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Аннотация: Основываясь на параметрах парного потенциала межатомного 

взаимодействия Ми–Леннард-Джонса для Mo  и W  были рассчитаны параметры 

потенциала для сплава замещения Mo W  эквиатомного состава. Получены размерные 

зависимости для уравнения состояния, модуля упругости, коэффициента теплового 

расширения, изобарной теплоемкости, поверхностной энергии и производной 

поверхностной энергии по температуре. Также получены температурные зависимости 

коэффициента теплового расширения изобарной теплоемкости для макро- и нано-

кристаллов сплава Mo W . 

Ключевые слова: вольфрам, молибден, нанокристалл, сплав, размерные зависимости, 

уравнение состояния, поверхностная энергия. 

 

1. Введение 

Свойства сплава Mo W  представляют большой интерес в связи с 

широким использованием этого сплава как в ядерной, так и в химической 

промышленности. Но размерные зависимости свойств этого сплава нигде 

не изучались. В связи с этим в нашей работе изучены размерные 

зависимости свойств разупорядоченного сплава замещения Mo W  в 

различных условиях. 

 

2. Метод расчета размерных свойств нанокристалла Mo- W  

Для расчетов свойств кристалла необходимо определить параметры 

парного потенциала межатомного взаимодействия Ми–Леннард-Джонса, 

который имеет вид: 

 0 0( )
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, (1) 

где D  и 0r  – глубина и координата минимума потенциала,  1b a   – 

численные параметры. 

Для расчётов свойств бинарного сплава Mo W  был использован 

метод «среднего атома», представленный в работе [2]. В методе «среднего 

атома» твердый раствор 1 C CA B  из AN  и BN  атомов с разной атомной массой 

Am  и Bm  моделируется изоструктурным виртуальным кристаллом из 

A BN N N   одинаковых «средних» атомов. Значение  m C  – массы 

«среднего атома» такого виртуального вещества будет зависеть от 
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концентрации раствора ( /BC N N ) и рассчитывается, как среднее 

гармоническое от масс составляющих сплав атомов. При этом параметры 

парного потенциала (1) для взаимодействия «средних атомов» также будут 

зависеть от концентрации твердого раствора. Данный формализм 

позволяет рассчитать параметры потенциала для бинарного сплава, 

основываясь на параметрах потенциала чистых компонент. 

 

3. Параметры межатомного потенциала сплава Mo- W  

Параметры потенциала (1) для ОЦК-Mo были рассчитаны в работе 

[3]. Для ОЦК-W  параметры потенциала были рассчитаны по методу 

работы [4], используя оптимизацию по уравнению состояния, модулю 

упругости и коэффициенту теплового расширения. Параметры потенциала 

сплава 0,5 0,5Mo W  были рассчитаны по методу «среднего атома» [2]. 

Полученные параметры потенциала Ми–Леннард-Джонса (1) 

представлены в Таблице 1. 
 

Таблица 1. Параметры потенциала (1) для чистых металлов и для их сплава замещения. 

Кристалл BD k , К 
0r , 

1010
 м a  b  m , а.е.м. 

Mo  19832,34 2,72 3,93 8,29 95,94 

W  25600,45 2,7365 3,9 7,9 183,85 

0,5 0,5Mo W  22632,9935 2,728689 3,9149 8,0944 126,20425 

 

Размерные зависимости для сплава 0,5 0,5Mo W  были рассчитаны с 

помощью RP-модели, подробно описанной в работе [5]. В результате 

расчетов нами были получены размерные зависимости решеточных 

свойств сплава ОЦК- 0,5 0,5Mo W , которые представлены на рис. 1-8. 

 

4. Результаты расчетов 

На рис. 1 показаны рассчитанные с помощью потенциала (1) и 

формализма из [4, 5] две изотермические зависимости давления от 

нормированного объема  0v v  для макро- и нано-кристалла из 280N   

атомов сплава 0,5 0,5Mo W , сплошные и штриховые кривые соответственно. 

Две нижние линии – изотермы 300T K , две верхние линии – изотермы  

100T  K. На рис. 1 имеются характерные точки, где изотермы для макро и 

нано-кристалла пересекаются, т.е. где давление не зависит от размера:  

для 300T  K:  0 1,00045 1,3292AP v v    ГПа; для 1000T  K: 

 0 1,00014 4,4432BP v v    ГПа. 

На рис. 2 показаны изоморфно-изобарические (форма куба, 0P  ) 

размерные зависимости функции  ln /p p
v T       – коэффициента 
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объемного теплового расширения сплава 0,5 0,5Mo W  для трех изотерм 100 , 300  

и 1000  К. Видно, что с уменьшением размера или при увеличении 

температуры нанокристалла происходит увеличение значения КТР. 
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Рис. 1. Изменение уравнения состояния 

сплава 0,5 0,5Mo W  при переходе от макро- к 

нано- кристаллу для изотерм 300  и 

1000  К.  

Рис. 2. Изобарическая размерная 

зависимость коэффициента теплового 

расширения сплава 0,5 0,5Mo W  для различных 

изотерм. 
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Рис. 3. Изобарическая размерная 

зависимость модуля упругости BT сплава 

0,5 0,5Mo W  для трех изотерм 100T  , 300 , 

1000  К. 

Рис. 4. Размерная зависимость удельной 

изобарной теплоемкости сплава pC  

0,5 0,5Mo W  для трех изотерм 100T  , 300 , 

1000  К. 
 

На рис. 3 показаны изоморфно-изобарические (куб, 0P  ) размерные 

зависимости функции  /T T
B v P v     –  модуля упругости 0,5 0,5Mo W  для 

изотерм 100 , 300  и 1000  К. Показано, что с уменьшением размера или при 

увеличении температуры происходит уменьшение значения модуля 

упругости нанокристалла со свободной поверхностью Гиббса.  

На рис. 4 показаны изоморфно-изобарические (куб, 0P  ) размерные 

зависимости функции pC  – изобарной теплоемкости 0,5 0,5Mo W  для изотерм  

100 , 300  и 1000  К. Показано, что с уменьшением размера или при 
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увеличении температуры нанокристалла происходит увеличение 

теплоемкости, причем наиболее заметные размерные изменения 

происходят при низких температурах.  

На рис. 5 представлена изобарическая температурная зависимость 

(куб, 0P  ) коэффициента теплового расширения сплава для макро- и 

нано-кристалла из 280N   атомов 0,5 0,5Mo W . Сплошная кривая – расчёты для 

макрокристалла, штриховая – расчеты для нанокристалла. Легко видеть, 

что КТР для нанокристалла больше, чем для макро-кристалла, тем 

заметнее, чем выше температура, что согласуется с данными на рис. 2.  

На рис. 6 показана изобарическая температурная зависимость (куб, 

0P  ) удельной изобарной теплоемкости для макро- и нано-кристалла из 

280N   атомов сплава 0,5 0,5Mo W . Сплошная кривая – расчёты для 

макрокристалла, штриховая – расчеты для нанокристалла. Как видно из 

графика, наибольшая разница в значениях для нано- и макро-кристаллов 

наблюдается при низких температурах ( / 1T  ), что согласуется с 

результатами работы [6]. В области высоких температур разница между 

удельной теплоемкостью нано- и макро-кристаллов незначительна. Это 

обусловлено достижением функцией  pC T  области выполнения закона 

Дюлонга-Пти. 
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Рис. 5. Изобарная температурная 

зависимость коэффициента теплового 

расширения сплава 0,5 0,5Mo W  для макро- и 

нано-кристалла из 280N   атомов. 

Рис. 6. Изобарная температурная 

зависимость (куб, 0P  ) удельной 

изобарной теплоемкости для макро- и нано-

кристалла из 280N   атомов сплава 

0,5 0,5Mo W . 

 

На рис. 7 представлены изоморфно-изобарные (куб, 0P  ) размерные 

зависимости для функции   – удельной (на единицу площади) 

поверхностной энергии грани (100 ) для изотерм: 100 , 300  и 1000  К. 

Показано, что при изоморфно-изотермическом уменьшении размера или 

при изоморфно-изомерном увеличении температуры происходит 
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уменьшение значения удельной поверхностной энергии для нанокристалла 

со свободной поверхностью Гиббса. 

На рис. 8 представлены изоморфно-изобарические (куб, 0P  ) 

размерные зависимости функции  /
v

T   – производной поверхностной 

энергии для изотерм: 100 , 300  и 1000  К. Показано, что с уменьшением 

размера или при увеличении температуры нанокристалла происходит 

уменьшение значения  /
v

T  . Как было показано в [5], при 0T   К 

функция  /
v

T   стремится к нулю, что согласуется с третьим началом 

термодинамики в «сильной» формулировке Планка.· 
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Рис. 7. Изобарная размерная зависимость 

удельной поверхностной энергии сплава 

0,5 0,5Mo W для 100 , 300  и 1000  К. 

Рис. 8. Изобарная размерная зависимость 

функции  
v

T   сплава 0,5 0,5Mo W  по 

температуре вдоль изотерм 100 , 300  и 

1000  К. 

 

5. Выводы 
Стоит отметить, что используемый в статье метод расчета 

термодинамических параметров нанокристалла с изменением размера, а 

также методы расчета барических и температурных зависимостей как для 

макро-, так и для нано-кристаллов были успешно апробированы в работах 

[7-10] на примерах Nb , Si , Au  и Mo . 

Определены термодинамические свойства сплава 0,5 0,5Mo W  как для 

макро-, так и для нано-кристалла кубической формы из 280N   атомов. 

Расчеты показали, что уравнение состояния для макро- и нано-кристаллов 

имеют точку пересечения на изотерме, в которой давление не зависит от 

размера. Было показано, что с уменьшением размера нанокристалла сплава 

0,5 0,5Mo W  коэффициент теплового расширения увеличивается, модуль 

упругости уменьшается, изобарная теплоемкость увеличивается, 

поверхностная энергия уменьшается, также, как и её изохорная 

производная по температуре. Изобарическая ( 0P  ) зависимость 

коэффициента теплового расширения от температуры для нанокристалла 
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испытывает больший рост, чем для макрокристалла. Для удельной 

изобарной теплоемкости максимальная разница между температурными 

зависимостями для макро- и нано-кристаллом достигается при низких 

температурах. При высоких температурах разница между температурными 

зависимостями для макро- и нано-кристаллом незначительна. Показано, 

что при изоморфно-изотермическом уменьшении размера или при 

изоморфно-изомерном увеличении температуры происходит уменьшение 

значения удельной поверхностной энергии для нанокристалла сплава 

0,5 0,5Mo W . 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проект № 18-29-11013_мк). 
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interaction for Mo  and W , the potential parameters for an equiatomic Mo W  substitution alloy 

were calculated. Size dependences for the equation of state, modulus of elasticity, coefficient of 

thermal expansion, isobaric heat capacity, surface energy and surface energy temperature derivative 

were obtained. Temperature dependencies of coefficient of thermal expansion  and isobaric heat 

capacity for macro- and nano-crystals of Mo W  alloy were also obtained. 
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