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Методом точных маффин-тин-орбиталей в приближении когерентного потенциала (EMTO–CPA) рассчи-

таны упругие свойства тройных разупорядоченных сплавов на основе Ti–Mo5 с малыми добавками, до

5 ат.%, переходных и простых металлов. Установлено, что добавление Zr, Hf и Mg ведет к ослаблению

межатомных связей и понижению модуля Юнга, тогда как повышение электронной концентрации при

легировании Mn и Ta приводит к его росту вследствие повышения ковалентного вклада в межатомное

взаимодействие. Легирующие s, p-элементы с полностью заполненной d-оболочкой (In, Sn) индуцируют

незначительное повышение модуля Юнга, несмотря на понижение (In) или неизменность (Sn) элек-

тронной концентрации и увеличение параметра решетки. Выявлена сильная анизотропия модуля Юнга:

E〈100〉 < E〈110〉 < E〈111〉, при этом минимальные значения порядка 20 ГПа могут быть достигнуты в

направлении 〈100〉 для всех сплавов Ti–Mo5–Mex, за исключением Ta и Mn, которые, в свою очередь,

понижают анизотропию упругости.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Титан и его сплавы являются одними из наи-
более востребованных конструкционных материа-
лов, которые нашли широкое применение в раз-
личных отраслях промышленности от авиакосми-
ческой до медицины, благодаря уникальному соче-
танию их механических свойств [1–3]. В медицине
они применяются для ортопедических и стоматоло-
гических имплантатов, поскольку имеют высокую
удельную прочность, коррозионную стойкость и хо-
рошую биосовместимость [4–8]. Однако механиче-
ские свойства и эксплуатационные характеристики
титановых сплавов могут значительно варьировать-
ся в зависимости от химического и фазового соста-
ва. Добавление легирующих элементов может сме-
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щать границы фазовых переходов, изменяя интер-
валы стабильности определенных кристаллических
структур. Поскольку модуль Юнга (E) для челове-
ческих костей менее 35 ГПа [4], а соответствующее
значение для технически чистого α-Ti существенно
выше, порядка 100 ГПа, это ограничивает эффек-
тивность титана и его сплавов для использования
в качестве имплантатов, особенно в случае искус-
ственных суставов [5]. Именно поэтому в последние
несколько десятилетий как экспериментаторы, так
и теоретики ведут интенсивный поиск легирующих
добавок, которые способствовали бы понижению мо-
дуля Юнга, но сплавы при этом сохраняли бы хоро-
шую биосовместимость.

Одним из первых титановых сплавов медицин-
ского назначения стал сплав Ti–6Al–4V ELI (extra
low interstitial), содержащий α- и β-фазы [9, 10],
основным недостатком которого является присут-
ствие алюминия и ванадия. Последний токсичен
для человеческого организма, поэтому при разра-
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ботке новых низкомодульных титановых сплавов
его стараются заменить другими элементами [11],
а кумулятивный эффект алюминия может приво-
дить к развитию нейродегенеративных заболеваний
[12]. Считается, что большая доля α-фазы в спла-
ве обусловливает высокое значение модуля упру-
гости. Как показано в работе [13], модуль Юнга
β-фазы Ti–6Al–4V (75.8 ± 12.9 ГПа) меньше, чем
α-фазы (92.8±10.6 ГПа). Существенно большее зна-
чение E в α-фазе Ti, равное 116 ГПа, дано в ра-
боте [14], практически такое же значение было по-
лучено для сплава Ti–6Al–4V ELI в работе [15]. В
дальнейшем был предложен псевдо-α-сплав соста-
ва Ti–Zr–Nb–Al/Fe (TZNA), в котором ограничено
содержание элементов с низкой биосовместимостью
(Al, Fe) и дополнительно введены биосовместимые
элементы, такие как цирконий (7–15 мас. %) и нио-
бий (1–2 мас. %) [16]. Небольшое содержание ниобия
объясняется его низкой растворимостью в α-фазе.
В этом случае модуль Юнга достигает 109 ГПа [15],
101–103 ГПа [16], что ниже ожидаемого вследствие
появления низкомодульной β-фазы. Следует отме-
тить, что одним из первых бинарных сплавов на ос-
нове β-фазы стал сплав Ti–15Mo [9]. В результате
закалки из β-области в сплаве фиксируется мета-
стабильный β-твердый раствор с модулем упругости
порядка 78 ГПа [9], 81–87 ГПа [15], 84 ГПа [17], что
ниже, чем у сплавов Ti–6Al–4V ELI и TZNA, однако
выше значения E для кортикальной кости. Следует
подчеркнуть, что низкомодульные титановые спла-
вы в настоящее время преимущественно базируются
на системе Ti–Nb, однако, как показано в экспери-
ментальных работах [4–7, 18] и нашей недавней ра-
боте [19], для стабилизации β-фазы требуется боль-
шая концентрация Nb, чем Mo. Вследствие ограни-
ченного числа биосовместимых элементов возмож-
ности легирования в основном ограничены Zr, Ta,
Sn [11,20]. Поскольку атомные радиусы данных эле-
ментов превышают размер атома титана, это может
дополнительно способствовать понижению модуля
Юнга. Отметим, что в работе [15] авторы действи-
тельно получили модуль упругости для псевдо-β-
сплава состава Ti–36Nb–4Zr–2Ta–2Sn (TNZTS), рав-
ный 63 ГПа и меньший, чем для упомянутых выше
сплавов. В работе [21] были изучены сплавы разных
составов, в которых в качестве легирующих добавок
использовались также Zr, Ta, Sn, Мо и Nb. При этом
авторы получили значение модуля, равное 48 ГПа,
для сплава Ti81.2Zr6.3Mo3.1Sn3.1Nb6.3. Практически
все рассмотренные сплавы титана с добавлением 2–4
элементов из упомянутого выше набора имели мо-
дули меньшие, чем в чистом титане. Тем не менее

из имеющихся экспериментальных работ остается
не ясным, как подбирать концентрации легирующих
добавок, поскольку результаты разных работ часто
противоречат друг другу.

Современные методы компьютерного модели-
рования являются эффективной альтернативой
экспериментальным подходам. Известно, что элек-
тронная структура титана и его сплавов играет
ключевую роль в формировании их физическо-
механических свойств и химической связи между
атомами матрицы и легирующими элементами. Рас-
четы ab initio, основанные на методе функционала
плотности, позволяют детально исследовать влия-
ние легирующих элементов на зонную структуру,
межатомные взаимодействия, фазовую стабиль-
ность и другие характеристики материалов. В то
же время экспериментальные исследования меха-
нических свойств и фазового состава титановых
сплавов требуют значительных временных и фи-
нансовых затрат, так как включают в себя сложные
механические испытания, дифракционные иссле-
дования и спектроскопические методы анализа. В
этом контексте применение теоретических мето-
дов для поиска оптимальных составов титановых
сплавов, несомненно, является важной задачей. Та-
кие исследования позволяют предсказать упругие
характеристики титановых сплавов и понять вли-
яние легирующих примесей на микроскопическом
уровне, открывая новые пути для оптимизации их
состава.

Несмотря на имеющиеся теоретические работы
[19, 22–28] и ссылки в них, в которых изучались
физико-механические свойства бинарных и тройных
сплавов титана, полученные результаты отличаются
большим разбросом в значениях упругих модулей,
что обусловлено использованием разных методов и
подходов к их расчету. Кроме того, недостаточно
работ, в которых проводились бы систематические
расчеты многокомпонентных сплавов титана в рам-
ках метода точных маффин-тин- (МТ) орбиталей
в приближении когерентного потенциала (EMTO–
CPA) [29], который более адаптирован для расчета
структур с химическим беспорядком. Остается неяс-
ным, какие конкретные электронные и структурные
факторы влияют на модули упругости как бинар-
ных, так и многокомпонентных сплавов.

Таким образом, целью данной работы является
исследования влияния легирующих элементов (In,
Sn, Mg, Zr, Hf, Ta, Mn) на упругие свойства β-
сплавов на основе Ti–Mo5 в зависимости от их кон-
центрации, а также установление факторов, опреде-
ляющих понижение модуля Юнга.
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2. МЕТОДИКА РАСЧЕТА

Метод EMTO представляет собой модифициро-
ванный экранированный метод Корринги – Кона –
Ростокера (KKR) [30], в котором точный одноэлек-
тронный потенциал представляется большими пере-
крывающимися потенциальными МТ-сферами. Ис-
пользование перекрывающихся сфер позволяет пра-
вильнее описать точный кристаллический потенци-
ал по сравнению с традиционными MT-подходами
или методами неперекрывающихся сфер [31, 32]. В
рамках CPA-приближения эффективная среда стро-
ится таким образом, чтобы рассеяние электронов
на эффективных атомах в среднем было такое же,
как и в неупорядоченном сплаве, поэтому она со-
держит такое же количество атомов N , как и со-
ответствующая упорядоченная система. При этом
сложность расчетов возрастает как O(N0), а не
O(N3), как в суперъячеечном подходе. В случае
сплавов с объемно-центрированной кубической ре-
шеткой N = 1, поэтому компьютерные затраты
очень малы по сравнению с подходом специаль-
ных квазислучайных структур (SQS) [33], который
также используется для моделирования эффектов
разупорядочения. Для точного расчета полной энер-
гии использовался подход полной плотности заряда
(FCD) [34, 35]. Базисный набор включал s-, p-, d- и
f -орбитали, а полная плотность заряда представля-
лась одноцентровым разложением волновой функ-
ции по сферическим гармоникам с максимальным
орбитальным угловым моментом, равным восьми.
Функция Грина рассчитывалась для 16 комплекс-
ных энергетических точек, распределенных экспо-
ненциально на полукруглом контуре, включающем
валентные состояния ниже уровня Ферми. Электро-
статическая поправка к одноцентровому приближе-
нию учитывалась с использованием модели экра-
нированной примеси с параметром экранирования
0.9 [36]. Для интегрирования по неприводимой ча-
сти зоны Бриллюэна использовалась сетка k-точек
15×15×15. Критерий сходимости по полной энергии
был равен 10−7 Ry. Расчеты проводились с исполь-
зованием программного пакета EMTO 5.7 в рамках
теории функционала электронной плотности.

Известно, что механические характеристики
сплавов с кубической симметрией определяют-
ся тремя независимыми упругими константа-
ми, C11, C12 и C44. Упругие константы C44 и
C′ = (C11−C12)/2 рассчитывались путем моноклин-
ной и орторомбической деформации элементарной
ячейки при сохранении ее объема. Для расчета
объемного модуля упругости B используется гидро-

статическое давление, при этом число деформаций
было равно семи. Равновесный объем ячейки и
значение B определялись путем аппроксимации
зависимости полной энергии от объема функцией
Морзе [37]. Детальное описание такого подхода
можно найти в ранних работах [23, 27]. Модули
упругости рассчитываются в предположении, что
сплав представляет собой монокристалл. Для
оценки поликристаллических модулей, которые
измеряются в экспериментальных работах, ис-
пользуется подход Фойгта – Ройсса – Хилла [38–40].
Фойгт [38] усреднял модули упругости по всем
направлениям, полагая равномерность деформации
по объему кристалла, а Ройсс [39] предполагал
однородность напряжений. Хилл [40] показал, что
первое приближение приводит к завышенным значе-
ниям модулей упругости, а второе — к заниженным.
В результате им было предложено использовать
среднее значение этих двух приближений. Для
кубических кристаллов значения объемного мо-
дуля упругости в приближении Фойгта и Ройсса
совпадают. Конкретные выражения для модулей
упругости имеют следующий вид:

GV =
3C44 + 2C′

5
, GR =

5C44C
′

2C44 + 3C′ , (1)

G =
GV +GR

2
, E =

9BG

3B +G
. (2)

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

3.1. Бинарные β-сплавы Ti–Mo

На рис. 1 а видно, что с ростом концентрации
Мо наблюдается уменьшение объема ячейки, что
согласуется с результатами расчета [41] и экспери-
ментальными данными [21]. Отметим, что послед-
ние значения рассчитаны нами по приведенным в
[21] данным о плотности сплавов. Напомним также,
что ковалентный радиус Мо на 0.02 Å меньше, чем
радиус Ti. Константы C11, C12 и C44 (рис. 1 б –г), по-
лученные для бинарных сплавов Ti–Mo при неболь-
ших концентрациях второго компонента, системати-
чески превышают значения, полученные в ранних
работах [25,41] методом проекционных присоединен-
ных волн в комбинации с подходом SQS [33] и полно-
потенциальным методом присоединенных плоских
волн (FLAPW) [42]. Однако тенденция в увеличе-
нии C11 и уменьшении C44 с повышение содержания
Mo для разупорядоченных сплавов согласуется с по-
лученной ранее для упорядоченных сплавов. Разли-
чие значений упругих констант на ∼ 15–20 ГПа яв-
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Рис. 1. Параметры решетки (а), упругие константы (б–д) и модули упругости (е–з) бинарных сплавов Ti–Mox в сопо-

ставлении с теоретическими (заполненные символы, соединенные пунктирной линией) и экспериментальными (пустые

символы) данными

ляется типичным и наблюдается для многих спла-
вов [19, 26]. Результаты для константы C12 из рабо-
ты [25] демонстрируют немонотонное поведение и ее
уменьшение, тогда как эта константа увеличивается
с повышением концентрации Мо в настоящем расче-
те, что согласуется с результатом суперъячеячного
подхода [41]. Разница в значениях C′, полученных
разными методами, существенно меньше (рис. 1 д),
чем для Cij . Более того, при концентрации Mo более
6 ат. % настоящие значения и полученные в работе
[25] совпадают.

Модули упругости, согласно формулам (1), (2),
определяются только константами C′ и C44, поэто-
му в расчете EMTO–CPA они несколько превыша-
ют теоретические значения, полученные с использо-
ванием суперъячеячного подхода (рис. 1 е–з). При
этом значения модуля Юнга (рис. 1 з) хорошо со-

гласуются с экспериментальными данными из ра-
бот [15, 43–45]. В то же время значительно бо́льшие
значения модуля Юнга, равные 97, 113 и 133 ГПа,
были получены в экспериментальной работе [46] для
концентраций молибдена 4.55, 5.26 и 6.25 ат. %. Од-
нако для большей концентрации Мо, 8.125 ат. %, ав-
торы этой же работы получили меньшее значение
E (71 ГПа). Последнее удовлетворительно согласу-
ется с результатами (79–87 ГПа) из работы [15], по-
лученными при практически такой же концентра-
ции 8.09 ат. %. Кроме того, значения E, полученные
в работе [21], существенно ниже, чем в [46], но вы-
ше, чем в [15,43–45], что указывает на значительный
разброс в экспериментальных значениях. В заклю-
чение отметим также, что критическая концентра-
ция Мо, при которой C′ = 0 в работе [47], в ко-
торой использовался метод PAW–PBE, была равна
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Рис. 2. Концентрационная зависимость упругих констант (а) и модулей упругости (б) сплавов Ti–Mo5–Mex. Горизон-

тальные линии соответствуют значениям, полученным для сплава Ti–Mo5

7.5 ат. %, тогда как в расчете ЕМТО–СРА она со-
ставляет лишь ∼ 2 ат. %, а экспериментальное зна-
чение равно 5.2 ат. % [2].

Резюмируя приведенное выше, можно сказать,
что как теоретические, так и экспериментальные ре-
зультаты, полученные в разных работах, отличают-
ся значительным разбросом. Однако в случае разу-
порядоченных сплавов модуль Юнга выше, чем для
упорядоченных. В дальнейшем нам будут важны не
сами значения упругих констант и модулей упруго-
сти, а тенденции в их изменении при легировании.

3.2. Тройные сплавы Ti–Mo5–Меx

3.2.1. Модули упругости

Рассмотрим влияние различных легирующих до-
бавок на свойства β-сплава титана с 5 ат. % Mo. На
рис. 2 а можно видеть, что легирующие элементы
по-разному влияют на упругие свойства. Например,
добавление 1 ат. % Zr или Hf, металлов изоэлектрон-
ных Ti, несущественно (на ∼ 0.5 ГПа) понижает
константу C11, и с повышением их концентрации
до 5 ат. % ее понижение составляет ∼ 2.5 ГПа. По-
скольку ковалентные радиусы Zr и Hf больше, чем
Ti на 0.12–0.13 Å, то объем ячейки с повышением
концентрации примесей увеличивается. В случае Zr
(Hf) константа C12 незначительно понижается (по-
вышается), тогда как противоположное поведение
можно видеть для C44. При добавлении Ta и Mn
имеет место существенный рост константы C11, а
изменения C12 и C44 выражены в меньшей степе-
ни. Напомним, что для ОЦК-кристалла константа
C11 отражает жесткость связи атомов со вторыми
соседями. Наличие s,p-элемента, в частности маг-
ния, напротив, ведет к ослаблению таких связей,
при этом уменьшение наблюдается и для константы

C12, хотя C44 незначительно возрастает. В случае In
или Sn из-за наличия заполненной d-оболочки несу-
щественно повышаются C11 и C12, но значительно
увеличивается C44.

На рис. 2 б видно, что изоэлектронный титану
Zr практически не влияет на модуль Юнга, однако
эффект Hf более выражен: с ростом его концентра-
ции наблюдается понижение E, которое достигает
6 ГПа для 5 ат. % Hf. Наибольший рост наблюдает-
ся при легировании переходными Ta (10.2 ГПа) или
Мn (17.7 ГПа). Добавление s,p-элементов приводит
к незначительному повышению модуля Юнга для In
и Sn и понижению для Mg. Как видно на рис. 3 а,
имеет место корреляция между модулем Юнга и из-
менением концентрации валентных электронов при
легировании. Наибольший рост модуля Юнга, как и
предполагалось, характерен для переходных метал-
лов, причем повышение концентрации Mn на 5 ат. %
ведет к практически такому же значению E, как и
повышение Мо на те же 5 ат. %, хотя у Мо имеют-
ся четыре валентных электрона на d-оболочке, а у
Mn на один электрон больше. В меньшей степени
повышает модуль Юнга Ta с двумя электронами на
d-оболочке. То есть можно сделать вывод, что в слу-
чае переходных металлов имеет место электронный
фактор. Влияние Mg и In противоположно влиянию
d-элементов. В этом случае, чем больше атомная
концентрация s,p-элемента, тем меньше электрон-
ная концентрация e/a сплава. Однако в случае Mg
модуль Юнга понижается, а для In – повышается.
Поскольку Sn имеет то же количество валентных
электронов, что и Ti, то концентрация e/a остает-
ся неизменной, как и в случае Zr и Hf, которые не
приведены на рис. 3 а. Объяснить повышение моду-
ля Юнга можно наличием у In и Sn заполненной
d-оболочки, что предполагает поведение, подобное
переходным металлам, но менее выраженное.
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Рис. 3. Корреляция модуля Юнга с числом валентных электронов в расчете на атом (а) и с объемом, приходящимся на

атом (б)

Рассмотрим влияние размерного эффекта на мо-
дуль Юнга. Наибольшее изменение объема, как вид-
но на рис. 3 б, наблюдается в случае легирования
Hf, хотя его ковалентный радиус на 0.01 Å мень-
ше, чем у циркония. Такое поведение указывает на
ослабление связей в сплаве. Отметим, что подоб-
ный эффект наблюдался в тройных сплавах состава
XY3Ti11 [47], для расчета которых использовалась
модель «кластер плюс атом клея» и объяснялось по-
явлением разрыхляющих состояний на кривых за-
селенности кристаллических орбиталей Гамильто-
на (COHP). В случае s,p-элементов с увеличением
их концентрации наблюдается повышение атомного
объема сплавов, но в отличие от Zr и Hf последнее
ведет к понижению модуля Юнга лишь в случае Mg.
Таким образом, понижение модуля Юнга при леги-
ровании Zr, Hf и Mg в основном обусловлено размер-
ным эффектом, тогда как изменение модуля Юнга
при легировании In или Sn будет определяться кон-
куренцией этих двух факторов.

3.2.2. Электронная структура

Обсудим локальные плотности электронных со-
стояний (ПЭС) изученных сплавов. На рис. 4 а при-
ведены ПЭС тройного сплава с Zr для двух кон-
центраций (1 и 5 ат. %). Видно, что все локальные
ПЭС имеют двухпиковую структуру, при этом пер-
вый пик титана в интервале энергий от −1.0 до
1.0 эВ имеет локальный минимум, в котором распо-
ложен уровень Ферми. Второй пик Ti в интервале
энергий от −3.0 до −1.2 эВ существенно ниже по
высоте. Энергетическая псевдощель расположена в
районе −1.1 эВ. Локальные ПЭС Zr имеет подобный
вид, однако первый пик существенно ниже по высо-

те, чем соответствующий пик Ti. Локальные ПЭС
Мо сдвинуты под уровень Ферми (на 0.8 эВ), по-
скольку у него на два электрона больше, чем у Ti.
Хотя второй пик ПЭС Mo расположен в том же ин-
тервале, что и пики Ti и Zr, его максимум также
сдвинут на ∼ 0.5 эВ относительно пика Ti. Локаль-
ные ПЭС тройного сплава с Hf имеют подобный вид
(рис. 4 б ). В случае Zr влияние концентрации прак-
тически несущественное, тогда как оно более выра-
жено в сплавах с Hf, что видно из сравнения ниж-
них панелей, на которых приведены разности ПЭС
для двух концентраций. Число состояний на уровне
Ферми (N(EF )) повышается не только за счет повы-
шения состояний Hf, но и состояний Ti и Мо за счет
их гибридизации с Hf (рис. 4 б ). Данное увеличение
N(EF ) свидетельствует о дестабилизации сплава с
Hf при повышении его концентрации, что отража-
ется на понижении константы C′ с 5.1 до 3.7 ГПа.
Интересно, что C′ в случае сплава с Zr изменяется
лишь на ∼ 0.3 ГПа. Вместе с тем число состояний на
правом склоне второго пика локальных ПЭС спла-
вов с Hf незначительно увеличивается, тогда как на
левом склоне уменьшается.

В работе [48], в которой изучались трех- и че-
тырехкомпонентные сплавы титана с Nb и s,p-
металлами (Al, Ga, In, Sn), изменения низколежа-
щих связующих состояний в интервале от −3.0 до
−1.5 эВ авторы связывали с изменением константы
C44. При этом они считали, что понижение состо-
яний при энергиях −1.0 эВ, где находится первый
пик Мо, должно приводить к повышению связую-
щих состояний (второй пик), т. е. к стабилизации
ОЦК-структуры за счет гибридизации состояний Nb
c простыми металлами. Понижение константы C′
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связывалось этими же авторами с понижением со-
стояний s,p-металлов при энергиях в интервале от
−1.5 до 0.5 эВ. Следует отметить, что в работе [48]
сопоставлялись сплавы с разным содержанием Nb
(24.2 и 21.1 ат. %) и одинаковым содержанием s,p-
элементов, а также трех- и четырехкомпонентные
сплавы, когда содержание Nb было одним и тем же,
а суммарная концентрация двух s,p-элементов в че-
тырехкомпонентном сплаве была равна концентра-
ции одного s,p-элемента в тройном сплаве. Таким
образом, обратная связь констант C44 и C′ объяс-
нялась противоположным изменением высоты пи-
ков при легировании s,p-элементами. Однако изме-
нения числа состояний под кривыми ПЭС оценива-
лись не точно, а по форме кривых, при этом разбие-
ние кривых на два пика достаточно условно. Кроме

того, как показано выше, увеличение состояний на
уровне Ферми указывает на дестабилизацию спла-
ва и, как следствие, понижение C′. В нашем слу-
чае тройного сплава с Hf, наряду с понижением C′,
имеет место незначительное (на 0.6 ГПа) пониже-
ние константы C44. Разности локальных ПЭС при
двух концентрациях Hf показывают, что состояния
в интервале энергий от −1.0 до 1.0 эВ увеличивают-
ся, а при энергиях в интервале от −3.0 до −2.0 эВ,
напротив, понижаются. Необходимо также отметить
увеличение числа состояний в районе псевдощели.

Как видно на рис. 5 а, в случае In увеличение
ПЭС происходит в районе псевдощели, а число со-
стояний в обоих пиках незначительно понижается,
что должно указывать на увеличение C′ и умень-
шение C44. В то же время в реальных расчетах
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C′ повышается на 0.5 ГПа, а C44 увеличивается на
3.3 ГПа. Последнее указывает, что изменение пи-
ков не всегда корректно может описывать изменение
упругих констант, поскольку часть гибридизирован-
ных состояний может быть локализована в области
псевдощели. Аналогичное поведение имеет место в
случае Sn (рис. 5 б ), хотя увеличение C′ пренебре-
жимо мало (∼ 0.03 ГПа). Повышение концентрации
магния в основном приводит к понижению состоя-
ний обоих пиков (рис. 5 в), лишь в районе псевдоще-
ли наблюдается рост гибридизированных состояний.
В этом случае константа C44 повышается, а C′ по-
нижается, хотя и не очень значительно (на 0.3 ГПа).

На рис. 6 а приведены локальные ПЭС для спла-
вов с Mn. В этом случае с ростом концентрации
переходного металла N(EF ) понижается, тогда как
число связующих состояний ниже энергии −2 эВ
повышается. В результате C′ повышается с 7.0 до
13.0 ГПа, а C44 понижается на 2.2 ГПа, при этом в
сплавах с Ta с повышением его концентрации уве-
личиваются обе константы (рис. 6 б ). Поскольку Ta
является β-стабилизатором, то его добавление при-
водит к стабилизации β-фазы. Таким образом, из
приведенного выше обсуждения можно сделать вы-
вод, что в случае переходных металлов возможно
как одинаковое, так и противоположное изменение
констант C′ и C44.

3.2.3. Анизотропия модуля Юнга

Расчеты упругой анизотропии необходимы для
понимания различий в упругих свойствах вдоль
кристаллографических направлений, которые обу-

словлены разницей в межатомных связях. В слу-
чае кубических кристаллов значение модуля Юнга
вдоль направления 〈hkl〉, которому соответствуют
направляющие косинусы n1 = h/m, n2 = k/m и
n3 = l/m, где m =

√
h2 + k2 + l2, может быть рас-

считано по следующей формуле [49]:

1

E
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×

×
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2
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2
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1n
2
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)
, (3)

где Sij — константы упругой податливости.
Для кубических кристаллов важными являют-

ся значения модуля Юнга вдоль трех направлений
〈100〉, 〈110〉 и 〈111〉, выражения для которых через
упругие константы имеют следующий вид [50]:
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На рис. 7 а показаны изменения модуля Юн-
га вдоль трех направлений для разупорядоченных
сплавов Ti–Mo5–Mex. Видно, что практически для
всех рассмотренных сплавов значения E〈100〉 явля-
ются наименьшими, а E〈111〉 – наибольшими. Анало-
гичная тенденция наблюдается и в случае бинарных
сплавов Ti–Me [19]. Однако в бинарных сплавах при
высоких концентрациях второго компонента харак-
тер анизотропии может изменяться, и E〈100〉 стано-
вится больше, чем E〈111〉. В рассмотренных тройных
сплавах такой переход не наблюдается, однако с рос-
том содержания Mn происходит существенное уве-
личение E〈110〉, что приводит к понижению коэффи-
циента анизотропии A = (EV −ER)/(EV +ER)·100%
(рис. 7 б ). В сплавах с Ta данная тенденция так-
же имеет место, но выражена в меньшей степени
(рис. 7 а). Все остальные рассмотренные легирую-
щие элементы приводят к повышению анизотропии,
хотя эффект s,p-элементов в сплавах Ti–Mo5–Mex
слабо выражен.

Таким образом, несмотря на то, что поликри-
сталлический модуль Юнга для рассмотренных
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Рис. 7. Значения модуля Юнга вдоль направлений 〈100〉, 〈110〉 и 〈111〉 (а), а также коэффициента анизотропии и дав-

ления Коши (б) для сплавов Ti–Mo5–Mex. Горизонтальные линии соответствуют значениям, полученным для сплава

Ti–Mo5

тройных сплавов не опускается ниже 50 ГПа, его
значения для направления 〈100〉 не превышают
20 ГПа, за исключением сплавов с Ta или Mn.
Необходимо подчеркнуть, что высокая анизотропия
модуля Юнга обусловлена низкими значениями
E〈100〉, а не формированием направленных кова-
лентных связей в рассмотренных сплавах. Именно
поэтому для сплавов с Hf получены достаточно
высокие значения A (∼ 60%). Косвенно оценить
степень направленности связей можно с помощью
давления Коши (PC = C12 − C44), отрицатель-
ные значения которого характерны для данного
типа связей. Для всех рассмотренных сплавов
PC > 0 (рис. 7 б ), что подтверждает сделанный
выше вывод. В то же время наименьшие значе-
ния PC получены для сплавов с Mg, In и Sn. В
заключение отметим, что материал имплантатов
не должен демонстрировать изотропность упругих
свойств, поскольку их использование предполагает
замещение сильно анизотропной костной ткани.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Методом ЕМТО–CPA изучены упругие свойства
разупорядоченных тройных титановых сплавов на
основе Ti–Mo5, легированных переходными (Zr, Hf,
Ta, Mn) и простыми (Mg, In, Sn) металлами. Добав-
ление третьего компонента изоэлектронного титану
(Zr и Hf) в сплав Ti–Mo5 способствует понижению E

из-за увеличения параметра решетки и ослабления
химических связей вследствие больших атомных ра-
диусов этих металлов по сравнению с титаном, при
этом данный эффект сильнее выражен для Hf, чем
для Zr. Более выраженное ослабление химических
связей в случае сплавов с гафнием обусловлено те-

ми же факторами, что и в случае упорядоченных
сплавов: большее число разрыхляющих состояний,
чем для сплавов с цирконием. Размерный эффект
также играет ключевую роль и в случае Mg. До-
бавление переходных металлов с бо́льшим числом
валентных d-электронов (Ta, Mn), чем у Ti, увели-
чивает ковалентность межатомных связей, что по-
вышает жесткость сплава и значения модуля Юнга,
т.е. доминирующим оказывается электронный фак-
тор. Легирование s,p-элементами, такими как In или
Sn, с заполненными d-зонами ведет к незначитель-
ному увеличению модуля Юнга, несмотря на пони-
жение (In) или неизменность (Sn) электронной кон-
центрации и повышение параметра решетки.

Показано, что для рассмотренных легирующих
добавок, за исключением Ta и Mn, модуль Юнга в
направлении 〈100〉 не превышает 20 ГПа. При уве-
личении содержания Ta или Mn происходит суще-
ственный рост E〈100〉, что вызывает понижение ани-
зотропии модуля Юнга. Другие легирующие эле-
менты, напротив, повышают анизотропию E по
сравнению с бинарными сплавами.

Таким образом, ключевыми факторами, способ-
ствующими понижению модуля Юнга, являются
увеличение параметра решетки и меньшее измене-
ние электронной концентрации по сравнению с со-
ответствующей для бинарного сплава, за исключе-
нием Mg. В последнем случае понижение электрон-
ной концентрации ведет к понижению модуля Юнга.
Дальнейшее понижение поликристаллического мо-
дуля Юнга может быть достигнуто легированием
Nb. Так, понижение содержания Mo за счет Nb поз-
воляет получить E = 51 ГПа в сплаве Ti–Mo2.5–
Nb15–Hf5 по сравнению с E = 64 ГПа в сплаве Ti–
Mo5–Hf5. Кроме того, легирование только ниобием
и добавками, рассмотренными в настоящей работе,
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позволяет, согласно нашим предварительным расче-
там, понизить значение модуля Юнга для сплавов
Ti–Nb25–Mex примерно на 10 ГПа. Изменение фазо-
вого состава (добавление низкомодульной α′′-фазы)
или понижение числа связей при повышении кон-
центрации вакансий также может позволить допол-
нительно понизить модуль Юнга.
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(2020).

27. N. V. Skripnyak, A. V. Ponomareva, M. P. Belov, and

I. A. Abrikosov, Mater. Des. 140, 357 (2018).

28. K. Shitara, K. Yokota, M. Yoshiya, J. Umeda, and

K. Kondoh, Mater. Sci. Eng. A 843, 143053 (2022).

29. L. Vitos, Computational Quantum Mechanics for

Materials Engineers: The EMTO Method and

Applications, Springer, London (2007).

30. O. K. Andersen, O. Jepsen, and G. Krier, in Lectures

on Methods of Electronic Structure Calculations, ed.

by V. Kumar, O. K. Andersen, A. Mookerrjee, World

Sciense, Singapur (1994), p. 63.

80



ЖЭТФ/JETP, том 169, вып. 1, 2026 Влияние легирующих элементов. . .

31. L. Vitos, I. A. Abrikosov, and B. Johansson, Phys.

Rev. Lett. 87, 156401 (2001).

32. O. K. Andersen, C. Arcangeli, R. W. Tank,

T. Dasgupta, G. Krier, O. Jepsen, and I. Dasgupta, in

Tight-Binding Approach to Computational Materials

Science, ed. by P. E. A. Turchi, A. Gonis, L. Colombo,

MRS, Warrendale (1997), p. 3.

33. A. Zunger, S. H. Wei, L. G. Ferreira, and

J. E. Bernard, Phys. Rev. B 65, 353 (1990).

34. J. Kollár, L. Vitos, and H. L. Skriver, in Electronic

Structure and Physical Properties of Solids: The Uses

of the LMTO Method, ed. by H. Dreyssé, Springer,
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48. P. Kwasniak, J. S. Wróbel, and H. Garbacz, J. Mech.

Behav. Biomed. Mater. 88, 352 (2018).

49. J. J. Wortman and R. A. Evans, J. Appl. Phys. 36,

153 (1965).

50. Y. W. Zhang, S. J. Li, E. G. Obbard, S. C. Wang,

Y. L. Hao, and R. Yang, Acta Mater. 59, 3081 (2011).

Influence of Alloying Elements on the Elastic Properties of β-Ti

S. O. Kasparyan 1,2, A. V. Bakulin 1, S. E. Kulkova 1

1 Institute of Strength Physics and Materials Science of the Siberian Branch of the Russian Academy of Sciences

634055, Tomsk, Russia
2 National Research Tomsk State University

634050, Tomsk, Russia

Abstract

The elastic properties of disordered ternary Ti–Mo5 alloys containing small additions of up to 5 at. % transition and simple

metals were calculated using the exact muffin-tin orbital method in the coherent potential approximation (EMTO–CPA).

It was found that the addition of Zr, Hf, and Mg weakens interatomic bonds and reduces Young’s modulus, whereas an

increase in the electron concentration upon alloying with Mn and Ta leads to an increase in Young’s modulus due to an

increased covalent contribution to the interatomic interaction. Alloying s, p-elements with a completely filled d-shell (In, Sn)

induce a slight increase in Young’s modulus, despite a decrease (In) or unchanged (Sn) in the electron concentration and an

increase in the lattice parameter. A strong anisotropy of the Young’s modulus was revealed: E〈100〉 < E〈110〉 < E〈111〉, while

minimum values of about 20 GPa can be achieved in the 〈100〉-direction for all Ti–Mo5–Mex alloys, with the exception of

Ta and Mn, which in turn reduce the elastic anisotropy.

Keywords: titanium alloys, chemical disorder, alloying, elastic properties, ab initio calculations
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