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Аннотация. Легкие интерметаллические соединения, такие как алюминиды никеля, сочетают в себе 

высокую теплопроводность и механическую стабильность, особенно при высоких температурах. Данные 

интерметаллиды нашли широкое применение в аэрокосмической и автомобильной промышленности. Тем не 

менее, алюминиды никеля имеют низкую вязкость разрушения и не высокую пластичность. В данном ис-

следовании в качестве армирующего элемента для интерметаллических матриц предлагаются углеродные 

нанотрубки (УНТ) из-за их высоких механических свойств. Исследованы влияние температуры окружаю-

щей среды и объемной доли УНТ в композите на механические свойства интерметаллида Al2Ni3. В рамках 

настоящей работы методом молекулярной динамики изучено изменение модуля Юнга и предела прочности 

композита для температур от 300 до 1700 К и объемной доли УНТ от 2% до 6%. Получено, что при высоких 

температурах у композитов, содержащих УНТ более 2% Модуль Юнга увеличивается на 28%. Однако полу-

ченные результаты показывают, что предел прочности интерметаллида Al2Ni3 снижается при внедрении 

УНТ. Существенное снижение отмечается при внедрении 1-2 УНТ, однако, для модели с 4 УНТ получено 

небольшое улучшение данного показателя на высоких температурах. 
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Abstract. Lightweight intermetallic compounds such as nickel aluminides combine high thermal conductivity 

and mechanical stability, especially at high temperatures. These intermetallic compounds have found wide applica-

tion in the aerospace and automotive industries. However, nickel aluminides have low fracture toughness and low 

ductility. In this study, carbon nanotubes (CNTs) are proposed as a reinforcing element for intermetallic matrices 

due to their high mechanical properties. The effects of ambient temperature and CNT volume fraction in the compo-

site on the mechanical properties of the Al2Ni3 intermetallic compound are investigated. In the present work, the 

change in the Young's modulus and the tensile strength of the composite for temperatures from 300 to 1700 K and a 

volume fraction of CNTs from 2% to 6% was studied using the molecular dynamics method. It was found that at 

high temperatures, the Young's modulus of composites containing more than 2% CNTs increases by 28%. However, 

the obtained results show that the tensile strength of the Al2Ni3 intermetallic compound decreases with the introduc-

tion of CNTs. A significant reduction is observed with the introduction of 1-2 CNTs, however, for the model with 4 

CNTs, a slight improvement in this indicator was obtained at high temperatures. 

Keywords: carbon nanotubes, reinforcement, modeling, mechanical properties, molecular dynamics method, 

intermetallic, tensile strength, uniaxial load, composite, LAMMPS. 
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Введение 

Интерметаллиды семейства Al-Ni обладают 

высокой твердостью, износостойкостью и 

прочностью по сравнению с чистым алюмини-

ем и никелем [1, 2] из-за их меньшего веса, бо-

лее низкой стоимости и высокой прочности при 

высоких температурах. Эти свойства данных 

композитов привлекли внимание аэрокосмиче-

ской и автомобильной промышленностей. 

Благодаря свойствам углеродных нанотру-

бок (УНТ), таким как модуль Юнга 1 ТПа и 

предел прочности на разрыв 150 ГПа [3], они 

нашли широкое применение в качестве арми-

рующего материала в полимерных [4], керами-

ческих [5] металлических [6] и интерметалли-

ческих матрицах [7]. 

Однако основное внимание в научных ис-

следованиях NiAl уделяется получению опти-

мального состава NiAl, который демонстрирует 

сниженную пластичность и вязкость разруше-

ния при комнатной температуре, сохраняя при 

этом свои уникальные интерметаллические 

свойства, такие как низкая плотность, термиче-

ская стабильность, высокая теплопроводность и 

стойкость к окислению [8]. Несколько исследо-

вателей, таких как  у Амери и соавторов [9], 

включили УНТ в матрицы алюминида никеля 

для улучшения механических свойств с помо-

щью механического легирования. Результаты 

показывают значения микротвердости 5,6 ГПа с 

соответствующим увеличением вязкости раз-

рушения. В работа [10] приведено исследова-

ние о влиянии углеродных нанотрубок в каче-

стве армирующего элемента, в результате пока-
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зано, что добавление УНТ может привести к 

более высокому упрочнению композита на ос-

нове металлической матрицы. Авторами [11] 

показано, что внедрение 2% УНТ в композит 

Ni3Al увеличивает модуль Юнга на 42%, а пре-

дел прочности более, чем на 50%. Так же в 

данной работе изучено влияние углов ориента-

ции углеродных нанотрубок на механические 

свойства интерметаллида Ni3Al. Показано, что 

ориентированные вдоль приложения нагрузки 

УНТ дают наибольший армирующий эффект. 

В рамках данного исследования изучено 

влияние объемной доли УНТ на механические 

свойства интерметаллида Al2Ni3 при различных 

температурах методом молекулярной динами-

ки. Данный метод широко используется для 

изучения поведения и свойств материалов на 

молекулярном уровне при различных условиях, 

таких как температуры, давления и химические 

воздействия [12, 13].  

Материалы и методы 

Имитационная модель. В данной работе 

для выполнения моделирования методом моле-

кулярной динамики использовался крупномас-

штабный атомно-молекулярный параллельный 

симулятор (LAMMPS) [14]. Визуализация ре-

зультатов осуществлялась с помощью про-

граммного обеспечения OVITO [15]. На рисун-

ке 1 приведена модель интерметаллида Al2Ni3, 

которая содержит внедренные углеродные 

нанотрубки типа «зигзаг» с хиральными индек-

сами (8, 0). 

 

Рис.1. Модель Al2Ni3 с внедренными углеродными нанотрубками «типа зигзаг», хиральными  

индексами (8, 0).

Модель имеет 4 вариации: чистый 

Al2Ni3, с одной (1,02 % об.д), двумя (2,02 % 

об.д.) и четырьмя (6 % об.д.) УНТ. Сначала 

была создана модель металлической мат-

рицы Al2Ni3, затем были вырезаны отвер-

стия по всей высоте кристалла и в центр 

внедрены УНТ. Число моделируемых ато-

мов для изучаемых моделей составляло от 

15100 до 15800 атомов. Диаметр отверстия 

подбирался исходя из диаметра углеродной 

нанотрубки, для уравновешивания сил Ван-

дер-Ваальса, к диаметру нанотрубки при-

бавлялись 3 Å. Постоянная одноосная 

нагрузка прикладывалась вдоль направле-

ния [001], угол ориентации УНТ по отно-

шению к прилагаемой нагрузке составлял 

0°. Вдоль всех направлений использовались 

периодические граничные условия. 
Выбор потенциалов взаимодействия. Вы-

бор потенциала межатомного взаимодействия 

играет важную роль в точности результатов 

моделирования. В данном случае полная энер-

гия интерметаллида, армированного углерод-

ными нанотрубками, состоит из трех частей 

[12]:  

CMCCMMtotal EEEE    
 В данном исследовании использовано три 

межатомных взаимодействий:  

(1) Взаимодействие между атомами углерода в 

УНТ (CC) описывался с помощью потенциала 

AIREBO [16].  

(2) Взаимодействие между атомами металличе-

ской матрицы (Ni-Al) описывался разработан-
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ным Мишиным потенциалом метода внедрен-

ных атомов (EAM) [17].  

(3) Взаимодействие между углеродом и атома-

ми металлической матрицы (C-Ni и C-AL) опи-

сывается с помощью потенциала Леннарда-

Джонса [18]. 

Результаты и обсуждение 

Как известно, температурные колебания 

являются важным фактором, существенно вли-

яющим на изменения прочностных характери-

стик материала. Для рассматриваемого интер-

металлида Al2Ni3 были рассчитаны кривые 

напряжение/деформация для чистого кристалла 

и композитов Al2Ni3, армированных различным 

количеством УНТ, при одноосном растягива-

ющей нагрузке. Результаты полученных изме-

рений при температурах от 300 К до 1700 К 

представлены на рисунке 2. 

 

Рис. 2. Кривые напряжения-деформации для композитов Al2Ni3 и Al2Ni3-CNT при различных температурах. 

Fig. 2. Stress-strain curves for Al2Ni3 and Al2Ni3-CNT composites at different temperatures.

При растяжении чистого Al2Ni3 в области 

0,13 < ε < 0,15 на кривой появляется скачок 

напряжения, свидетельствующий о начале пла-

стической деформации. Для композитов с 2 и 4 

УНТ это диапазон смещается в область 0,07<ε 

<0,1. Первоначальное небольшое падение 

напряжения означает, что вся структура пре-

взошла предел текучести. Это снижение 

напряжения соответствует фазе текучести ин-

терметаллида Al2Ni3, которая возникает из-за 

деформации растяжения определенных атомов, 

окружающих УНТ. 

Предел прочности определялся как 

наибольшее значение напряжения на кри-

вых представленных на рисунке 2. Падение 

предела прочности с внедрением УНТ при 

растягивающей нагрузке обусловлено 

наличием дополнительных напряжений в 

кристалле, возникающих в месте контакта 

металла и нанотрубки, что приводит к по-

явлению дислокаций при меньших дефор-

мациях. Но определяющим фактором явля-

ется методика эксперимента, т.е. периоди-

ческие граничные условия, это не обеспе-

чивает сохранение объема, и при растяже-

ние свободный объем локализуется вблизи 

нанотрубок, уменьшает их роль как арми-

рующего элемента, ослабляя композит. 

Модуль упругости рассчитывался путем 

регрессионного анализа. Результаты для 

всех моделей композита Al2Ni3 приведены 

на рисунке 3. 
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Рис. 3. Механические свойства интерметаллида Al2Ni3 без УНТ и с различным количеством УНТ  

в диапазоне температур 300К-1700К: а) модуль Юнга; б) предел прочности. 

Fig. 3. Mechanical properties of the intermetallic compound Al2Ni3 without CNTs and with different amounts 

of CNTs in the temperature range of 300K-1700K: a) Young's modulus; b) tensile strength.

Отмечается, что внедренные УНТ по-

влияли на увеличение модуля упругости: 

для модели с одной УНТ видим повышения 

на 11%, для модели с четырьмя УНТ на 

28%. С увеличением температуры модуль 

Юнга имеет тенденцию к уменьшению, хо-

тя для некоторых отдельных точек фикси-

ровался рост в композите. Также стоит от-

метить, что температура оказывает мень-

шее влияние на модуль Юнга в композите 

Al2Ni3-УНТ, чем в чистом интерметаллиде. 

Для такой механической характеристики 

как предел прочности отмечается снижение 

значение с увеличением температуры. Так 

же отмечается, что данная характеристика 

для всех моделей с УНТ имеет значение 

ниже, чем в модели чистого кристалла. Мо-

дели с 1 и 2 УНТ имеют близкие значения, 

на 5% выше значения имеет модель с 4 

УНТ. 

Выводы 

Методом молекулярной динамики были 

изучены механические характеристики интер-

металлида Al2Ni3, армированного углеродными 

нанотрубками, при одноосной нагрузке при 

температурах 300К – 1700 К. Полученные ре-

зультаты показали, что температура имеет су-

щественное влияние на изменения изучаемых 

характеристик при растягивающей нагрузке. 

При низких температурах (300 К) влияние ар-

мирования УНТ не отмечается. При высоких 

температурах (> 300 К) отмечали повышение 

модуля упругости по сравнению с чистым кри-

сталлом Al2Ni3.  Наибольший эффект достига-

ется для модели с двумя УНТ. Что касается 

предела прочности, то внедренные УНТ оказа-

ли отрицательное влияние на композит, как при 

низких, так и при высоких температурах. Опре-

деляющим фактором является формирование 

дефектных структур в виде пор вблизи контак-

та металла и УНТ ввиду методики эксперимен-

та с периодическими граничными условиями, 

накладываемыми на модель. Также важную 

роль играет слоистая структура металлической 

матрицы для данных направлений нагружения. 
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