друга. При проведении такого 
расчета удалось показать, что взаимодейству-
ющие ДБ повышают максимальную энергию 
атомов в системе в зоне их столкновения. 
Напомним, что расчет проведен на базе модели 

с дальнодействующим потенциалом -ФПУЦ. 
Таким образом, исходя из представленных 
нами сценариев столкновения движущихся ДБ 
и на основе утверждения о том, что ДБ повы-
шают максимальную энергию атомов в системе 
в зоне их столкновения, заключаем, что в даль-
нейших работах необходимо провести рассмот-
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рение сценариев столкновения движущихся ДБ 
от пары колеблющихся атомов на базе модели с 
дальнодействующим потенциалом Морзе. Ре-
зультатом столкновения ДБ в решетке Морзе 
может стать появление дефектов решетки, 
например, пар Френкеля – вакансия-
междоузлие. 
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Аннотация. Электропластичность – это повышение деформируемости металла при снижении действу-

ющих напряжений во время пропускания через него импульсного электрического тока. Это явление, откры-

тое ещё в 1969 году советским учёным Олегом Троицким, позволяет снизить энергозатраты по сравнению с 

традиционными методами горячей деформации, так как электрический ток оказывает локальное воздействие 

именно в зоне деформации, не вызывая значительного нагрева всего объёма образца. Электроимпульсная 

обработка металлов и сплавов, основанная на электропластическом эффекте, нашла широкое применение в 

разных отраслях промышленности. Электропластический эффект чаще всего объясняется совместным воз-

действием тепловых и атермических эффектов, а также воздействием магнитного поля. Целью данного об-

зора был анализ работ по открытию и изучению электропластического эффекта, объяснению и приведению 

примеров электроимпульсной обработки металлов и сплавов, рассмотрению областей применения, таких 

как залечивание трещин контактным и бесконтактным способами, растворение включений и модификация 

структуры, а также описание первых работ и начинаний авторского коллектива в области физических основ 

энергосберегающей технологии формоизменения металлов на основе эффекта электропластичности. Были 

рассмотрены первые полученные результаты, связанные с исследованиями прироста деформации растяже-

ния для меди и алюминия при повторяющихся импульсах тока. Представлены программы для ЭВМ и патен-

ты на изобретение в области автоматизации работы лабораторной установки для исследования эффекта 

электропластичности. Показаны результаты экспериментальных исследований влияния импульсов электри-

ческого тока на эффект пружинения пластин из титанового сплава. Апробированы подходы к определению 

параметров самовосстановления усталостных трещин с помощью электрического импульса. Произведено 

моделирование процесса разряда конденсаторной батареи через образец в виде медной проволоки. Также 

показаны перспективы продолжения исследований в области бесконтактной электроимпульсной обработки 

металлов и сплавов и улучшения их коррозионных свойств. 

Ключевые слова: электропластический эффект, электроимпульсная обработка, деформация, микро-

структура, дефекты, трещины, коррозия, импульсный ток, металлы, сплавы, компьютерное моделирование. 



Обзор технологий и первых результатов в области электроимпульсной обработки  

металлов и сплавов на основе эффекта электропластичности 

 

BPMS. 2026; 23(1): 106-123 

107 

Благодарности: Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 25-22-00690, 

https://rscf.ru/project/25-22-00690/ 

_____________________________________________________________________________________________ 

Для цитирования: Семёнова М.Н., Бебихов Ю.В., Татаринов В.П., Татаринов П.С., Якушев И.А., Абдулли-

на Д.У., Семёнов А.С., Дмитриев С.В. Обзор технологий и первых результатов в области электроимпульс-

ной обработки металлов и сплавов на основе эффекта электропластичности // Фундаментальные проблемы 

современного материаловедения. 2026. Т. 23. № 1. С. 106-123. doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2026.01.012. 

_____________________________________________________________________________________________ 

Review article 

REVIEW OF TECHNOLOGY AND FIRST RESULTS IN THE FIELD OF ELECTROPULSED 

TREATMENT OF METALS AND ALLOYS BASED ON THE ELECTROPLASTICITY EFFECT 

Maria N. Semenova1†, Yuri V. Bebikhov2, Vladimir P. Tatarinov3, Pavel S. Tatarinov4,  

Ilya A. Yakushev5, Dina U. Abdullina6, Alexander S. Semenov7, Sergey V. Dmitriev8 

1,2,3,4,5 Polytechnic Institute (branch) in Mirny, Ammosov North-Eastern Federal University, Oyunskogo str., 14, 678170, Mirny, 

Russia 
6,7,8 Institute of Molecule and Crystal Physic, Ufa Federal Research Center of the Russian Academy of Sciences, Oktyabrya Ave., 

71, 450054, Ufa, Russia 

7 Western Yakut Scientific Center, Academy of Sciences of the Republic of Sakha (Yakutia), Tikhonova str., 5/1, 678170, Mirny, 

Russia 

8 Ufa State Petroleum Technological University, Kosmonavtov str., 1, 450062, Ufa, Russia 

1 mariya_semyonova86@mail.ru†, https://orcid.org/0000-0002-7298-0226 
2 bebikhov.yura@mail.ru, https://orcid.org/0000-0002-8366-4819 
3 vovatatarinov@bk.ru, https://orcid.org/0009-0002-0074-677X 
4 paveltatarinov@mail.ru, https://orcid.org/0000-0001-7430-8591 
5 yakushevilya@mail.ru, https://orcid.org/0000-0003-2539-7334 
6 abdullina.dina-u@net.ugatu.su, https://orcid.org/0000-0001-6196-6093 
7 sash-alex@yandex.ru, https://orcid.org/0000-0001-9940-3915 
8 dmitriev.sergey.v@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-6744-4445 

Abstract. Electroplasticity is an increase in the deformability of a metal with a reduction in the applied stresses during 

the passage of a pulsed electric current. This phenomenon, discovered in 1969 by Soviet scientist Oleg Troitsky, reduces 

energy consumption compared to traditional hot deformation methods, as the electric current exerts a localized effect pre-

cisely in the deformation zone, without causing significant heating of the entire sample. Electric pulse machining of metals 

and alloys, based on the electroplastic effect, has found wide application in various industries. The electroplastic effect is 

most often explained by the combined effects of thermal and athermal effects, as well as the influence of a magnetic field. 

The purpose of this review was to analyze works on the discovery and study of the electroplastic effect, explain and pro-

vide examples of electropulse processing of metals and alloys, consider areas of application such as contact and contact-

less crack healing, inclusion dissolution, and structural modification, as well as describe the initial work and initiatives of 

the authors' team in the field of the physical foundations of energy-saving technology for metal forming based on the elec-

troplasticity effect. The first results obtained related to studies of the increment of tensile strain for copper and aluminum 

under repeated current pulses were considered. Computer programs and patents for inventions in the field of automation of 

a laboratory setup for studying the electroplasticity effect are presented. The results of experimental studies of the effect of 

electric current pulses on the springback effect of titanium alloy plates are presented. Approaches to determining the pa-

rameters of self-healing of fatigue cracks using an electric pulse are tested. The process of discharging a capacitor bank 

through a copper wire sample is simulated. Prospects for continued research in the field of contactless electropulse ma-

chining of metals and alloys and improving their corrosion properties are also highlighted. 

Keywords: electroplastic effect, electropulse treatment, deformation, microstructure, defects, cracks, corrosion, pulsed 

current, metals, alloys, computer modeling. 
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Введение 

Физические основы энергосберегающей 
технологии формоизменения металлов на осно-
ве эффекта электропластичности (электропла-
стической деформации) заключаются в сниже-
нии сопротивления металла пластической де-
формации под действием электрического тока. 
Это явление, открытое ещё в 1969 году совет-
ским учёным Олегом Троицким, позволяет сни-
зить энергозатраты по сравнению с традицион-
ными методами горячей деформации, так как 
электрический ток оказывает локальное воз-
действие именно в зоне деформации, не вызы-
вая значительного нагрева всего объёма заго-
товки [1-3]. 

Эффект электропластичности обусловлен 
несколькими факторами: локальный нагрев ме-
талла в местах скопления дефектов кристалли-
ческой решётки, что облегчает их движение и 
перестройку; направленное движение электро-
нов («электронный ветер»), которое оказывает 
дополнительное воздействие на дислокации в 
металле; электромагнитные силы, возникаю-
щие при прохождении тока, способствуют пе-
ремещению атомов в кристаллической решётке. 
В результате металл становится более пластич-
ным и менее хрупким, что позволяет снизить 
усилия деформации на 20÷40%, что даёт воз-
можность использовать менее мощное обору-
дование и повышает стойкость инструмента [4-
6]. 

Для реализации эффекта электропластич-
ности при обработке металлов давлением 
должны выполняться следующие условия: за-
готовка должна находиться под механическими 
напряжениями выше предела текучести; им-
пульсный ток низкого напряжения (20÷25 В) и 
высокой плотности должен подаваться непо-
средственно в зону деформации; форма им-
пульсов должна быть прямоугольная или тра-
пецеидальная; длительность импульсов состав-
лять примерно 10-4 с, чтобы не возникал значи-
тельный сопутствующий нагрев; амплитудная 
плотность тока должна быть достаточно боль-
шая (не менее 105÷106 А/см²); частота импуль-
сов тока должна составлять, как правило, 
102÷103 Гц, чтобы все участки быстро движу-
щейся сквозь зону деформации заготовки успе-
вали подвергаться действию тока [7-9]. 

Технология электропластической деформа-
ции применяется в различных областях про-
мышленности: в металлургии – для улучшения 
пластичности труднодеформируемых сплавов 
при прокатке, волочении, прессовании; в ма-

шиностроении – для изготовления деталей 
сложной формы, особенно из высокопрочных 
материалов; при видах обработки металлов и 
сплавов, которые связаны с удалением части 
материала заготовки, например, при резке, про-
точке, фрезеровании, сверлении; при выполне-
нии технологических операций для неразъём-
ного и разъёмного соединения нескольких де-
талей из одинакового или различных материа-
лов [10, 11]. 

Энергоэффективность процесса электро-
пластической деформации обусловлена тем, 
что электрический ток оказывает локальное 
воздействие именно в зоне деформации, что 
позволяет снизить энергозатраты на 30÷50% по 
сравнению с традиционными методами горячей 
деформации [12]. 

1. Открытие и изучение электропластиче-
ского эффекта 

Электропластичность – это повышение де-
формируемости металла при снижении дей-
ствующих напряжений во время пропускания 
через него импульсного электрического тока. 
Электропластический эффект (ЭЭ) в металлах 
был открыт Троицким О.А. в 1969 году при 
воздействии одиночных импульсов тока плот-
ности 103 А/мм2 и длительностью 10-4 секунд во 
время деформации растяжения и сжатия кри-
сталла цинка [13]. 

На графике (рис. 1) в виде первичной диа-
граммы растяжения показаны первые результа-
ты экспериментальных исследований Троицко-
го. Видно, что после упругой области наблю-
даются скачки деформации, возрастающие по 
своей величине с ростом напряжения на клем-
мах разрядного устройства. 

 

 

Рис. 1. Диаграмма растяжения монокристаллов  

цинка (взято из [13]) 

Fig. 1. Stress-strain diagram of zinc single crystals  

(taken from [13]) 
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Величина таких деформационных скачков 

свидетельствует о значительном приращении 

пластической деформации в момент прохожде-

ния импульса тока. 

Существуют две гипотезы, пытающиеся 

объяснить ЭЭ: теория электронного ветра; эф-

фект неоднородного выделения джоулева теп-

ла. 

На левой диаграмме (рис. 2, а) виден рост 

числа публикаций в МБД Scopus по электро-

пластичности за последние годы [14]. Это го-

ворит о повышении интереса к данной теме. На 

соседней диаграмме (рис. 2, б) показано рас-

пределение частоты использования различных 

методов исследования ЭЭ. 

 

Рис. 2. Анализ публикаций по электропластичности 

в МБД Scopus 

Fig. 2. Analysis of publications on electroplasticity in 

the Scopus 

ЭЭ наиболее эффективен в среднем и мел-

ком металлургическом переделе, поскольку 

быстропеременный ток выталкивается на по-

верхность металла (скин-эффект). Его приме-

нение рекомендовано для таких технологиче-

ских процессов, как волочение, прокатка, 

штамповка и др., где толщина обрабатываемого 

металла невелика [15]. На рисунке 3 показаны 

схемы подвода тока при прокатке [16]. 

 

Рис. 3. Схема подвода тока при прокатке: (а) от  

валика 1 к валику 2, (б) скользящие контакты  

(взято из [16]) 

Fig. 3. The current supply scheme for rolling: (a) from 

roll 1 to roll 2, (b) sliding contacts (taken from [16]) 

2. Объяснение и примеры электроимпульс-

ной обработки 

На структурной схеме (рис. 4) наглядно 

показана деформация без протекания электри-

ческого тока и с ним. Сверху наблюдается уве-

личение внутреннего напряжения, деформация 

и разрушение. Снизу же наблюдаем термиче-

ский и атермический эффект, деформацию при 

серии импульсов и увеличение формуемости 

[17]. 

 

Рис. 4. Схематическое изображение  

электропластичности, показывающее, как  

электрический ток влияет на микроструктуру и  

механическое поведение во время пластической  

деформации (взято из [17]) 

Fig. 4. Schematic illustration of electroplasticity,  

indicating how electric current affects the  

microstructure and mechanical behavior during plastic 

deformation (taken from [17]) 

На рисунке 5 (a) показаны графические за-

висимости предела прочности на растяжение от 

деформации для различных сплавов: алюмини-

евых, магниевых, титановых и чистого титана, 

стальных и цинкового. После электроимпульс-

ной обработки (ЭИО), параметры которой по-

казаны на рисунке 5 (b), на рисунке 5 (c) 

наблюдается увеличение деформации до раз-

рушения практически для всех образцов. 
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Рис. 5. (a) Сравнение деформации при разрушении и 

предела прочности при растяжении; (b) Инженерные 

кривые напряжение-деформация и выбранные  

электрические условия (плотность электрического 

тока = 110 А/мм²); (c) Скорость увеличения  

деформации при разрушении при приложении  

электрического тока в одноосном испытании на  

растяжение (взято из [17]) 

Fig. 5. (a) Comparison of fracture strain and ultimate 

tensile strength, (b) Engineering stress-strain curves and 

selective electrical condition (electric current density = 

110 A/mm2), (c) Rate of increase in fracture stain by 

applying electric current in uniaxial tensile test (taken 

from [17]) 

3. Области применения 

3.1. Залечивание трещин контактным и бес-

контактным способами 

В работе [18] показаны результаты залечи-

вания трещин контактным подведением тока. 

На рисунке 6 показана установка для электро-

импульсной обработки (a) и её принципиальная 

схема (b). 

 

Рис. 6. Установка для электроимпульсной  

обработки контактным способом (a) и её  

принципиальная схема (b) (взято из [18]) 

Fig. 6. Installation for electric pulse processing by  

contact method (a) and its basic diagram (b)  

(taken from [18]) 

На рисунке 7 представлены изображения, 

полученные с помощью сканирующего элек-

тронного микроскопа (СЭМ), показывающие 

изменения характеристик усталостной трещи-

ны до и после ЭИО в зависимости от количе-

ства импульсов при средних плотностях тока. 

 

Рис. 7. Изображения СЭМ в режиме обратного  

рассеяния, показывающие изменения характеристик 

усталостных трещин до и после ЭИО в зависимости 

от количества импульсов при средних плотностях 

тока (взято из [18]) 

Fig. 7. SEM-backscattered images showing the changes 

in fatigue crack characteristics before and after EPT as a 

function of the number of pulses at medium current 

densities (taken from [18]) 

На рисунке 8 приведены изображения, по-

лученные с помощью цифрового микроскопа, 

показывающие усталостную трещину, рассмат-

риваемую с двух сторон надреза в образце. 

 

Рис. 8. Изображения, полученные с помощью  

цифрового микроскопа, показывающие усталостную 

трещину, рассматриваемую с двух сторон надреза в 

образце: (a) до ЭПТ (b, d) после 20 импульсов с 

плотностью тока 2 кА/мм² (c, e) после еще 30  

импульсов с плотностью тока 2,15 кА/мм²  

(взято из [18]) 

Fig. 8. Images taken by digital microscope showing the 

fatigue crack viewing from both sides of the notch in 

sample: (a) before EPT (b, d) after 20 pulses with a  

current density of 2 kA/mm2 (c, e) after 30 more pulses 

with a current density 2.15 kA/mm2 (taken from [18]) 

В работах [19, 20] показаны результаты за-

лечивания трещин токами Фуко (бесконтакт-

ным способом). Механизм залечивания заклю-

чается в концентрации тока в вершине трещи-

ны. На рисунке 9 показана схема ЭИО, где 

трубчатые образцы были закреплены на валу из 

нержавеющей стали внутри медной катушки. 
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Рис. 9. Схема ЭИО при залечивании трещин  

бесконтактным способом (взято из [19]) 

Fig. 9. Scheme of EPT for healing cracks using a  

contactless method (taken from [19]) 

На рисунке 10 (a) показаны две микротре-

щины: одна радиальная, другая тангенциаль-

ная, расположенные на поперечном сечении. 

На рисунке 10 (b) видно распределение напря-

жений вокруг тангенциальной микротрещины, 

а на (c) и (d) распределение напряжений вокруг 

радиальной микротрещины в схеме внутренне-

го и внешнего воздействия. 

 

Рис. 10. (a) Радиальные и тангенциальные  

микротрещины на поперечном сечении; (b)  

Распределение напряжений вокруг тангенциальной 

микротрещины; (c, d) Распределение напряжений 

вокруг радиальной микротрещины в схеме  

внутреннего и внешнего воздействия (взято из [20]) 

Fig. 10. (a) Radial and tangential microcracks on the 

cross section; (b) Stress distribution around the  

tangential microcrack; (c, d) Stress distribution around 

the radial microcrack in the scheme of internal and  

external influences (taken from [20]) 

3.2. Растворение включений и модификация 

структуры 

В работе [21] (рис. 11) показаны результа-

ты ЭИО для растворения включений в твердом 

растворе. Как испытания на погружение, так и 

электрохимические испытания показали поло-

жительный сдвиг потенциала коррозии и сни-

жение плотности тока коррозии, вызванные 

электроимпульсной обработкой, а также улуч-

шение коррозионной стойкости. 

 

Рис. 11. Распределение количества и размеров  

осадков при различных условиях обработки: (а) 

термическая обработка с различной  

родолжительностью и (б) электроимпульсная  

обработка (взято из [21]) 

Fig. 11. Number and size distributions of precipitates 

under different treatment conditions: (a) aging treatment 

with different durations and (b) electropulsing treatment 

(taken from [21]) 

В работе [22] (рис. 12, а) показаны резуль-

таты ЭИО дуплексной стали для её упрочнения 

и улучшения пластичности, что можно наблю-

дать на кривых напряжения-деформации (рис. 

12, б). При испытаниях на растяжение фольги 

AZ31 получены различные размеры и толщина 

зерна. 

 

Рис. 12. а) Схема установки для электроимпульсной 

обработки и физическая модель различных  

микроструктур; б) Кривые напряжение-деформация 

(взято из [22]) 

Fig. 12. a) Schematic of the electropulsing setup and 

Physical model of different microstructures; b)  

Stress-strain curves (taken from [22]) 

В работе [23] (рис. 13) произведено инду-

цирование образования остаточного аустенита 

после электроимпульсной обработки для улуч-

шения свойств AISI 420 стали, а именно нержа-

веющая сталь AISI 420 со сверхвысокой проч-

ностью (1720 МПа) и удлинением 7,9 % была 

получена методом электроимпульсного закали-

вания. После электроимпульсного закаливания 

с последующим отпуском объемная доля 

аустенита увеличилась с 4,4 % до 11,8 %. 
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Рис. 13. Схематическое изображение эволюции 

микроструктур при различных видах термической 

обработки (взято из [23]) 

Fig. 13. Schematic diagram of the evolution of different 

heat treatment microstructures (taken from [23]) 

В работе [24] (рис. 14) применена электро-

импульсная обработка для улучшения коррози-

онных свойств алюминиевого сплава 2024T4. 

Экспериментальные результаты показали, что 

улучшение растяжимости кромок зависит от 

способа применения электроимпульсной обра-

ботки и плотности электрического тока. Уста-

новлено, что коррозионная стойкость штампо-

ванных деталей после обработки электроим-

пульсами повышается, причем степень улуч-

шения коррозионной стойкости становится бо-

лее заметной с увеличением времени обработки 

электроимпульсами. 

 

Рис. 14. Схема процесса подготовки и процесса  

коррозионного погружения штампованной детали, 

влияние режимов применения электроимпульсного 

воздействия и ЭДС на максимальную силу  

расширения отверстия (взято из [24]) 

Fig. 14. The schematic diagram of preparation process 

and immersion corrosion process of punched part, effect 

of patterns of applying electropulsing and ECDs on the 

maximum hole expanding force (taken from [24]) 

Таким образом, было отмечено, что приме-

нение электроимпульсной обработки металлов 

и сплавов является весьма перспективным 

научным направлением для дальнейшего более 

детального изучения, в результате чего начаты 

собственные исследования коллективом авто-

ров. 

4. Обзор первых полученных результатов 

Целью первых исследований являлось экс-

периментальное изучение влияния импульсно-

го тока высокой плотности различной длитель-

ности на деформацию медных и алюминиевых 

проволочных образцов для последующей раз-

работки теоретического фундамента электро-

стимулированной обработки металлов давлени-

ем. Основными задачи стали: определение 

нагрева образцов в зависимости от заряда кон-

денсатора; экспериментальное изучение эффек-

та электропластичности на медных и алюмини-

евых проводах, растягиваемых мертвым гру-

зом; анализ влияния повторяющихся импульсов 

при заданном растягивающем напряжении. 

Первой совместной работой стало написание 

обзорной статьи [25]. 

Предпосылками для научного сотрудниче-

ства в области изучения электропластического 

эффекта между ИФМК УФИЦ РАН и МПТИ 

(ф) СВФУ послужило наличие опыта и компе-

тенций в области разработки силовых частей 

различных лабораторных установок, т.к. на ка-

федре «Электроэнергетики и автоматизации 

промышленного производства» МПТИ (ф) 

СВФУ в 2020-2022 годах велись работы по 

изучению шаровой молнии, а точнее её лабора-

торного аналога – гатчинского разряда [26-29]. 

В последствии между институтами было под-

писано соглашение о сотрудничестве. 

 

Рис. 15. Результаты изучения лабораторного  

аналога шаровой молнии (взято из [26, 28]) 

Fig. 15. Results of a study of a laboratory analogue of 

ball lightning (taken from [26, 28]) 

Первые работы, связанные с электропла-

стичностью, на кафедре ЭиАПП МПТИ (ф) 

СВФУ начались со сбора лабораторной уста-

новки. Первые эксперименты относились к 
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изучению электрических параметров [30], а 

именно влиянию величины и длительности им-

пульса тока, величины напряжения и электро-

ёмкости, численного и компьютерного модели-

рования (рис. 16). 

 

Рис. 16. Первая установка для изучения  

электропластичности и её силовая схема, а также  

результаты измерения тока большой величины с 

помощью пояса Роговского (взято из [30]) 

Fig. 16. The first setup for studying electroplasticity and 

its power circuit, as well as the results of measuring 

high current using a Rogowski coil (taken from [30]) 

Первыми результатами [31] стали измере-
ния мгновенной деформации образцов из мед-
ной проволоки диаметром 1 и 2 мм в состоянии 
поставки и после отжига. Измерения проводи-
лись для различной скорости деформации на 
стадии установившейся ползучести и для раз-
личных значений напряжения на конденсатор-
ной батарее. Образец имел длину 400 мм, ис-
пытания проходили при комнатной температу-
ре. Во всех случаях нагрев образцов за счёт 
прохождения импульса тока был незначитель-
ным и не превышал 40°С. В результате иссле-
дований было отмечено близкое к линейному 
увеличение удлинения с ростом напряжения на 
конденсаторе, а также с некоторым ускорением 
данной зависимости для больших напряжений 
(140 и 160 В). Увеличение скорости деформа-
ции ползучести с 𝜀=10-5 до 𝜀=5·10-5 с-1 привело 
примерно к четырехкратному увеличению 
скачка деформации, вызванного импульсом то-
ка. 

В работе [32, 33] нами использовалась медь 
М1, имеющая предел текучести 125 МПа. На 
рисунке 17 (слева сверху) показана диаграмма 
растяжения медной проволоки. Длина образцов 
составляла 350 мм. Микроструктура медной 
проволоки показана в левой нижней части ри-
сунка 17, где (a) и (c) карты распределения ори-
ентации зерен, (b) и (d) распределение границ 
зерен в зависимости от угла разориентации. 

 

Рис. 17. Диаграмма растяжения медной проволоки, 

её микроструктура и графики увеличения  

пластической деформации при растяжении  

(взято из [32]) 

Fig. 17. Tensile stress–strain diagram of copper wire, its 

microstructure, and graphs of plastic strain increase  

under tension (taken from [32]) 

На графиках (рис. 17) справа сверху пока-
зано увеличение пластической деформации при 
растяжении в зависимости от количества элек-
трических импульсов при разных значениях 
фиксированного растягивающего напряжения. 
Снизу видна зависимость приращения пласти-
ческой деформации при растяжении от напря-
жения. На рисунках (a) показаны результаты 
для проволоки в состоянии поставки, а на (b) – 
в отожжённом состоянии. 

В работах [34-36] нами помимо медных об-
разцов, также использовались образцы из алю-
миния. Была определена зависимость измене-
ния температуры образцов меди и алюминия от 
напряжения на батарее конденсаторов (рис. 18). 
Синяя пунктирная линия показывает степен-
ную зависимость ∆T от U. Изменение темпера-
туры рассчитывалось через коэффициент теп-
лового расширения. 

 

Рис. 18. График зависимости изменения  

температуры образцов меди и алюминия от  

напряжения на батарее конденсаторов (взято из [34]) 

Fig. 18. Graph of the dependence of the temperature 

change of copper and aluminum samples on the voltage 

on the capacitor bank (taken from [34]) 
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На следующий графиках (рис. 19) показан 

прирост деформации растяжения для Cu (a) и 

Al (b) при повторяющихся импульсах тока, в 

исходном и отожжённом состояниях, соответ-

ственно. Также справа на рисунке 19 показана 

зависимость для скорости ползучести образцов 

после импульса электрического тока. 

 

Рис. 19. Графики зависимости прироста деформации 

растяжения для Cu (a) и Al (b), зависимость для  

скорости ползучести образцов после импульса  

электрического тока (взято из [34]) 

Fig. 19. Graphs of the increase in tensile strain for Cu 

(a) and Al (b), dependence for the creep rate of samples 

after an electric current pulse (taken from [34]) 

 

Рис. 20. Схемы автоматизированной лабораторной 

установки: а) механическая часть, б) расположение 

датчиков (взято из [42]); оттиски патентов и  

свидетельств на программы для ЭВМ 

Fig. 20. Schemes of the automated laboratory setup: a) 

mechanical part, b) arrangement of sensors (taken from 

[42]); patent imprints and certificates for computer  

programs 

Продолжением работы стала модификация 

лабораторной установки, а также разработка и 

патентование автоматизированной лаборатор-

ной установки для исследования эффекта элек-

тропластичности [37]. Вместе с ней было раз-

работано 3 программы для ЭВМ [38-40]. Работа 

по модернизации установки была продолжена в 

результате чего был получен Евразийский па-

тент «Автоматизированная лабораторная уста-

новка для экспериментального исследования 

способов электроимпульсной обработки метал-

лов» [41]. 

5. Обзор результатов экспериментальных 

исследований 

В работах [43, 44] представлены результа-

ты экспериментальных исследований влияния 

импульсов электрического тока на эффект пру-

жинения пластин из титанового сплава, а имен-

но работе [44] исследовались пластины из ти-

танового сплава марки ВТ6 после гибки в V-

образной матрице с углом 90° и радиусом кри-

визны 5 мм. На рисунке 21 (слева сверху) схе-

матически показана оснастка для гибки. Ниже 

показаны примеры образцов после изгиба без 

тока (a) и после прохождения импульсов тока в 

количестве: (б) – 1, (в) – 3, (г) – 5 и (д) – 10, при 

напряжении 130 В. Также показано изменение 

угла изгиба α образцов в зависимости от коли-

чества импульсов тока для различных значений 

напряжения на конденсаторной батарее. В пра-

вой части рисунка 21 показаны РЭМ-

изображения микроструктуры (a) исходного со-

стояния и (б) границы между зонами, подверг-

шейся (нижняя) и не подвергшейся (верхняя) 

температурному воздействию для пластины, 

подвергнутой электроимпульсной обработке в 

изогнутом состоянии. 

 

Рис. 21. Схема оснастки для гибки и подвода тока, 

графики изменения угла изгиба и РЭМ-изображения 

микроструктуры образцов (взято из [44]) 

Fig. 21. Schematic diagram of the equipment for  

bending and current supply, graphs of the change in 

bending angle and SEM images of the microstructure of 

the samples (taken from [44]) 

В работах [45-47] были опробованы подхо-

ды к определению параметров самовосстанов-

ления усталостных трещин с помощью элек-

трического импульса. В работе, представлен-

ной в виде препринта [47], усталостная трещи-
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на длиной 1,13 мм в стальной пластине марки 

09Г2С была полностью залечена с помощью 

обработки импульсным током. Использовались 

следующие параметры импульсного тока: ко-

личество импульсов – 6, длительность импуль-

са – 10-4 с, напряжение на конденсаторе увели-

чивалось от импульса к импульсу в диапазоне 

от 200 до 250 В, максимальная плотность тока 

составляла от 103 до 1,25·103 А/мм2. Результаты 

анализа залеченной трещины выявили специ-

фические структурные и фазовые превращения 

(рис. 22). 

 

Рис. 22. Схема электроимпульсной обработки  

образца; оптическое изображение трещины,  

залеченной шестью импульсами тока; изображения 

микроструктуры после залечивания трещины; карта 

точек, в которых проводились измерения, и  

распределение микротвердости вдоль направления, 

перпендикулярного зажившей трещине  

(взято из [47]) 

Fig. 22. Schematic diagram of the electric pulse  

treatment of the sample; optical image of a crack healed 

by six current pulses; images of the microstructure after 

crack healing; map of the points at which measurements 

were taken, and the distribution of microhardness along 

the direction perpendicular to the healed crack  

(taken from [47]) 

Образование мартенсита с повышенной 

микротвёрдостью в области залеченной трещи-

ны может снизить усталостную прочность об-

разца. С другой стороны, мартенсит обладает 

более высокой коррозионной стойкостью. 

В работах [48, 49] произведено моделиро-

вания процесса разряда конденсаторной бата-

реи через образец в виде медной проволоки. 

При помощи метода наименьших квадратов и 

дискретного преобразования Фурье, были оце-

нены параметры индуктивности и сопротивле-

ния всей системы. После чего индуктивность 

была определена численно. Разработаны две 

идентичные имитационные модели в пакете 

программ MatLab (сверху) и среде SimInTech 

(снизу) (рис. 23). Получили практически пол-

ное предсказание обеими моделями таких па-

раметров, как пиковое значение тока и длина 

импульса в пределах погрешности измеритель-

ного оборудования. 

 

Рис. 23. Модели и результаты моделирования  

процесса разряда конденсаторной батареи через  

образец в виде медной проволоки в MatLab и 

SimInTech (взято из [49]) 

Fig. 23. Models and simulation results of the process of 

discharging a capacitor bank through a copper wire 

sample in MatLab and SimInTech (taken from [49]) 

6. Перспективы продолжения исследований 

В настоящее время командой авторов ве-

дётся разработка оборудования для электроим-

пульсной обработки металлов бесконтактным 

способом. В первых экспериментах использо-

вался тот же силовой блок, но вместо контакт-

ных клемм применялся специальный индуктор 

для подведения к образцу энергии электромаг-

нитного импульса бесконтактным способом 

(рис. 24). Использовались три индуктора, отли-

чающихся числом витков (два, три и четыре). 

 

Рис. 24. Схема установки и подвода тока при  

бесконтактном способе ЭИО, индукторы и образцы 

Fig. 24. Installation and current supply diagram for the 

contactless EPT method, inductors and samples 

С увеличением числа витков возрастают 

омическое сопротивление индуктора и его ин-
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дуктивное сопротивление переменному току. 

Это означает, что с ростом числа витков замед-

ляется скорость разряда конденсатора и, следо-

вательно, растет длительность электрического 

импульса при той же энергии импульса. 

Проведенные эксперименты позволили 

определить слабые места индукторов по отно-

шению к механическим нагрузкам и предельно 

допустимые токи для них. Все три индуктора в 

результате многочисленных испытаний, в кон-

це концов, вышли из строя по разным причи-

нам. Работа в этом направлении будет 

продолжена. 

Также авторами в настоящее время прово-

дится очередной эксперимент, но по нему ещё 

нет итоговых результатов. Как уже отмечалось 

ранее, электроимпульсная обработка может 

применятся для улучшения коррозионных 

свойств металлов и сплавов [50-52]. Было при-

нято решение самостоятельно проверить эту 

теорию. Были взяты 15 образцов из ржавеющей 

стальной проволоки, некоторые из которых 

подверглись электроимпульсной обработке, а 

некоторые нет. 

На рисунке 25 (а) показано как обработан-

ные и промаркированные образцы были погру-

жены в ванночку и залиты 3,5 % соляным рас-

твором. Уже через 3 суток (рис. 25, б) образцы 

подверглись коррозии. 

 

Рис. 25. Исходные образцы, погруженные в соляной 

раствор (а); образцы после коррозирования (б) 

Fig. 25. Original samples immersed in salt solution (a); 

samples after corrosion (b) 

Для оценки скорости коррозии нами ис-

пользовался самый простой гравиметрический 

метод, заключающийся в измерении массы об-

разца до и после воздействия агрессивной сре-

ды. Получены первые потери в весе, оценивае-

мые примерно в 0,0001 от исходного. Работа 

продолжится с интенсивностью измерений в 3 

дня до получения существенных результатов. 

Заключение 

В результате обзора существующих техно-

логий и уже проведённых нами исследований в 

области электроимпульсной обработки метал-

лов можно сделать следующие выводы: элек-

тропластический эффект позволяет повышать 

пластичность металлов без нагрева; электроим-

пульсная обработка, за счет локального выде-

ления тепла на дефектах, позволяет решать та-

кие задачи как растворение частиц, совершен-

ствование границ зерен, релаксацию дефектов, 

повышение коррозионной стойкости; повторя-

ющиеся импульсы тока при постоянном меха-

ническом напряжении дают прирост деформа-

ции, уменьшающийся с каждым импульсом, 

поскольку дислокации достигают более силь-

ных стопоров; показано, что электропластиче-

ский эффект проявляется ярче с повышением 

плотности тока, без значительного увеличения 

выделения тепла; получены положительные ре-

зультаты по ослаблению пружинения в титано-

вом сплаве и залечиванию макротрещины в 

стальной пластине после пропускания импуль-

сного тока; разработана компьютерная модель, 

предсказывающая пиковое значение и длину 

импульса тока при разряде конденсаторной ба-

тареи через образец, что будет очень важно при 

разработке новых и модернизации старых ла-

бораторных установок. 
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Аннотация. В работе исследовалось влияние пост обработки гидроэкструзией на сдвиговое напряже-

ние разрушения при растяжении меди с субмикрокристаллической структурой, сформированной равнока-

нальным угловым прессованием. Показано, что обработка гидроэкструзией оказывает положительное влия-

ние на пластические характеристики материала. Выявлено, что в интервале деформаций εГЭ = 0…0.6 рост 

сдвигового напряжения разрушения приводит к увеличению предела прочности до 10%, а при дальнейшем 

повышении величины деформации гидроэкструзией предел прочности падает вследствие деформационного 

разогрева. Сканирующей электронной микроскопией исследованы поверхности разрушения. Определена 

величина соотношения предела прочности к сдвиговому напряжению разрушения, при которой изменяется 

механизм разрушения при растяжении от сдвигового на механизм нормального отрыва. Оценено влияние 

деформации гидроэкструзии на размеры ямок разрушения: средний диаметр ямок возрастает почти в 2 раза, 

что свидетельствует о повышении вязкости материала. Исследованы структурные изменения материала ме-

тодом просвечивающей электронной микроскопии, показано формирование аксиальной текстуры в процессе 

обработки гидроэкструзией, что привело к повышению сдвигового напряжения разрушения и предела проч-

ности. 

Ключевые слова: сдвиговое напряжение разрушения, субмикрокристаллическая структура, медь, гид-

роэкструзия, равноканальное угловое прессование, деформация, предел прочности, относительное удлине-
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Abstract. The effect of postprocessing by hydrostatic extrusion on the fracture shear stress during tensile test-

ing of ultra-fine grained copper obtained by equal-channel angular pressing was investigated. The hydrostatic extru-

sion processing influence has a positive effect on the plastic characteristics of the material was shown. The fracture 

shear stress increasing leads to increase the tensile strength to 10% in the range of εHE=0..0.6, with a further increase 

of deformation value the tensile strength decreases due to deformation heating was revealed. The fracture surfaces 

were examined by scanning electron microscopy. The tensile strength to the fracture shear stress ratio value, at 

which the mechanism of tensile fracture changes from shear to the mechanism of normal separation, was deter-

mined. The deformation of the hydrostatic extrusion influence on the dimples size was estimated: the mean dimples 

diameter raising almost twofold, which indicates an increase in the material viscosity. Structural changes in the ma-

terial were studied by transmission electron microscopy. The axial texture during the hydrostatic extrusion process 

was formed, which leads to fracture shear stress and tensile strength increasing. 

Keywords: fracture shear stress, ultra-fine grained structure, copper, hydrostatic extrusion, equal-channel an-

gular pressing, deformation, strength, relative elongation, relative constriction, fracture mechanism, fracture angle. 
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Введение 

Медь – один из важнейших металлов, об-

ладающих высокой пластичностью, ковкостью, 

тепло- и электропроводностью, а также высо-

кой стойкостью к коррозии [1]. Медь и её спла-

вы широко используются в различных механи-

ческих деталях, включая сварочные электроды 

одноточечных сварочных аппаратов, автомо-

бильные детали, гидравлические линии давле-

ния и многие другие. Поэтому улучшение ме-

ханических свойств меди для расширения её 

применения является актуальной исследова-

тельской задачей [2]. 

Одним из подходов к решению является 

измельчение зеренной структуры до субмикро-

кристаллического (СМК) состояния, для чего 

применяют методы интенсивной пластической 

деформации (ИПД) [3, 4]. Использование этих 

методов позволяет в 2-3 и более раза повысить 

прочностные характеристики меди и сплавов на 

ее основе [5, 6]. Наиболее распространенным 

методом ИПД для получения прутковых мате-

риалов является метод равноканального угло-

вого прессования (РКУП) [7]. Суть метода за-

ключается в продавливании заготовки через два 

пересекающихся канала, в результате чего ма-

териал испытывает интенсивные деформации 

простого сдвига, что приводит к измельчению 

зерна вплоть до наноразмеров и значительному 

повышению прочности. Однако, сопоставление 

прочностных свойств на примере магниевых 

сплавов с одинаковым размером зерна после 

РКУП и радиально-сдвиговой прокатки показа-

ло большие значения в пользу прокатки [8]. Это 

связано с тем, что в процессе обработки РКУП 
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в материале образуется наклоненная на 45-500 к 

направлению прессования базисная текстура 

[9]. Формирование такой текстуры после РКУП 

приводит к заниженным значениям критиче-

ского напряжения сдвига для основных дей-

ствующих систем деформаций, что косвенно 

свидетельствует о снижении прочности [8]. 

Исследование режима разрушения меди 

при испытаниях на растяжение после обработ-

ки РКУП (1-3 перехода) показало, что незави-

симо от числа циклов материал разрушается по 

сдвиговому механизму с углом отрыва θ=450 

[10]. Согласно критерию разрушения при рас-

тяжении, это свидетельствует о незначительной 

величине отношения сдвигового напряжения 

разрушения τ0 к нормальному напряжения раз-

рушения σ0 [11].  

Дополнительное увеличение прочности 

меди СМК структурой, сформированной 

РКУП, возможно при повышении величины 

сдвигового напряжения разрушения. Для этого 

рекомендуется скомбинировать обработку с 

другой схемой деформирования, что уменьшит 

влияния текстуры, сформированной простым 

сдвигом [12, 13]. Так, например, применение 

гидроэкструзии (ГЭ) после обработки РКУП 

алюминиевого сплава АМц в зависимости от 

величины деформации позволило повысить 

прочность ещё на 5-20% [14]. 

Цель данной работы исследовать влияние 

деформации гидроэкструзии на сдвиговое 

напряжение разрушения и прочность субмик-

рокристаллической меди, сформированной 

равноканальным угловым прессованием. 

2. Материал и методика исследования 

Материалом для исследования служила 

бескислородная медь марки М0б, предвари-

тельно отожженная (6000С 2 часа), с пределом 

прочности на разрыв σв=242±4 MPa и относи-

тельным удлинением δ=47.1±0.5%. Для перево-

да в СМК состояние заготовки диаметром 20 

mm и длиной 140 mm были обработаны с ис-

пользованием установки для РКУП с соответ-

ствующим диаметром рабочего канала, углом 

его пересечения Ф=900 и углом внешнего за-

кругления Ψ=370. Это обеспечивало деформа-

цию за один проход ε≈1 [15]. Медные заготовки 

подверглись 12 циклам прессования с поворо-

том вокруг своей оси на 900 после каждого 

цикла деформирования (маршрут BС [12]). 

Данный деформационный режим для меди 

обеспечивает формирование однородной рав-

ноосной структуры [16, 17]. Таким образом 

суммарная деформация, накопленная РКУП в 

заготовках, составила εРКУП=12. 

В дальнейшем СМК медь после удаления 

концевых эффектов РКУП (20 mm с каждого 

торца) обрабатывалась ГЭ. На установке с ра-

бочим диаметром контейнера 22 мм материал 

деформировался через коническую матрицу с 

выходным диаметром отверстия dм=11 mm с 

различными степенями деформации εГЭ=ln 

(dз
2/dм

2) =0.3, 0.6, 0.9, 1.2, где dз –диаметр заго-

товки, на который перетачивалась заготовка 

перед ГЭ. Скорость перемещения пуансона со-

ставляла 3 mm/s, рабочей жидкостью выступа-

ло индустриальное масло И30. 

Сдвиговое напряжение разрушения τ0 

определялось на базе критерия «эллипса» по 

значениям предела прочности σв при растяже-

нии и угла отрыва θ, используя зависимость 

этих параметров, представленную на рис. 1 

[11]. 

 

Рис.1. Зависимость относительного предела  

прочности σв/τ0 и угла отрыва θ от отношения  

α= τ0/σ0 [11]. 

Fig. 1. Dependence of the tensile strength σв/τ0 and  
fracture angle θ on the ratio α= τ0/σ0 [11]. 

Испытания на растяжение проводили на 

разрывной машине Р-50 на образцах с диамет-

ром разрывной части 5 mm с пятикратной дли-

ной (ГОСТ 1497–84, тип III) со скоростью де-

формации =1х10- 3s-1. Макроскопический вид 

пластичного разрушения фотографировали с 

использованием цифровой камеры, установ-

ленной в Apple iPhone 13 Pro. Угол отрыва из-

меряли с использованием программы ImageJ. 

Микрорельеф центральной части поверхности 
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разрушения исследовали с использованием 

сканирующего электронной микроскопии 

(СЭМ) с использованием микроскопа JSM-

6490LV. Микроструктуру исследовали методом 

просвечивающей электронной микроскопии 

(ПЭМ) с использованием микроскопа JEOL 

JEM-200А. 

3. Результаты и обсуждение 

На рис. 2 показано влияние деформации 
гидроэкструзии εГЭ на макроскопический вид 
пластического разрушения при растяжении ме-

ди с СМК структурой, сформированной РКУП. 
В исходном состоянии разрушение происходит 
по типу косого излома с углом отрыва θ=500. 
Различие величины угла отрыва с данными ра-
боты [10], по-видимому, связаны с большим 
числом циклов РКУП, что обеспечивает одно-
родную равноосную структуру без вытянутых 
зерен вдоль линии сдвига [8, 16], и погрешно-
стью измерений. С применением обработки ГЭ 
угол отрыва θ растет с увеличением степени 
деформации εГЭ и достигает максимального 
значения θ=900 при деформации εГЭ=1.2, харак-
тер разрушения переходит в чашечный тип. 

 

Рис. 2. Влияние деформации ГЭ на макроскопический вид пластического разрушения при растяжении СМК 

меди. 

Fig. 2. The effect of hydrostatic extrusion deformation on the macroscopic appearance of plastic fracture during  
tensile testing of ultra-fine grained (UFG) copper.

 

Зависимость угла отрыва θ и отношения 

предела прочности к сдвиговому напряжению 

разрушения, построенное по критерию «эллип-

са» [11], от деформации ГЭ представлено на 

рис. 3. Как видно, в исходном состоянии отно-

шение предела прочности к сдвиговому напря-

жению разрушения СМК меди имеет макси-

мальное значение σв/τ0=1.86. С применением 

деформации ГЭ происходит снижение данного 

отношения на всем промежутке деформаций 

вплоть до σв/τ0=1.4 при максимальном уровне 

деформации ГЭ εГЭ=1.2. При этом интенсивное 

снижение σв/τ0 до 1.60 наблюдается сразу после 

смены схемы деформирования при деформации 

ГЭ εГЭ=0.3, после чего происходит практически 

линейное понижение σв/τ0 с увеличением де-

формации ГЭ. Снижение отношения предела 

прочности к сдвиговому напряжению разруше-

ния под действием ГЭ возможно при снижении 

предела σв прочности или повышении сдвиго-

вого напряжения разрушения τ0, а также может 

являться результатом их взаимного изменения. 
Влияние деформации ГЭ на механические 

свойства при растяжении СМК меди приведено 
в таблице 1. До обработки ГЭ сдвиговое 
напряжение разрушения составляло 

τ0=233±5 MPa, а предел прочности 
σв=434±10 MPa. Применение ГЭ повышает обе 
прочностные характеристики до максимальных 
значений τ0=324±5 MPa и σв=477±8 MPa при 
величине деформации εГЭ=0.9. С превышением 
этой величины деформации происходит сниже-
ние прочностных свойств, что связано с интен-
сификацией процессов динамического возврата 
и рекристаллизации вследствие деформацион-
ного разогрева при ГЭ [18, 19]. 

 

Рис. 3. Зависимость угла отрыва при растяжении 

СМК меди и отношения предела прочности к  

сдвиговому напряжению разрушения σв/τ0 от  

деформации гидроэкструзией. 

Fig. 3. Dependence of UFG copper fracture angle θ  
during tensile testing and the tensile strength σв/τ0 on 

the deformation value εHE. 
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Таблица 1. Влияние деформации гидроэкструзией на механические свойства СМК меди. 

Table 1. The effect of hydrostatic extrusion deformation on the UFG copper mechanical properties. 

Деформация гидроэкструзией εГЭ 0 0,3 0,6 0,9 1,2 

Сдвиговое напряжение разрушения τ0, MPa 233±5 286±5 311±5 324±5 309±10 

Предел прочности σв, MPa 434±10 459±8 476±7 477±8 432±14 

Относительное сужение ψ, % 77.0±2.2 85.8±2.0 86.7±1.8 88.8±2.1 91.1±1.8 

Относительное удлинение δ, % 19.3±0.4 19.9±0.3 19.1±0.3 18.9±0.3 21.0±0.4 

Для дальнейшего анализа влияния обра-
ботки ГЭ на механические свойства СМК меди 
при растяжении на рис. 4 показано относитель-
ное изменение сдвигового напряжения разру-
шения Δτ0 и предела прочности Δσв от дефор-
мации εГЭ. Как видно, приращение сдвигового 
напряжения разрушения от деформации ГЭ 
больше, чем для предела прочности, что объяс-
няет снижение их отношения (рис. 3) при росте 
обоих характеристик. На отрезке деформации 
гидроэкструзией εГЭ=0-0.6 наблюдается интен-
сивное приращение прочностных характери-
стик, которое достигает значений Δτ0=33.5% и 
Δσв=9.7%. С увеличением деформации до 
εГЭ=0.9 наблюдается замедление роста проч-
ностных характеристик, особенно предела 
прочности, при этой величине их повышение 
достигает максимума Δτ0=39.0% и Δσв=9.9%. 
Обработка ГЭ с деформацией εГЭ=1.2 приводит 
к незначительному снижению приращения 
сдвигового напряжения разрушения Δτ0=32.6% 
и к полной потере для предела прочности Δσв=-
0.5%. 

 

Рис. 4. Относительное изменение сдвигового 

напряжения разрушения Δτ0 и предела прочности 

при растяжении Δσв от деформации εГЭ. 

Fig. 4. Dependence of the change in fracture shear 
stress Δτ0 and tensile strength Δσв on deformation εHE. 

Гидроэкструзия оказывает положительное 

влияние на пластические характеристики СМК 

меди, особенно на относительное сужение, ко-

торое в исходном состоянии составляла 

ψ=77.0±2.2% (табл. 1). Применение ГЭ с малой 

степенью деформации εГЭ=0.3 приводит к ин-

тенсивному увеличению относительного суже-

ния до ψ=85.8±2.0%, также наблюдается и не-

большой рост относительного удлинения, кото-

рый возрастает с δ =19.3±0.4% до δ =19.9±0.3%. 

Дальнейшее увеличение степени деформации 

приводит к монотонному увеличению относи-

тельного сужения до ψ=91.1±1.8% при макси-

мальной величине деформации ГЭ. Относи-

тельное удлинение ведет себя иначе: при вели-

чине деформации ГЭ εГЭ=0.6-0.9 происходит 

его снижение до δ =18.9±0.3%, а при деформа-

ции εГЭ=1.2 рост до δ =21.0±0.4%. Увеличение 

относительного удлинения при εГЭ=1.2, по-

видимому, связано со снижением прочностных 

характеристик в результате процессов динами-

ческого возврата и рекристаллизации. 

Сканирующая электронная микроскопия 

центральной части поверхности разрушения 

при растяжении СМК меди для всех образцов 

показала наличие волокнистой зоны, состоящей 

из разделенных гребнями ямок, в которой за-

рождаются, развиваются и объединяются поры, 

что характерно вязкому типу разрушения. На 

внутренней поверхности ямок наблюдаются 

волнистые линии, что свидетельствует о 

скольжении меди по линиям скольжения вслед-

ствие большой пластической деформации в 

процессе роста ямок перед разрушением.  

В исходном состоянии после РКУП волок-

нистая зона СМК меди состоит из ямок парабо-

лической формы, вытянутых в одну сторону, 

что свидетельствует о сдвиговом механизме 

разрушения (рис 5а). В случае последующей ГЭ 

с деформацией εГЭ=0.3 волокнистая зона состо-

ит из равноосных ямок нормального отрыва 

(рис 5б). Снижение отношения предела проч-

ности к сдвиговому напряжению разрушения 

σв/τ0=1.86 в исходном состоянии до σв/τ0=1.60 
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после ГЭ достаточно для изменения механизма 

разрушения со сдвигового в механизм нор-

мального отрыва. По-видимому, качественное 

изменение механизма разрушения при малой 

величине деформации (εГЭ=0.3) и приводит к 

повышению пластических характеристик, от-

меченных выше. 

Оценка размеров ямок разрушения показа-

ла, что применение ГЭ приводит к их росту. В 

исходном состоянии средний размер ямок со-

ставлял dср=5.6 µm, после ГЭ с максимальной 

деформацией увеличился до dср=10.7 µm. 

Укрупнение ямочного рельефа в процессе об-

работки ГЭ свидетельствует о повышении вяз-

кости материала, поскольку для образования 

трещины необходима большая пластическая 

деформация при слиянии пор и формировании 

ямок отрыва [20]. 

Влияние деформации ГЭ на структурные 

изменения меди с СМК структурой исследова-

лись вдоль оси деформирования. В исходном 

состоянии после предварительной обработки 

РКУП была сформирована равноосная структу-

ра с размером зерен 200-300 nm и высокоугло-

вой разориентировкой границ (рис. 6. а). Для 

малых деформаций ГЭ значимых изменений 

структуры не наблюдалось. При увеличении 

деформации до εГЭ=1.2 происходит формирова-

ние аксиальной текстуры с зернами размером 

до 500 nm, вытянутыми вдоль оси деформиро-

вания (рис. 6 б). 
В технически чистых металлах с СМК 

структурой зарождение микропор и развитие 
трещин происходит преимущественно на гра-
ницах зерен [20, 21]. Формирование вытянутых 
зерен вдоль оси нагружения препятствует раз-
витию сдвигового механизма разрушения, тем 
самым повышая сдвиговое напряжение разру-
шения и предел прочности материала. 

 

Рис. 5. Микрорельеф центральной части поверхности разрушения при растяжении СМК меди:  

а – в исходном состоянии (σв/τ0=1.86), б – после гидроэкструзии с εГЭ=0.3 (σв/τ0=1.60). СЭМ, контраст во 

вторичных электронах. 

Fig. 5. The fracture surface central part of UFG copper tensile test: a – initial state (σв/τ0=1.86), б – after 
hydrostatic extrusion with εHE=0.3 (σв/τ0=1.60). SEM, the contrast is in the secondary electrons. 

 

Рис. 6. Микроструктура СМК меди вдоль оси деформирования (ПЭМ): а – исходное состояние, б – после 

гидроэкструзии с εГЭ=1.2. 

Fig. 6. Microstructure of UFG copper along the deformation axis (TEM): а – initial state, б – after hydrostatic  
extrusion with εHE=1.2.
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4. Выводы 

1. Пост обработка гидроэкструзией меди с 

субмикрокристаллической структурой, сфор-

мированной равноканальным угловым прессо-

ванием, позволяет дополнительно повысить 

прочностные свойства материала при растяже-

нии. Гидроэкструзия с деформацией до εГЭ=0.6 

обеспечивает наиболее эффективное влияние 

роста сдвигового напряжения разрушения на 

повышение предела прочности. В этом диапа-

зоне деформаций сдвиговое напряжение раз-

рушения повышается на 33.5% до 

τ0=324±5 MPa, а предел прочности на 9.7% до 

σв=476±7 MPa. 
2. Снижение отношения предела прочности 

к сдвиговому напряжению разрушения с 
σв/τ0=1.86 до σв/τ0=1.60 приводит к изменению 
механизма разрушения при растяжении со 
сдвигового на механизм нормального отрыва. 
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Памяти Александра Марковича Глезера  

26 января 2026 года исполнилось бы 80 лет Александру Марковичу Глезеру, доктору физико – 

математических наук, профессору - крупному ученому и лидеру научной школы в области изучения и 

разработки многофункциональных материалов нового поколения. Под его руководством выполнен ряд 

фундаментальных и прикладных исследований нанокристаллических и аморфных функциональных 

материалов. Он является ведущим ученым России в области материалов, полученных методами 

закалки из расплава и интенсивной пластической деформации. Он также известен как ведущий ученый 

в области применения электронно-микроскопических методов для исследования структуры 

конденсированного состояния.  

Им впервые обнаружены необычные эффекты структурно-фазовых превращений, связанные с 

высокой степенью пересыщения материалов избыточными вакансиями, формирующимися при закалке 

из расплава. Им также впервые обнаружен и детально проанализирован размерный эффект при 

мартенситном превращении в нанокристаллах. А.М.Глезеру принадлежит новый оригинальный 

подход, позволивший понять природу структурно – фазовых превращений, происходящих при 

интенсивной пластической деформации.  

А.М. Глезером установлены способы и конкретные режимы кардинального повышения магнитных, 

прочностных и пластических и свойств модельных и промышленных функциональных материалов на 

основе железа, никеля и кобальта, в основе которых лежат методы получения нанокристаллических 

структур с помощью закалки из расплава в сочетании с интенсивной пластической деформацией.  

А.М.Глезер более 20 лет руководил Институтом металловедения и физики металлов им. академика 

Г.В. Курдюмова - одним из авторитетнейших институтов России в области материаловедения. А.М. 

Глезер - лауреат Премии РАН имени П.П. Аносова (2011 год) за выдающиеся научные работы в 

области металлургии, металловедения и термической обработки металлов и сплавов. 

А.М. Глезер был главным редактором журнала «Деформация и разрушение материалов», который 

входит в список ВАК и переводится на английский язык издательством «Шпрингер», заместителем 

главного редактора журнала «Материаловедение», членом редколлегий журналов «Известия РАН, 

серия физическая», “Journal of Material Science & Technology”, «Наноструктурное материаловедение», 

«Фундаментальные проблемы современного материаловедения» и «Проблемы черной металлургии и 

материаловедения». 

А.М. Глезер входил в состав Научных Советов РАН по физике конденсированных сред, 

наноматериалам, металловедению и металлургии. Он также являлся одним из руководителей 

Межгосударственного Координационного Совета по физике прочности и пластичности материалов.  

 В нашей памяти Александр Маркович Глезер останется как яркий и самобытный ученый, 

неутомимый исследователь, человек высоких нравственных принципов и государственного мышления. 

Имя Александра Марковича Глезера навсегда вписано в историю металлофизической науки. Мы 

навсегда сохраним светлую память об этом талантливом Человеке и Ученом! 
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