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МЕХАНIЧНI ВЛАСТИВОСТI
НАНОЛАМIНАТIВ Ti𝑛+1AlC𝑛: ДОСЛIДЖЕННЯ
МЕТОДАМИ МОЛЕКУЛЯРНОЇ ДИНАМIКИУДК 539

Проведено моделювання поведiнки наноламiнатiв Ti𝑛+1AlC𝑛 з 𝑛 = 1, 2, 3 при деформацiї
розтягнення на основi методiв класичної молекулярної динамiки. Для розрахункiв сил
мiжатомної взаємодiї в дослiджуваних зразках був використаний пiдхiд iз комбiнацiєю
парного та тричастинкового потенцiалiв i моделi зануреного атома. Для розглянутих
зразкiв розраховано кривi навантаження та наближенi значення механiчних параме-
трiв, а саме модулiв пружностi. Дослiджено вплив швидкостi деформацiї на динамiку
руйнування, а також побудовано вiдповiднi атомiстичнi конфiгурацiї дослiджуваних
зразкiв.
К люч о в i с л о в а: молекулярна динамiка, деформацiя, модуль пружностi, швидкiсть
деформацiї.

1. Вступ

Потрiйнi сполуки Ti𝑛+1AlC𝑛 є представниками
вiдносно нового класу твердих речовин – так зва-
них MAX фаз (М – позначає перехiдний метал, А–
один з елементiв А групи таблицi хiмiчних елемен-
тiв, Х – вуглець або нiтроген) [1]. Зазначенi матерi-
али мають унiкальнi фiзичнi, хiмiчнi та механiчнi
властивостi, а також широкий потенцiал застосу-
вання [1, 2]. Так, наноламiнати Ti𝑛+1AlC𝑛 поєдну-
ють в собi характеристики металiв i керамiк при
рiзних умовах. Зазначенi матерiали характеризую-
ться високою електричною та термiчною провiднi-
стю, мають вiдносно високе значення модуля пру-
жностi, пiдвищену стiйкiсть до корозiї та окислен-
ня [2]. Наноламiнати Ti𝑛+1AlC𝑛 мають шарувату
структуру з елементарною комiркою кристалiчної
гратки гексагонального типу [2], в якiй шар атомiв
алюмiнiю роздiляє шари карбiду титану Ti𝑛+1C𝑛

як показано на рис. 1.
Моделювання багатокомпонентних сполук з рi-

зним типом хiмiчного зв’язку методами молеку-
лярної динамiки є досить складним завданням,
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оскiльки, як правило, потребує використання спе-
цiальних потенцiалiв мiжатомної взаємодiї, що
описували б вiдповiдний хiмiчний зв’язок та забез-
печували б рiвноважну конфiгурацiю атомiв кiнце-
вої речовини. Отже, перед початком дослiдження
механiчних властивостей наноструктурованих по-
трiйних сполук Ti𝑛+1AlC𝑛 методами класичної мо-
лекулярної динамiки слiд вибрати вiдповiдну мо-
дель розрахункiв сил мiжатомної взаємодiї, що за-
безпечувала б наближене до реального представ-
лення структури матерiалу, що дослiджується. Як
показують останнi дослiдження [5, 6], МАХ фази
характеризуються комбiнацiєю металевого, кова-
лентного та iонного хiмiчних зв’язкiв, тому один з
можливих варiантiв – використати декiлька рiзних
потенцiалiв мiжатомної взаємодiї для моделюван-
ня зв’язку мiж рiзними типами атомiв. Для мо-
делювання взаємодiї мiж атомами титану та алю-
мiнiю був використаний метод зануреного атома
(англ. Embedded atom method – EAM) [7]. Аналi-
тичнi вирази для рiвнянь, що описують енергiю та
числовi параметри для опису взаємодiї мiж ато-
мами титану та алюмiнiю в рамках ЕАМ моделi,
можна знайти в роботах [7, 8].
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Сили взаємодiї мiж атомами титану та вуглецю
були розрахованi за допомогою моделi, що була ви-
користана в роботах [9–11]. Детальний опис зазна-
ченого пiдходу для моделювання взаємодiї титан-
вуглець можна знайти в роботi [12] та роботi [9],
нижче буде наведено тiльки стислий змiст моделi.

В рамках зазначеної схеми, потенцiальна енер-
гiя системи може бути представлена у виглядi су-
ми парного та трьох-частинкового доданкiв [12].
Потенцiальна енергiя парної взаємодiї описує-
ться стандартною формою потенцiалу Леннард-
Джонса [13]:

𝑈𝑖𝑗 = 𝜀0

[︃(︂
𝑟0
𝑟𝑖𝑗

)︂12
− 2

(︂
𝑟0
𝑟𝑖𝑗

)︂6]︃
, (1)

де 𝑟𝑖𝑗 – вiдстань мiж атомами 𝑖 та 𝑗, 𝑟0 i 𝜀0 – рiвно-
важна вiдстань та мiнiмальна енергiя мiжатомної
взаємодiї.

Потенцiальна енергiя взаємодiї трьох атомiв
𝑖, 𝑗, 𝑘 визначається потенцiалом Аксiлрода–Тел-
лера [14]:

𝑊𝑖𝑗𝑘 =
𝑍(1 + cos 𝜃𝑖 cos 𝜃𝑗 cos 𝜃𝑘)

(𝑟𝑖𝑗𝑟𝑖𝑘𝑟𝑗𝑘)
3 , (2)

де 𝑟𝑖𝑗 , 𝑟𝑖𝑘 i 𝑟𝑗𝑘 – вiдстанi мiж атомними парами:
𝑖− 𝑗, 𝑖− 𝑘 та 𝑗− 𝑘 вiдповiдно, 𝑍 – параметр iнтен-
сивностi взаємодiї трьох частинок, 𝜃𝑖, 𝜃𝑗 i 𝜃𝑘– кути
трикутника, утвореного векторами r𝑖𝑗 , r𝑖𝑘 i r𝑗𝑘.

Числовi значення параметрiв для потенцiалiв
Леннард-Джонса та Аксiлрода–Теллера для C–Ti
взаємодiї були розрахованi в роботi [12] при мо-
делюваннi взаємодiї атомiв титану з вуглецевими
нанотрубками.

Взаємодiя мiж атомами вуглецю була змоде-
льована потенцiалом Леннард-Джонса, як в робо-
тi [15].

Таким чином, можна отримати чисельну мо-
дель для атомiстичного моделювання поведiнки
Ti𝑛+1AlC𝑛 сполук методами молекулярної дина-
мiки. В запропонованiй роботi дослiджено дина-
мiку руйнування та обчисленi наближенi значен-
ня механiчних характеристик трьох наноматерiа-
лiв Ti𝑛+1AlC𝑛 з 𝑛 = 1, 2, 3.

2. Комп’ютерна модель
зразкiв та процедура деформування

Перед початком моделювання атоми титану, алю-
мiнiю та вуглецю були розташованi у вузлах iде-

Рис. 1. Атомiстична структура наноламiнату Ti3AlC2

Рис. 2. Початкова атомiстична конфiгурацiя зразка
Ti2AlC

альної кристалiчної ґратки, що вiдповiдає криста-
лiчнiй структурi Ti𝑛+1AlC𝑛. Пiсля чого була про-
ведена релаксацiя зразкiв до рiвноважного стану
при температурi 300 K, яка пiдтримувалась за до-
помогою термостата Берендсена [16]. Загальний
вигляд модельних зразкiв показано на рис. 2 на
прикладi структури Ti2AlC.

Для дослiдження механiчних властивостей
Ti𝑛+1AlC𝑛 також була застосована чисельна про-
цедура деформацiї розтягнення, пiд час якої були
обчисленi залежностi механiчних напружень 𝜎 вiд
деформацiї 𝜀. Моделювання зовнiшньої дiї прово-
дилося таким чином: до атомiв зразка, що знахо-
дяться в п’яти крайнiх правих атомарних шарах,
прикладалося змiщення з постiйною швидкiстю, в
той час як п’ять атомних шарiв лiвого краю лиша-
лися нерухомими. Напрямок прикладеного змi-
щення був вибраний так, щоб вiдстань мiж
протилежними кiнцями зразка поступово збiль-
шувалась, i зразок розтягувався. Окрiм цього, з
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Рис. 3. Кривi навантажень для зразка Ti2AlC, розрахова-
нi при рiзних значеннях швидкостей деформацiї. Значення
швидкостей деформацiй наведенi на рисунку

Рис. 4. Пружнi дiлянки кривих навантаження Ti2AlC
зразка. Значення швидкостi змiни деформацiї вказанi на
рисунку. Штрихова лiнiя вiдповiдає модулю пружностi
280 ГПа

метою дослiдження впливу швидкостi змiни де-
формацiї 𝜀 на динамiку руйнування, розтягнення
зразкiв проводилось при трьох рiзних значеннях
швидкостi деформацiї 𝑑𝜀/𝑑𝑡.

Пiд час деформування зразка механiчнi напру-
ження обчислювалися за допомогою теореми вiрi-
алу як [17–19]:

𝜎𝑖𝑗 =
1

𝑉

𝑁∑︁
𝛼=1

⎛⎝1

2

𝑁∑︁
𝛽=1

𝑟𝑖𝛼𝛽𝑓
𝑗
𝛼𝛽 −𝑚𝛼𝑣𝛼𝑖 𝑣

𝛼
𝑗

⎞⎠, (3)

де 𝑖, 𝑗 – компоненти Декартових координат; 𝛼 i 𝛽 –
iндекси атомiв; 𝑟𝑖𝛼𝛽 , 𝑓 𝑗

𝛼𝛽 – вiдповiднi компоненти
векторiв вiдстаней та сил мiж атомами 𝛼 i 𝛽; 𝑚 –

маса атома; 𝑁 – кiлькiсть атомiв у зразку, 𝑉 –
об’єм зразка.

Таким чином, обчислюючи при заданому зна-
ченнi деформацiї 𝜀 вiдповiднi компоненти швидко-
стей та сил мiжатомної взаємодiї, можна отримати
криву навантаження 𝜎(𝜀).

3. Результати моделювання
та розрахунок механiчних параметрiв

Результати розрахункiв механiчних напружень в
залежностi вiд деформацiї 𝜀 за формулою (3) для
Ti2AlC зразка при рiзних значеннях швидкостi де-
формацiї наведенi на рис. 3. Як видно з рисунка,
кривi навантаження мають типовий вигляд. По-
чаток залежностi вiдповiдає пружнiй деформацiї,
подальше зростання, а згодом спадання залежно-
стi характеризує пластичну деформацiю та руй-
нування зразка. Також слiд зазначити, що для
Ti2AlC зразка зi зростанням швидкостi деформа-
цiї d𝜀/dt спостерiгається незначне зростання кри-
тичних значень деформацiї 𝜀𝑐 та напруг 𝜎𝑐, при
яких спостерiгається початок руйнування.

Пружнi дiлянки залежностi 𝜎(𝜀) при малих де-
формацiях 𝜀 ≤ 0,005 наведенi на рис. 4. Варто за-
значити, що для розрахунку значення модуля пру-
жностi слiд застосувати процедуру лiнiйної апро-
ксимацiї числових даних методом найменших ква-
дратiв. При цьому слiд враховувати, що зважаючи
на наявнi флуктуацiї в розрахованих кривих на-
вантажень, отриманi в такий спосiб значення мо-
дуля пружностi будуть сильно залежати вiд iнтер-
валу кривих 𝜎(𝜀), на якому проводиться апрокси-
мацiя. Отриманi нижче значення модуля пружно-
стi були розрахованi в iнтервалi 𝜀 ≤ 0,002 з то-
чнiстю 10 ГПа. Отримане в такий спосiб значення
модуля пружностi становить приблизно 𝑌Ti2AlC ≈
≈ 280 ГПа. Це значення добре узгоджується з на-
явними в лiтературi [5, 20, 21] даними. Так, у ро-
ботi [20] шляхом експериментального вимiрювання
було отримано значення модуля пружностi Ti2AlC
278 ГПа, у той самий час, виходячи з ab initio об-
числень [5], було отримано значення 312 ГПа.

Атомiстичнi конфiгурацiї Ti2AlC зразка при рi-
зних деформацiях наведенi на рис. 5. Видно, що
при деформацiях 𝜀 > 0,05 зразок пiддається по-
мiтному руйнуванню. При цьому варто зазначити,
що при руйнуваннi Ti2AlC не спостерiгається утво-
рення шийок текучостi, характерних для руйнува-
ння металiв.
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Рис. 5. Атомiстичнi конфiгурацiї Ti2AlC при рiзних де-
формацiях 𝜀: вигляд зверху (лiва панель) та збоку (права
панель). Значення деформацiї наведенi на рисунку. Нижня
панель показує зразок пiсля руйнування

Аналогiчним чином були дослiдженi зразки
Ti3AlC2 та Ti4AlC3. Обчисленi кривi навантажень
для вказаних зразкiв при рiзних значеннях швид-
костi деформацiї наведенi на рис. 6, a i b вiдповiд-
но. Обчисленi залежностi мають типовий вигляд з
дiлянками, що вiдповiдають пружним та пласти-
чним деформацiям, а також характеризуються за-
лежнiстю критичної деформацiї 𝜀𝑐 вiд швидкостi
𝑑𝜀/𝑑𝑡.

Пружнi дiлянки кривих навантаження при ма-
лих деформацiях 𝜀 ≤ 0,005 наведенi на рис. 7.
Як виходить з представлених залежностей, зра-
зок Ti4AlC3 характеризується бiльшим наближе-
ним значенням модуля пружностi 350 ГПа, нiж
Ti3AlC2 зi значенням 320 ГПа, що якiсно узго-
джується з наявними в лiтературi даними 403 ГПа
i 368 ГПа вiдповiдно, отриманими з розрахункiв
з перших принципiв [5]. Окрiм цього, для зразка
Ti3AlC2 у лiтературi iснує експериментально ви-
мiряне значення 298 ГПа [21], що також узгоджу-
ється з отриманим у роботi значенням.

Атомiстичнi конфiгурацiї дослiджуваних зраз-
кiв при рiзних деформацiях наведенi на рис. 8 i 9
вiдповiдно. Як видно з наведених зображень, руй-
нування Ti3AlC2 та Ti4AlC3 зразкiв супроводжує-
ться бiльш iнтенсивним формуванням шийок теку-
чостi з правого боку зразка, який змiщається з по-
стiйною швидкiстю. При цьому, формування трi-
щин вiдбувається так само i з протилежного боку,
який мiстить зафiксованi в просторi атоми. Сфор-
мованi в процесi деформацiї трiщини зникають пi-

a

b
Рис. 6. Кривi навантажень для зразкiв Ti3AlC2 (a) та
Ti4AlC3 (b), розрахованi при рiзних значеннях швидкостi
деформацiї. Швидкостi деформацiї зазначенi на рисунку

сля руйнування зразка з утворенням залишкових
деформацiй, локалiзованих у цiй областi.

Як показують розрахунки, зi зростанням пара-
метра 𝑛 у хiмiчнiй формулi Ti𝑛+1AlC𝑛 зростає мо-
дуль пружностi вiдповiдних зразкiв. Окрiм цього,
зразки Ti𝑛+1AlC𝑛 з рiзним значенням 𝑛 характе-
ризуються рiзними значеннями критичної дефор-
мацiї 𝜀𝑐, що вiдповiдає початку руйнування зраз-
кiв. Для порiвняння критичних значень деформа-
цiї, залежностi кривих навантаження 𝜎(𝜀) для всiх
дослiджуваних зразкiв при швидкостi деформацiї
𝑑𝜀/𝑑𝑡 = 0,5 нс−1 показанi на рис. 10.

Як видно з наведених залежностей, наймен-
шим значенням 𝜀Ti2AlC

𝑐 ≈ 0,055 характеризується
Ti2AlC зразок з найменшим значенням модуля
пружностi. Для Ti3AlC2 та Ti4AlC3 зразкiв зна-
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a

b
Рис. 7. Пружнi дiлянки кривих навантаження для зразкiв
Ti3AlC2 (a) та Ti4AlC3 (b). Швидкостi деформацiї зазначе-
нi на рисунку. Штрихова лiнiя вiдповiдає модулю пружно-
стi 320 ГПа (панель а) та 350 ГПа (панель б)

Рис. 8. Атомiстичнi конфiгурацiї Ti3AlC2 при рiзних де-
формацiях 𝜀: вигляд зверху (лiва панель) та збоку (права
панель). Значення деформацiї наведенi на рисунку. Нижня
панель показує зразок пiсля руйнування

Рис. 9. Атомiстичнi конфiгурацiї Ti4AlC3 при рiзних де-
формацiях 𝜀: вигляд зверху (лiва панель) та збоку (права
панель). Значення деформацiї наведенi на рисунку. Нижня
панель показує зразок пiсля руйнування

Рис. 10. Кривi навантажень для дослiджуваних
Ti𝑛+1AlC𝑛 зразкiв з 𝑛 = 1, 2, 3 при швидкостi деформацiї
𝑑𝜀/𝑑𝑡 = 0,5 нс−1

чення 𝜀𝑐 становлять 𝜀Ti3AlC2
𝑐 ≈ 0,085 та 𝜀Ti4AlC3

𝑐 ≈
≈ 0,105 вiдповiдно. Це, вочевидь, пов’язано з рi-
зною вiдносною кiлькiстю хiмiчних зв’язкiв Ti–
C та Ti–Al, розподiлених в об’ємi зразка, якi, в
свою чергу, характеризуються рiзними значення-
ми рiвноважних мiжатомних вiдстаней та силою
взаємодiї.

4. Висновки

Було проведено дослiдження механiчних власти-
востей трикомпонентних наноламiнатiв Ti𝑛+1AlC𝑛

з 𝑛 = 1, 2, 3. Розглянуто динамiку руйнування
зразкiв пiд дiєю деформацiї розтягнення, розрахо-
ванi вiдповiднi дiаграми навантажень при рiзних

1106 ISSN 2071-0194. Укр. фiз. журн. 2020. Т. 65, № 12



Механiчнi властивостi наноламiнатiв Ti𝑛+1AlC𝑛

значеннях швидкостi деформацiї, та обчисленi на-
ближенi модулi пружностi для трьох дослiджува-
них зразкiв. Отриманi наближенi значення меха-
нiчних параметрiв становили 280 ГПа, 320 ГПа та
350 ГПа для Ti2AlC, Ti3AlC2 i Ti4AlC3 вiдповiд-
но. Як виходить з отриманих кривих навантажень,
для бiльшостi дослiджуваних матерiалiв зростан-
ня швидкостi деформацiї 𝑑𝜀/𝑑𝑡 приводить до неве-
ликого зростання критичного значення деформа-
цiї 𝜀𝑐, при якому починається руйнування зразка.
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MECHANICAL PROPERTIES
OF Ti𝑛+1AlC𝑛 NANOLAMINATES:
A MOLECULAR DYNAMICS STUDY

S u m m a r y

The behavior of Ti𝑛+1AlC𝑛 nanolaminates with 𝑛 = 1, 2, 3

that undergo a tensile deformation has been simulated using

classical molecular dynamics methods. While calculating inter-

atomic forces, a combination of two- and three-body poten-

tials together with the embedded-atom method is applied. The

stress-strain curves and the approximate values of the elastic

moduli for the researched samples are calculated. The strain

rate effect on the fracture dynamics is considered, and the cor-

responding atomistic configurations of examined samples are

built.
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