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Аморфные соединения на сегодняшний день широко распространены в практическом использовании. Они применяются в различных областях промышленности- от оборонной (производстве ограждений), до производства бытовой техники (видеомагнитофоны). В частности, интерес представляет сплав системы Zr-Nb. Он активно используется в реакторостроении и имплантологии из-за подходящих для этого характеристик (модуля Юнга и хороших коррозийных параметров).

В данной работе с использованием метода МД (молекулярной динамики) исследованы аморфные состояния сплава Zr-Nb для различных скоростей охлаждения и концентраций Nb. В расчетах использовался потенциал погруженного атома с угловой зависимостью ADP (angular-dependent potential) [1]. Для устранения поверхностных эффектов применялись периодические граничные условия. Расчеты проведены в условиях постоянного давления для кубической расчетной ячейки. Анализ структуры выполнен с помощью ПКФ (парно-корреляционной функции) и многогранников Вороного [2]. Получена концентрационная зависимость критической скорости охлаждения сплава Zr-Nb. Показано, что для сплава Zr-Nb расщепление второго пика ПКФ Zr-Nb не является критерием стеклования, при этом расщепление второго пика ПКФ Nb-Nb можно служить критерием стеклования. Помимо этого, с помощью многогранников Вороного обнаружено увеличение числа икосаэдрических кластеров при переходе сплава в аморфное состояние. Данный эффект можно рассматривать как критерий стеклования сплава Zr-Nb. Также с использованием различных методов определены температуры стеклования для различного содержания Nb в сплаве и скорости охлаждения. Все расчеты проведены с использованием пакета LAMMPS [3].
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