Атомарная динамика структурно-фазовых трансформаций в системе NiNb
Доронина М.А.

студент
Казанский (Приволжский) федеральный университет

Россия, 420008,г. Казань, ул. Кремлёвская, д.18, 

E-mail: maria.doronina.0211@gmail.com
Аморфные сплавы на основе Ni обладают уникальными физико-механическими свойствами, среди которых коррозионная стойкость, биосовместимость, высокая прочность. Особый интерес представляют объемные аморфные металлические сплавы для практических применений в электронике и медицине. Большинство металлических стекол состоят из трех и более компонент и такие сплавы сложно поддаются численной интерпретации. Поэтому бинарные металлические сплавы, способные образовывать стабильные аморфные структуры, являются более предпочтительными и востребованными для симуляционных исследований. Среди таких сплавов особый интерес вызывает система NiNb (Ni62Nb38) [1].
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Рис. 1. Зависимость доли кристаллической фазы от величины деформации: (левая панель) данные для Ni, (правая панель) данные для Nb
Настоящая работа направлена на исследование процессов формирования и роста кристаллической фазы в системе NiNb в условиях устойчивого неравновесия, вызванных высокими давлениями (от 200 GPa до 1000 GPa) и сдвиговой деформацией  с различными фиксированными скоростями. Нами показано, что сдвиговая деформация способствует формированию очагов кристаллической фазы.  Обнаружено наличие порогового давления, необходимого для инициализации процессов зародышеобразования и для формирования стабильных кристаллитов (см. рисунок 1). Показано, что кристаллизация системы происходит не полностью. Это связано фазовым расслоением и образованием кристаллических доменов, состоящих из  атомов Ni и Nb. Подтверждение этому получено в результате кластерного анализа результатов молекулярно-динамических расчетов.
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