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Механические свойства пористого никелида титана с различным

пространственным распределением пор при одноосном растяжении
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Построена модель нанопористого никелида титана, где распределение толщины межпоровых перемычек

качественно подобно аналогичному распределению в экспериментально полученных образцах миллимет-

рового размера. Показано, что предел прочности пористых образцов с равномерным профилем плотности

твердой матрицы приблизительно 1.5 раза больше, чем у образцов с неравномерным профилем, а модуль

Юнга больше приблизительно в 1.3 раза.
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Введение

Интерметаллид никелид титана Ni50Ti50 обладает та-

кими уникальными свойствами, как эффект памяти

формы, сверхупругость и биосовместимость [1,2]. При

этом пористый никелид титана активно применяется для

изготовления имплантов [3]. Уникальные функциональ-

ные свойства никелида титана обусловлены фазовым

переходом первого рода, называемым мартенситным

превращением [4]. Мартенситное превращение реализу-

ется в диапазоне температур 300−380K и может быть

инициировано деформацией [5,6]. Стоит отметить, что

такие методы улучшения механических характеристик,

как легирование, могут негативно влиять на реали-

зацию функциональных свойств материала, уменьшая

концентрацию фаз, реализующих мартенситное превра-

щение [7]. Мы предлагаем улучшить механические свой-

ства, добившись равномерного распределения кристал-

лической матрицы по направлению нагрузки.

1. Детали моделирования

Моделирование динамики атомов в кристаллическом

никелиде титана осуществляется для системы в фа-

зе B2 с суммарным количеством атомов ≈ 25 000.

В равновесном состоянии пористая система достигает

размеров 9 nm с размерами пор порядка 4−5 nm и

пористостью ≈ 55%. Пористая система была получена

посредством удаления атомов из кристаллической осно-

вы. В отличие от получения пористой системы методом

быстрого охлаждения расплава [8,9], используемый в

настоящей работе способ позволяет сохранить кристал-

лическую структуру материала. Межатомное взаимодей-

ствие задается потенциалом 2NN MEAM [10]:

E =
∑

i

[

Fi(ρi) +
1

2

∑

i 6= j

Si jφi j(Ri j)

]

.

В этом выражении E — полная энергия системы;

Fi(ρi) — энергия
”
погруженного атома“, зависящая от

электронной плотности; Si jφi j(Ri j) — функции пар-

ного взаимодействия атомов, зависящие от расстоя-

ния между частицами. Стоит отметить, что данный

потенциал хорошо воспроизводит структуру и физико-

механические свойства нитинола для широкой термо-

динамической области, как это было показано ранее

в работах [11–13].

В настоящей работе были приготовлены образцы

пористого нитинола с неравномерным профилем плот-

ности L(x) твердой кристаллической матрицы, а так-

же образцы с относительно равномерным профилем

плотности вдоль оси x . Образцы с равномерным про-

филем плотности были получены посредством коррек-

тировки положения пор таким образом, чтобы про-

филь плотности слабо менялся вдоль оси растяже-

ния (рис. 1, b). Отметим, что вдоль остальных на-

правлений профиль плотности не равномерен. Растя-

жение происходило при температуре 300K со скоро-

стью деформации ε̇ = 5 · 109 s−1 в NVT-ансамбле. Такая

скорость деформации является типичной для метода

моделирования молекулярной динамики, так как ха-

рактерный временной масштаб моделирования поряд-

ка 100 ps.

2. Обсуждение результатов

Были рассчитаны распределения толщины межпоро-

вых перемычек и представлены в сравнении с экспе-

риментальным распределением для пористого никелида

титана со средним размером пор 90µm [14] (рис. 2).
Важно отметить, что толщины перемычек были норми-

рованы на среднюю толщину перемычки (l̄MD ≈ 2.8 nm

и l̄exp ≈ 127µm), а распределение толщин пор раз-

мерам нормировано следующим образом
∫

P(l)dl = 1.
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Рис. 1. Профили плотности при растяжении для образца с неравномерным профилем плотности (a) и равномерным профилем

плотности (b). Здесь ε — относительная деформация образца.
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Рис. 2. Сравнение распределений толщин межпоровых перемычек, нормированных на среднюю толщину перемычки.

Из рис. 2 видно, что распределение толщины межпо-

ровых перемычек в случае системы с неравномерным

профилем плотности качественно повторяет распреде-

ление, полученное из эксперимента. В свою очередь,

смещение распределения в сторону больших толщин

перемычек в случае равномерного профиля плотно-

сти приводит к улучшению механических характери-

стик.

Растяжение рассматриваемых образцов позволило нам

обнаружить разное поведение образцов при разруше-

нии в зависимости от морфологии пористой системы.

Из рис. 1, a видно, что неравномерный профиль плотно-

сти характеризуется наличием выраженных экстремумов

с чередующимися минимумами и максимумами. Из-

за наличия таких экстремумов твердая матрица нерав-

номерно распределяет нагрузки, вызванные растяже-

нием. Поэтому разрушение системы при растяжении

начинается вблизи области с минимальной плотностью.

Положение и глубина глобального минимума легко

детектируется из графика профиля плотности (рис. 1, a).
Для сравнения в случае пористой системы с относи-

тельно равномерным профилем плотности присутствует

несколько минимумов одинаковой глубины, что хорошо

видно из рисунка (рис. 1, b). Рис. 1, b показывает, что

в случае системы с относительно равномерным профи-

лем плотности формирование устойчивого глобального

минимума происходит только при деформациях 15%.

Тем самым система гораздо эффективнее распределяет

нагрузку и гораздо дольше сопротивляется разрушению.

Из полученной кривой напряжения−деформации,

представленной на рис. 3, следует, что образец с рав-

номерным профилем плотности обладает повышенными

прочностными характеристиками в сравнении с образ-

цом с неравномерным профилем плотности в случае

одноосного растяжения. Это подтверждается рассчитан-

ным значением предела прочности σ f rac ≈ 1.8± 0.2GPa

при деформации 20%, что в 1.5 раза больше предела

прочности образца с неравномерным профилем плотно-

сти (σ f rac = 1.2± 0.2GPa при деформации 17.5%). При

этом модуль Юнга E образцов с равномерным профилем

плотности составляет E ≈ 20.0± 0.5GPa, в то время

как для образцов с неравномерным профилем плотности

E ≈ 14.9 ± 0.2GPa.
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Рис. 3. Кривые напряжения−деформации для образцов с равномерным и неравномерным профилями плотности.

Заключение

Результаты настоящего исследования показали, что

повышенными прочностными характеристиками при од-

ноосном растяжении обладает пористый нитинол с рав-

номерным профилем плотности. Такой профиль означа-

ет, что плотность твердой матрицы остается постоянной

(или изменяется незначительно) по направлению растя-

гивающей силы. Это приводит к более равномерному

распределению нагрузки внутри системы и тем самым

увеличению предела прочности и предельной дефор-

мации. Мы показали, что предел прочности пористого

нитинола с равномерным профилем плотности кристал-

лической матрицы в 1.5 раза больше, чем у образцов

с неравномерным профилем. Поэтому пористые метал-

лические сплавы с равномерным профилем плотности

относятся к материалам с улучшенными эксплуатацион-

ными свойствами.
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