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Аннотация. С помощью метода молекулярной динамики и ЕАМ–потенциала проведено исследования влияния принудительного наводороживания, температуры и упругой деформации на релаксационные процессы в кристаллических решетках никеля, алюминия и интерметаллида Ni₃Al. Установлены зависимости потенциальной энергии представленных кристаллических решеток от типа упругой деформации и ее величины, концентрации примесных атомов водорода, температуры. На основе полученных экспериментальных данных определены пороговые значения представленных параметров для кластеризации атомов водорода и образования гидридных фаз.
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Введение
Водородное охрупчивание является проблемой для конструкционных материалов в различных областях науки и техники [1]. С использованием знаний об атомарных механизмах взаимодействия атомов водорода с кристаллическими решетками металлов и сплавов, в том числе при комбинированном воздействии внешних факторов (деформации и температуры). В настоящей работе с помощью метода молекулярной динамики и ЕАМ–потенциала проведено исследование релаксационных процессов в системе металл–водород после принудительного наводороживания и влияния внешних факторов (температуры и упругой деформации)
Методы и принципы исследования 
Моделирование физических процессов проведено в программном обеспечении XMD. Расчетная ячейка представляла собой ГЦК–решетку размером 10×10×10 элементарных ячеек с периодическими граничными условиями. Использовался потенциал EAM [2]. Изменяемыми параметрами исследования были:
– концентрация атомов водорода (1–50 атомов);
– тип междоузлия (тетраэдрические/октаэдрические поры);
– величина упругой деформации (1–5%);
– тип упругой деформации (одно–, двух–, трехосное сжатие/растяжение);
– температура (0–1300 K).
После моделирования физических процессов проведена оценка и анализ полученных данных потенциальной энергии системы и атомная конфигурация.
Результаты и обсуждение
1. Верификация модели и влияние деформации
Первостепенно было произведено моделирование ГЦК решеток Ni, Al, Ni3Al без добавления примесных атомов водорода, без влияния упругой деформации и температуры. После чего были получены следующие данные энергии:
Табл. 1 – Справочные и экспериментальные данные энергии для исследуемых материалов
	Материал
	Справочное значение (эВ/атом)
	Экспериментальное значение (эВ/атом)

	Ni
	−4.435
	−4.4500

	Al
	−3.34
	−3.3600

	Ni3Al
	−4.59
	−4.5983


Расхождение для никеля составляет 0,34%, для алюминия 0,6% и для интерметаллида 0,18%. Установленные расхождения между смоделированными значениями потенциальной энергии и справочными данными находятся в пределах характерной погрешности метода молекулярной динамики с EAM–потенциалами. Это подтверждает, что выбранная вычислительная методология адекватно описывает термодинамическое состояние идеальных ГЦК–решеток. Следовательно, последующие результаты работы, полученные в рамках тех же модельных допущений (влияние деформации, внедрение водорода), могут быть признаны научно обоснованными.
2. Влияние концентрации водорода и типа пор
Увеличение концентрации внедренных атомов водорода повышает потенциальную энергию системы. Данный эффект усиливается в комбинации с упругой деформацией и температурой. Энергия внедрения атома водорода в октаэдрические поры оказывается ниже, чем в тетраэдрические, что делает их энергетически предпочтительными. Октаэдрические поры также демонстрируют анизотропный отклик на деформацию, способствуя кластеризации. Водород, располагаясь в кристаллической решетке, снижает энергию связи между атомами металла, что приводит к зарождению и распространению трещин, особенно под влиянием деформации [3]. Атомы H в междоузлиях создают локальные напряжения из–за несоответствия размеров.
3. Влияние упругой деформации
Увеличение упругой деформации деформации (сжатие от –5% до 0%, растяжение от 0% до +5%) приводит к росту внутренней энергии (уменьшении её отрицательного значения). Это наблюдается для всех трех исследуемых материалов: никеля (Ni), алюминия (Al) и интерметаллида Ni₃Al.
Упругая деформация (как сжатие, так и растяжение) приводит к росту внутренней энергии системы для всех материалов, что согласуется с законом Гука и термодинамикой дефектов. Наибольший рост энергии наблюдается при трехосном растяжении.
Рост энергии при деформации также описывается термодинамикой дефектов – при деформации искажается кристаллическая решетка, в следствии с чем происходит изменение межатомных расстояний и углов, а вместе с тем это влияет на энергию межатомных связей [4].
4. Влияние температуры
В результате проведенного исследования стоит выделить две температурные области:
– Низкотемпературная (до 700 K): Релаксационные процессы определяются перераспределением атомов H и упругими искажениями решетки. Умеренный нагрев ускоряет диффузию и способствует кластеризации.
– Высокотемпературная (свыше ~900 K): Доминируют термическая десорбция водорода и разупрочнение кластеров due to возрастания энтропии и амплитуды тепловых колебаний.
5. Сравнительный анализ материалов
В настоящей работе проведено исследование трех материалов – никеля, алюминия и интерметаллида Ni₃Al. Для каждого из материалов следует выделить характерные особенности и результаты:
– Никель: Проявляется сильное взаимодействие водорода с d–электронами. С. Никель показал высокую склонность к структурным перестройкам. В следствии чего получены пороговые значения для кластеризации (>20 атомов H, трехосное растяжение >3%, T=300–700 K), образования гидридной фазы (>35 атомов H, трехосное растяжение >4%, T=300–500 K). Расчеты показывают, что энергия связи водород–никель (Ni–H) более отрицательна (т.е. связь прочнее), чем водород–алюминий (Al–H). Это обусловлено электронной структурой никеля. Никель, как переходный металл, обладает частично заполненной d–электронной оболочкой [5, 6];
– Алюминий: Показывает слабое взаимодействие водорода с кристаллической решеткой. Порог кластеризации выше, чем у никеля (>40 атомов), однако  отсутствует вероятность образования гидридной фазы в исследованном диапазоне параметров;
– Интерметаллид Ni₃Al: Проявляется наиболее прочная связь водорода с кристаллической решетке в недеформированном состоянии Пороги кластеризации и образования гидридов ниже, чем у чистого Ni (кластеризация: >12 атомов, гидридообразование: >25 атомов), что связано с упорядоченной структурой и наличием энергетически выгодных позиций, окруженных атомами Ni.
Заключение
Методом молекулярной динамики установленные ключевые критерии релаксации, кластеризации и образования гидридных фаз в системе металл–водород (Ni–H, Al–H и Ni₃Al–H) при комбинированном воздействии наводороживания, упругой деформации и температуры.
Высокую склонность к водородному охрупчиванию демонстрируют никель и интерметаллид. Интерметаллид характеризуется более низкими пороговыми значениями концентрации водорода и деформации для начала необратимых структурных изменений. Алюминий обладает высокой устойчивостью к кластеризации водорода и образованию гидридов.
С энергетической точки зрения, заполнение октаэдрических пор водородом является более выгодным, в отличие от тетраэдрических. Наибольшее увеличение энергии зафиксировано для интерметаллида Ni₃Al, что связано с его упорядоченной структурой. Система демонстрирует иерархию чувствительности: Ni₃Al > Ni > Al.
Полученные результаты имеют практическую значимость для прогнозирования поведения материалов в условиях эксплуатации, связанных с контактом с водородом, и для разработки материалов, устойчивых к водородной хрупкости.
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Abstract. . The influence of forced flooding, temperature, and elastic deformation on relaxation processes in crystal lattices of nickel, aluminum, and Ni₃al intermetallic has been studied using the method of molecular dynamics and the EAM potential. The dependences of the potential energy of the presented crystal lattices on the type of elastic deformation and its magnitude, the concentration of impurity hydrogen atoms, and temperature are established. Based on the experimental data obtained, the threshold values of the presented parameters for the clustering of hydrogen atoms and the formation of hydride phases are determined.
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