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Приведены результаты исследования стабильности высокоэнтропийного сплава NbTiHfVZr на ос-
нове анализа критических показателей Юм-Розери, энтальпии двойных сплавов методом Miedema,
энтропии смешения сплава NbTiHfVZr вблизи температуры плавления. Методом обратных выпук-
лых оболочек (InveseHubWeb) обнаружены температурные интервалы стабильности, которые для
сплава NbTiHfVZr распространяются от температуры плавления до 1200 K. В случае NbTiHfZr тем-
пературный интервал стабильности распространяется вплоть до комнатной температуры. Получен-
ные результаты свидетельствуют о том, что сплавы NbTiHfVZr, NbTiHfZr относятся к высокоэнтропий-
ным, решетки которых принадлежат к классу однофазных одноэлементных твердых растворов. Мето-
дом Ритвельда на основе известной экспериментальной дифрактограммы было установлено, что
кубические решетки HfNbTiVZr, Hf2Nb2Ti2V2Zr2, NbHfTiZr и Hf2Nb2Ti2Zr2 с пространственной группой
P1, найденные с помощью кода USPEX, вносят доминирующий вклад в интегральную интенсивность.
В работе для кубических решеток HfNbTiVZr, Hf2Nb2Ti2V2Zr2, NbHfTiZr и Hf2Nb2Ti2Zr2 была уста-
новлена полная структурная информация: параметры решеток, координаты атомов, простран-
ственная группа, занятость узлов и т.д. Указанные сплавы характеризуются высокой связанной
энергией, стабильны и в соответствии с найденными упругими модулями при комнатной темпера-
туре относятся к высокопрочным материалам. Кубические решетки HfNbTiVZr, Hf2Nb2Ti2V2Zr2,
NbHfTiZr и Hf2Nb2Ti2Zr2 могут быть включены в кристаллографическую базу данных, используе-
мой для идентификации структурного состояния ВЭС сплавов NbTiHfZr, NbTiHfVZr.
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ВВЕДЕНИЕ
Высокоэнтропийные сплавы (ВЭС) с эквиатом-

ным содержанием чистых компонентов характери-
зуются высокой конфигурационной энтропией,
вклад которой в стабилизацию растворов оказыва-
ется существенно выше по сравнению с легирован-
ными сплавами. К характерным особенностям ВЭC
относятся как высокая энтропия смеси, так и низ-
кая атомная диффузия, решеточные искажения,
формирование структур простых решеток (ГЦК.
ОЦК, ГПУ) [1–11]. Интерес к ВЭС также связан,
в частности, с исключительными прочностными
характеристиками при высоких температурах [4, 7],
пластичностью, ударной вязкостью при криоген-
ных температурах, сочетанием прочности и пла-
стичности [7, 8]. Фундаментальные исследования

ВЭС существенно расширили список однофаз-
ных высокоэнтропийных материалов [5–11]. В
многоэлементных ВЭС 2-го поколения обнару-
жили однофазные твердые растворы на основе
простых кубических решеток в кристаллическом
и аморфном состояниях [9]. В случае ВЭС 2-го
поколения в решетке присутствует Nb и добавки
Ti, V, Zr и Hf, которые могут приводить к высокой
отрицательной энтальпии образования и ком-
пенсируют энтропийный вклад [9]. Определен-
ный интерес вызывает анализ структурного со-
стояния сплавов указанного элементного соста-
ва. Однако в связи со сложностью определения
полной структурной информации данное заклю-
чение о решетках, как правило, оказывается каче-
ственным. В самом деле, в работе [1] приведены
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экспериментальные дифрактограммы сплава
Ti20Zr20Hf20Nb20X20, из которых следует, что ре-
шетка сплава должна быть отнесена к ОЦК-
структуре. По основному рефлексу дифракто-
грамм, а также закону Вегарда в работе [1] оцене-
ны параметры решеток. Однако отсутствуют ко-
ординаты атомов в суперячейках (100 атомов), и,
как следствие, не предложены теоретические ди-
фрактограммы, которые можно было бы сравни-
вать с экспериментальными. Неясно применение
правила Вегарда к пятиэлементному сплаву.
Представляется актуальным исследование струк-
турного состояния высокоэнтропийного сплава
NbTiHfVZr, эквимолярного (эквиатомного) эле-
ментного состава. Анализ стабильности струк-
турного состояния, термодинамических, механи-
ческих характеристик сплава NbTiHfVZr, состав-
ленного из d-элементов 4 группы (Ti, Zr, Hf) и
элементов 5 группы с пятью валентными электро-
нами [12]. В литературе к основным критическим
показателям стабильности ВЭС относятся крите-
рии Юм-Розери, энергия смешения двойных
сплавов, энтропия смешения пятиэлементного
сплава. К особенностям формирования твердого
раствора NbTiHfVZr, относится также то, что не
все из элементов могут образовывать двойные
сплавы. В указанных условиях актуальным пред-
ставляется прогнозирование стабильной решетки
однофазного сплава NbTiHfVZr как на основе
критических показателей, так и эволюционным
методом в программе USPEX [13, 14] с использо-
ванием вычислений на основе теории функцио-
нала электронной плотности. Анализ структур-
ных и термодинамических характеристик обна-
руженных эталонных решеток может быть
реализован с использованием электронных ре-
сурсов [15, 16] в online режиме, в частности энер-
гии образования фаз, упругих модулей и т.д.

МАТЕРИАЛЫ, 
МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЙ

Объектом исследования был выбран сплав
NbTiHfVZr. Оценивали критические показатели
Юм-Розери (дисторсия, электроотрицатель-
ность, концентрация валентных электронов, тем-
пература плавления) для двойных сплавов, эн-
тальпию смешения в модели обратной выпуклой
оболочки (InverseHubWeb), энтропию смешения
[17]. В методе InverseHubWeb предложено двумер-
ное графическое представление стабильности
ВЭС на основе данных об энергии смешения фаз
и энергии формирования продуктов реакций от-
носительно уровня энергии реактантов. Выбран-
ные критерии позволяют прогнозирование ин-
тервалов стабильности сплава NbTiHfVZr. В методе
InverseHubWeb в рамках графического представле-
ния предложены диаграммы температурных интер-
валов стабильности одиночных ВЭС. Диаграммы

выпуклых оболочек ВЭС построены на базе этало-
нов, рассчитанных в проекте Material Project [16]
с реактантами (интерметаллиды) в температур-
ных интервалах существования стабильных и ме-
тастабильных сплавов.

Для оценки термомеханических свойств ВЭС
представляется важным определение полной
структурной информации решеток. Критические
показатели, термодинамические свойства сплава
NbTiHfVZr не позволяют определить полную
структурную информацию стабильного твердого
раствора. В методе InverseHubWeb производятся
ab initio оценки свободной энергии решеток на
основе кластерного метода, используемого в ра-
боте [18] для ВЭС, однако также без указания
структурной информации. В настоящей работе
проведено прогнозирование модельных структур
(эталонов) NbTiHfVZr в программе USPEX с ин-
терфейсом VASP на суперкомпьютере “Блохин”
Международного исследовательского института
интеллектуальных материалов Южного федераль-
ного университета [13, 14, 28]. В USPEX рассмотре-
на энтальпия решеток фиксированного эквиатом-
ного состава TiZrHfNb, TiZrHfNbV. Доля поколе-
ний, генерированная из случайных структур и
обусловленная наследственностью, составляла 0.3 и
0.5 соответственно, из мутаций – 0.2. Доля текуще-
го поколения, которая использована для генера-
ции следующего поколения, составляла 0.6. В
каждой генерации рассматривали популяции из
30 атомов, начальный размер составлял 30 ато-
мов. Расчеты производили с 6 шагами оптимиза-
ции в коде VASP. Расчеты энергии решеток этало-
нов производили в рамках функционала электрон-
ной плотности в градиентном псевдопотенциале
электронной плотности (GGA). Детали расчетов в
коде приведены в работах [18, 19]. Полная энер-
гия решеток определена для 0 К. Расчеты орбита-
лей электронных состояний, распределение од-
ноэлектронной плотности и энергии основного
состояния производили самосогласованным об-
разом. Волновые функции валентных электронов
атомов фаз анализировали в базисе плоских волн
с радиусом обрезания кинетической энергии в
330 эВ. В этом случае сходимость полной энергии
составляла ~0.5 × 10–6 эВ/атом. Дополнительно
расчеты стабильности решеток из первых прин-
ципов проводили в VASP для 0 К и давлении 0 Па
в рамках функционала электронной плотности
(DFT) с помощью ресурса [15]. В расчетах ис-
пользовали градиентные потенциалы атомов
(GGA) с радиусом обрезания 520 эВ, учитывали
также спиновую поляризацию. Использовали ме-
тод Монкхорста–Пака для выбора точек в обрат-
ном пространстве с центром в точке G.
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Принадлежность сплава NbTiHfVZr к ВЭС бы-
ла оценена из анализа традиционно используе-
мой группы критических показателей [21–23].
Стабильность в этом случае оценивается вблизи
температуры плавления, а также значений крити-
ческих показателей на основе критериев Юм-Ро-
зери, которые включают в себя в частности, дис-
торсию:

(1)

где ri – радиус атомных элементов, критерий δ не
должен превышать 8.5%. Индекс i изменяется от 1
до 5. Были выбраны следующие ионные радиусы
атомов Ti, V, Hf, Nb и Zr: ri = 1.462, 1.316, 1.578,
1.429 и 1.603 соответственно [18], тогда критиче-
ский показатель равен δ = 7.07. Критерий элек-
троотрицательности формирования твердых рас-
творов для ВЭС определяется следующим выра-
жением [21–23]:

(2)

где χi – электроотрицательность атомных эле-
ментов, для Ti, V, Hf, Nb, Zr χi = 1.54, 1.63, 1.3, 1.6,
1.33 соответственно [22]. Для эквиатомного ВЭС
NbTiHfVZr критический показатель равен Δχ ~ 0.
Критерий концентрации валентных электронов,
используемый при оценке фазовой стабильности
интерметаллидов, равен [21–23]:

(3)

где  – электронная концентрация валент-
ных электронов i-го элемента, для атомов Ti, V,
Hf, Nb, Zr  = 4, 5, 4, 5, 4 соответственно, то-
гда критический показатель равен VEC = 4.4. В
работах [22, 23] была предложена также класси-
фикация стабильных высокоэнтропийных спла-
вов, основанная на энтропии смеси ВЭС:

(4)
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где R – универсальная газовая постоянная, ci –
атомная концентрация элементов. Из формулы
следует, что в случае сплавов эквиатомного соста-
ва суммарный вклад в энтропию должен быть
наибольшим. Энтальпия смеси (Hmix) определя-
ется выражением:

(5)

где  – энтальпия бинарных сплавов вблизи
температуры плавления, элементы AB которых
входят в состав ВЭС сплава. В случае NbTiHfVZr
для оценки энтальпии Hmix необходимо использо-
вать следующие двойные сплавы с кубической
решеткой: TiV, TiHf, TiNb, TiZr, VHf, VNb, VZr,
HfNb, HfZr, NbZr. При расчетах энтальпии смеси
Hmix необходимо также знать температуру плавле-
ния двойных сплавов, которые определяются по
формуле:

(6)

где Ti – температура плавления чистых элемен-
тов. Для чистых элементов Nb, Ti, Hf, V, Zr были
выбраны Tпл t = 2750, 1941, 2506, 2183, 2128 К соот-
ветственно [24]. Эффективные температуры
плавления двойных сплавов, найденные по фор-
муле (6), приведены в табл. 1. Энтропия смеси (4)
равна Smix = 1.61R, или исследуемое относится к
высокоэнтропийным сплавам. Прогнозируемая
температура плавления сплава NbTiHfVZr равна
Tmix ≈ 2254.4 K, тогда TmixSmix ≈ 3607R, которое
значительно превышает энтальпию смешения
Hmix. Для исследуемого сплава NbTiHfVZr крити-
ческие показатели равны: дисторсия δ = 7.0%,
электроотрицательность Δχ ~ 0, концентрация
валентных электронов VEC = 4.4. На основе по-
лученных значений Tmix были определены энталь-
пия смешения, а также энтропийный вклад в сво-
бодную энергию двойных сплавов в рамках моде-
ли Miedema [24], результаты расчетов приведены
в табл. 1. Тогда эффективная энтальпия смеси,
найденная по формуле (3), оказывается равной
Hmix = 0.294 кДж/моль, а энтропийный вклад –
Smix = 12.992 Дж/(K моль). Результаты свидетель-
ствуют о том, что энтропийный вклад двойных
сплавов составляет высокую долю в свободной
энергии. Критические показатели позволяют вы-
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Таблица 1. Температура жидкой фазы, энтальпия, энтропия смешения двойных сплавов

Свойства TiV TiHf TiNb TiZr VHf VNb VZr HfNb HfZr NbZr

Tпл, K 2062 2223.5 2345.5 2034.5 2190 2466.5 2155.5 2311 2317 2439
ΔH, кДж/моль –1.467 0.1312 1.968 –0.193 –1.684 –0.908 –2.733 3.461 –0.196 3.46
ΔS, кДж/(K моль) 11.88 12.81 13.52 11.73 12.62 14.21 12.42 13.32 13.35 14.06
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сказать гипотезу о структурном состоянии пяти-
элементного сплава NbTiHfVZr на основе класси-
фикаций, предложенных в работах [21–23]. Сово-
купность полученных критических показателей
совместно с энтальпией смешения и энтропией
позволяет сделать вывод о принадлежности спла-
ва NbTiHfVZr к классу высокоэнтропийных мате-
риалов. В классе ВЭС-материалов выделяются
следующие группы (типы): аморфные фазы,
твердые растворы и интерметаллические соеди-
нения [22, 24, 26]. Сравнительный анализ крити-
ческих показателей с литературными данными
[23, 24] показал, что высокоэнтропийный одно-
фазный сплав NbTiHfVZr в целом относится к
твердым растворам или фазам с аморфной струк-
турой. В самом деле, для стабильных ВЭС интер-
валы критических показателей равны [22]: δ ≈
≈ (~4–19); Δχ = (~0.1…~0.31); VEC = 4.4; Hmix =
= (–50…~0) кДж/моль; Smix = (~5–18) Дж/(K моль).
Прогнозирование стабильных ВЭС возможно
также методом обратных выпуклых оболочек (In-
veseHubWeb) [17]. Интервалы стабильного струк-
турного состояния сплава NbTiHfVZr могут быть
установлены на основе удельной энтальпии сме-
шения сплавов, энтропии сплава NbTiHfVZr.
Традиционное графическое представление вы-
пуклых оболочек на диаграммах стабильности
пятиэлементных сплавов осложнено присутстви-
ем большого числа твердых растворов разного
композиционного состава, интерметаллидов в
стабильном и квазистабильном состояниях. А
также тем, что построение традиционного бари-
центрического (N – 1)-мерного представления
возможно только в проекциях трехмерного ком-
позиционного пространства, где N – число эле-
ментов в сплаве. В методе обратной выпуклой
оболочки для визуализации результатов предло-
жена 2D-диаграмма с осями энергии образования
и энергией нулевого уровня в выпуклой оболоч-
ке, уровень которой определяется движущей си-
лой фазового разделения на низкокомпонентные
реактанты. Сплавы с энергией смешения, превы-
шающей нулевой уровень, относятся к квазиста-
бильным структурам. Вершинами выпуклой обо-
лочки являются стабильные фазы (реактанты вы-
пуклой оболочки) или интерметаллические сплавы,
найденные в кристаллографической базе Material
Project [16]. Состав фаз на качественном уровне ре-
гулируется формой и цветовой градацией маркеров,
а стрелки и их ширина свидетельствуют о реакции
соседних сплавов и долю фаз. Форма маркеров
определяет число компонент в фазе. Стабиль-
ность сплавов определяется выражением [18]:

(7)

(8)

Δ = Δ − ;G H TS

( )
=

Δ = =B
1

ln ln ,
n

ss i i
i

S k x x R n

где G – свободная энергия Гиббса, ΔH – энталь-
пия смешения, ∆Sss – энтропия смешения твер-
дых растворов, xi – молярная доля i элемента в
ВЭС. Для ВЭС учитывается разделение низкомпо-
нентных реактантов, поэтому формула (8) должна
быть модифицирована следующим образом:

(9)

Энтальпия ΔH n-атомной смеси равна

где  – бинарное взаимодействие, и для экви-
атомного состава определяется выражением [18]:

(10)

где  – энергия бинарной решетки, определя-
емой из первых принципов в рамках кластерного
приближения в коде ATAT [27], ,  – энергии
решеток чистых компонентов. Результаты расчетов
стабильности по формуле (7) приведены на рис. 1.
Расчеты показали, что ВЭС-сплав NbTiHfVZr после
затвердевания находится в стабильном состоя-
нии, примерно до 1200 К. Энтальпия смешения
оказывается отрицательной в указанном интерва-
ле температур, однако при дальнейшем пониже-
нии температуры сплав NbTiHfVZr квазистаби-
лен. Из данных, приведенных на рис. 1, следует,
что эквиатомный 4-х элементный сплав NbTiHfZr
оказывается даже более стабильным по сравне-
нию с пятиэлементным сплавом NbTiHfVZr. В са-
мом деле, моделирование стабильности методом
обратной выпуклой оболочкой показало, что для
сплава NbTiHfZr энергия смешения меньше, чем
в сплаве NbTiHfVZr, и интервал стабильности
распространяется вплоть до комнатной темпера-
туры, рис. 2. Поиск решеток эквиатомных соста-
вов для сплавов NbTiHfVZr, NbTiHfZr может быть
реализован в коде USPEX [13, 14, 28]. В результате
прогнозирования решеток было обнаружено око-
ло 300 стабильных и квазистабильных эталонов
фиксированного состава как для NbTiHfVZr, так
и NbTiHfZr, которые включали в себя и простые
кубические решетки с разным пространственным
распределением атомов (рис. 3, рис. 4). Необхо-
димо отметить, однако, что решетки кубического
класса с пространственной группой (185–230) на
конечном этапе симметризации не были обнару-
жены. Параметры решеток, пространственная
группа приведены в табл. 1–3, а пространствен-
ное распределение атомов в решетках на рис. 3, 4.
Необходимо отметить также, что для всех реше-
ток известны координаты атомов, однако вслед-
ствие большого объема эти данные в статье не
приводятся. В табл. 1–3 приведены энергии ре-
шеток фаз, найденные из первых принципов в

( )Δ =
−

ln .
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n
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Рис. 1. Обратная выпуклая оболочка ВЭС NbTiHfVZr при разных температурах: a – Т = 1850; б – 1600; в – 1550; г –
1300; д – 1300; е – 1200 К.
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Рис. 2. Обратная выпуклая оболочка ВЭС NbTiHfZr при разных температурах: a – Т = 293; б – 409; в – 609; г – 709 К.
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коде CASTEP в настоящей работе, детали расче-
тов в коде обсуждаются в работах [19, 20]. Резуль-
таты анализа критических показателей, расчеты
стабильности в методе InverseHubWeb свидетель-
ствуют о том, обнаруженные эволюционным ко-
дом простые кубические решетки как для сплава
NbTiHfVZr, так и NbTiHfZr, находятся в стабиль-
ном состоянии в соответствующих температур-
ных интервалах. Необходимо отметить, однако,
что в процессе прогнозирования интервалов ста-
бильности по формулам (7)–(10) рассматривается
только химическое взаимодействие, без торсион-
ного вклада, магнитного упорядочения и т.д. В
этих условиях невозможно предсказать сложней-
шие процессы релаксации решеток, эксперимен-
тально наблюдаемых в ВЭС NbTiHfZr [10].

Для определения структурного состояния ак-
туальна экспериментальная дифрактограмма
сплава NbTiHfVZr [1]. Дифрактограмма позволя-
ет количественно оценить вклады эталонов в ин-
тегральную интенсивность методом Ритвельда
[19, 20]. В качестве приложения полученных ре-
зультатов в работе была рассмотрена модель экспе-
риментальной дифрактограммы ВЭС NbTiHfVZr,
которая может быть некоторым приближением к
эксперименту. В работе модельная дифрактограм-
ма была построена на основе известного углового
распределения основных рефлексов ОЦК-решет-
ки, которые приведены в работах [1, 20], а также
параметра решетки [1].

На следующем этапе указанная модель была
использована для полнопрофильного уточнения
интегральной интенсивности эталонных решеток
из кристаллографической базы, созданной по-
средством USPEX. Рассматривали только эталоны
кубического класса с пространственной группой P1
ВЭС NbTiHfZr, NbTiHfVZr, включая и близкие к
простым ОЦК-решеткам (рис. 3а, рис. 4в, 4г). В
эталонах присутствуют атомы, распределенные
как по вершинам куба, так и в центре [0.5 0.5 0.5].
Для удобства решетки обозначены следующим об-
разом: NbTiHfVZr-1, NbTiHfVZr-2, NbTiHfZr-79,
NbTiHfZr-187, NbTiHfZr-39, NbTiHfZr-74. Теоре-
тические дифрактограммы эталонов приведены
на рис. 5, 6. Сходимость к экспериментальной
модели (рис. 6б) количественно оценивали кри-
терием согласия (Kwp, табл. 2, 3). Оценки свиде-
тельствуют о том, что теоретические полнопро-

Рис. 3. Пространственное распределение атомов в
решетках сплава NbTiHfVZr: a – NbTiHfVZr-1; б –
NbTiHfVZr-2.

(а) (б)

Таблица 2. Структурные параметры решеток и доля фаз в сплаве NbTiHfVZr

Фаза а, Å b, Å c, Å alpfa beta gamma E, эВ Kwp, % Простр. 
группа

NbTiHfVZr-1 4.757 4.757 4.757 90.00 90.00 90.00 –13585.103 12.44 P1, Triclinic
NbTiHfVZr-2 4.150 4.150 4.150 90.00 90.00 90.00 –6807.276 20.57

Рис. 4. Пространственное распределение атомов в решетках ВЭС соединения NbTiHfZr: a – NbTiHfZr-79; б –
NbTiHfZr-187; в – NbTiHfZr-39; г – NbTiHfZr-74.

(а) (б) (в) (г)
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фильные интенсивности исследуемых решеток со-
ставляют значительную долю (табл. 2, 3, рис. 5, 6).
Расходимости интенсивностей оказываются ме-
нее 23%, (Kwp < 22.56%). На рис. 3, 4 приведены
3D-модели решеток NbTiHfVZr, NbTiHfZr, вклад
которых в интегральную интенсивность оказыва-
ется значительным. Полная структурная инфор-
мация эталонов NbTiHfVZr-1, NbTiHfVZr-2,
NbTiHfZr-79, NbTiHfZr-187, NbTiHfZr-39, NbTi-
HfZr-74 позволяет оценить термомеханические

свойства решеток, в частности, при комнатной
температуре с помощью электронного ресурса
[13]. Оценки производятся в рамках первоприн-
ципных расчетов в коде VASP [13]. Результаты
расчетов приведены в табл. 4. В таблице указаны
удельная энергия (E), объемный модуль упруго-
сти (B), модуль сдвига (E), удельная теплоемкость
(Сp), температура Дебая (TD) и коэффициент ли-
нейного расширения (k). Необходимо отметить,

Таблица 3. Структурные параметры решеток в сплаве NbTiHfZr

Фаза а, Å b, Å c, Å alpfa beta gamma E, эВ Kwp, % Простр. 
группа

NbTiHfZr-79 3.385 3.385 3.385 90.00 90.00 90.00 –4844.362 22.56 P1, 
TriclinicNbTiHfZr-187 4.721 4.721 4.721 90.00 90.00 90.00 –9687.994 17.44

NbTiHfZr-39 3.406 3.406 3.406 90.00 90.00 90.00 –6546.091 16.87
NbTiHfZr-74 4.181 4.181 4.181 90.00 90.00 90.00 –4843.534 19.94

Рис. 5. Теоретические дифрактограммы различных эталонов ВЭС соединения NbTiHfZr: (а) 1 – NbTiHfZr-39, 2 –
NbTiHfZr-187; (б) 3 – NbTiHfZr-74, 4 – NbTiHfZr-79.
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Рис. 6. Дифрактограммы ВЭС соединения NbTiHfVZr: (а) 5 – NbTiHfVZr-1, 6 – NbTiHfVZr-2; (б) модель эксперимен-
тальной дифрактограммы [1].
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что теплоемкость Сp приведена в единицах посто-
янной Больцмана (kB). Результаты свидетельству-
ют о том, что эталонные решетки NbTiHfVZr-1,
NbTiHfVZr-2, NbTiHfZr-79, NbTiHfZr-187,
NbTiHfZr-39 NbTiHfZr-74 обладают высокой
связанной энергией (|E|), по уровню значений
упругих модулей относятся к высокопрочным ма-
териалам, а по величине связанной энергии к
ВЭС 2-го поколения. Важно также отметить, что
значения удельной энергии |E| решеток NbTiHfZr
оказываются выше, чем для NbTiHfVZr, что со-
гласуется с более высокой стабилизацией указан-
ных сплавов. Полученные данные по значениям
модулей упругости удовлетворительно согласу-
ются также с результатами работ [1, 2].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, в работе была использована
полная группа критических показателей, которая
однозначно идентифицирует структурное состо-
яние NbTiHfVZr как ВЭС, его принадлежность к
стабильным однофазным материалам на основе
твердых растворов, аморфных фаз. Более деталь-
ное прогнозирование стабильности NbTiHfVZr
методом InverseHubWeb показало, что сплав эк-
виатомного состава NbTiHfVZr относится к ста-
бильным высокоэнтропийным сплавам при тем-
пературах, превышающих Т ≈ 1200 К (и до Tпл) на
основе твердого раствора.

Методом InverseHubWeb было установлено,
что к стабильным сплавам относится также
NbTiHfZr с интервалом стабильности вплоть до
комнатной температуры. Прогноз решеток экви-
атомного состава эволюционным методом позво-
лил создать 4-, 5-элементные сплавы эталонов
(NbTiHfZr, NbTiHfVZr), и в соответствии с типом
твердого раствора ВЭС выделяются простые ку-
бические решетки (эталоны) с пространственной
группой P1.

Совокупность данных, первопринципные
оценки энергии эталонов, энергии смешения, ре-
зультаты анализа критических показателей, ме-
тод InverseHubWeb, указывают на то, что простые
кубические решетки сплавов NbTiHfZr, NbTiHfVZr

находятся в стабильном состоянии в соответству-
ющих температурных интервалах.

Применение модели экспериментальной ди-
фрактограммы позволило идентифицировать
структурное состояние ВЭС NbTiHfZr, NbTiHfVZr.
Показано, что оно связано с простыми решетка-
ми кубического класса. Простые кубические ре-
шетки NbTiHfVZr-1, NbTiHfVZr-2, NbTiHfZr-79,
NbTiHfZr-187, NbTiHfZr-39, NbTiHfZr-74 ста-
бильны, составляют высокую долю в экспери-
ментальной дифрактограмме, и для них известна
полная структурная информация. Как следствие,
указанные решетки могут быть основой кристал-
лографической базы данных, используемой для
идентификации структурного состояния ВЭС
NbTiHfZr, NbTiHfVZr, и использования в после-
дующем фазовом, термомеханическом анализе в
широких температурных интервалах стабильности.

Работа выполнена при финансовой поддержке
Российского научного фонда (проект № 21-79-30007
https://rscf.ru/project/21-79-30007/, ФГБОУ ВО
Ростовский государственный университет путей
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