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ВЛАСТИВОСТІ ВИСОКОЕНТРОПІЙНИХ СПЛАВІВ З ГЦК ҐРАТКОЮ 
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Досліджено вплив електронної концентрації, ентальпії змішування та розмірної не-
відповідності на параметр ґратки, модуль пружності та нормовану твердість високо-
ентропійних сплавів з ГЦК ґраткою. Встановлено, що на параметр ґратки, який ви-
значає модуль пружності сплавів, впливає як електронна концентрація, так і енталь-
пія змішування. Виявлено прямолінійну залежність нормованої твердості сплавів від 
розмірної невідповідності. Запропоновано формули для розрахунків твердості та 
модуля пружності. 

Ключові слова: високоентропійні сплави, розмірна невідповідність, ентальпія змі-
шування, твердість, модуль пружності. 

The effect of electron concentration, mixing enthalpy, and dimensional mismatch on the 
lattice parameter, elastic modulus, and normalized hardness of high-entropy alloys (HEA) 
is studied. The analysis shows that the lattice parameter, which determines the elastic 
modulus of HEA, is affected by both the electron concentration and mixing enthalpy. A 
rectilinear dependence of the normalized hardness of these alloys on the dimensional 
discrepancy is established. Based on the found regularities, formulas for calculating the 
hardness and elastic modulus for hard-soluble HEA with a FCC lattice are proposed. 

Keywords: high-entropy alloys, dimensional mismatch, enthalpy of mixing, hardness, 
modulus of elasticity. 

Вступ. Високоентропійні сплави (ВЕС), що володіють високими характерис-
тиками міцності [1–4] та термостабільністю [5–8], привертають увагу дослідни-
ків. Відомо, що такі сплави на основі ГЦК ґратки формуються за електронної 
концентрації 8 el/at та вище [9–11]. Їм притаманна висока пластичність, навіть за 
низьких температур [12–14], та підвищена міцність [15]. Перспективні ВЕС як 
матриця композиційних матеріалів [16] та покриттів [17–22]. Більшість дослідни-
ків пов’язують їх високі характеристики міцності з розмірною невідповідністю 
[15, 23, 24]. Проте існують й інші чинники, які впливають на властивості твердо-
розчинних ВЕС. 

Нижче виявлено основні закономірності впливу різних чинників на власти-
вості ГЦК твердорозчинних ВЕС, що дасть підставу розрахувати їх твердість та 
модуль пружності. 

Матеріали та методи. Вивчали твердорозчинні ВЕС на основі ГЦК ґратки, 
в яких електронна концентрація перевищувала 7,9 el/at. Виплавлювали виливки 
атмосфері очищеного аргону електродуговим способом з невитратним вольфра-
мовим електродом у мідній водоохолоджуваній півсферичній ємності. Щоб гомо-
генізувати склад, їх переплавляли 6–7 разів з подальшим охолодженням на півсфері 
зі швидкістю 100...200°C/s. Використовували методи рентгенофазового аналізу 
(дифрактометр ДРОН-УМ1 у монохроматичному CuKα-випромінюванні). Твердість 
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H  та модуль пружності E  визначали згідно з міжнародним стандартом ISO 
UNE EN ISO 14577-1: 2016, застосовуючи автоматичне мікроіндентування (при-
лад “Мікрон-гамма”) пірамідою Берковича. Під час обчислення модуля пружності 
коефіцієнт Пуассона вважали для всіх сплавів рівним 0,25. Значення нормованої 
твердості ( /H E ), які характеризують структурний стан матеріалу [25]. 

Усереднені значення електронної концентрації (кількість валентних елект-
ронів на атом sdC ), параметра ґратки ( averagea ) і модуль пружності ( averageE ) 

сплавів розраховували за правилом суміші. 
Розмірну невідповідність оцінювали за формулою 

 average average( ) /i ic a a aδ = −∑ , (1) 

де iс  – концентрація даного елемента; ia , averagea  – параметр ґратки та усеред-

нене його значення. 
Ентальпію змішування розраховували як лінійну комбінацію енергій взаємо-

дії між парами атомів сплаву, за формулою: 

 mix
mix 1, 4n

ij i ji j iH H C C= ≠∆ =∑  , (2) 

де mixH∆  – ентальпія змішування двох атомів i  і j , яку розраховують у межах 
моделі Міедеми [26]. Її значення для подальшого розрахунку взяли з праці [27]. 

Результати і їх обговорення. Виявили (табл. 1), що в інтервалі електронної 
концентрації 7,9...9,1 el/at формуються тверді розчини ВЕС на основі ГЦК ґрат-
ки. З її зростанням параметр ґратки збільшується незначно (рис. 1), що пов’язано 
з підвищенням вмісту міді, параметр ґратки якої більший, ніж основних компо-
нентів ВЕС – заліза, кобальту та нікелю (рис. 1а). 

Таблиця 1. Характеристики елементів, які містять ВЕС з ГЦК ґраткою 
і використано для розрахунків за правилом сумішей 

Характеристики Al Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu 

sdC , el/аt  3 4 5 6 7 8 9 10 11 

а, mn 0,4041 0,4153 0,3795 0,3601 0,3855 0,3560 0,3540 0,3517 0,3607 

E , GPа 70 115 125 270 198 210 200 200 125 

 

  

Рис. 1. Залежність параметра ґратки твердорозчинних ВЕС  
від електронної концентрації (а) та його вплив на модуль пружності (b). 

Fig. 1. Dependence of the lattice parameter of solid-soluble high-entropy alloys (HEA) based  
on the electron concentration (a) and its influence on the modulus of elasticity (b). 
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Коефіцієнт перерахунку параметра ґратки елемента з ГПУ та ОЦК в ГЦК 
ґратку взято з праць [10, 15]. У табл. 2 наведено розрахункові та експерименталь-
ні характеристики твердорозчинних ВЕС з ГЦК ґраткою. Виявили (рис. 1b), що зі 
збільшенням параметра ґратки з 0,3583 до 0,3640 nm модуль пружності сплавів 
зменшується з 165 до 98 GPа. Подібна закономірність характерна і для ВЕС з ОЦК 
ґраткою [10]. Однією з особливостей ВЕС є ентальпія змішування, яка визначає 
силу міжатомних зв’язків та впливає на формування параметра ґратки їх твердих 
розчинів (рис. 2). 

Таблиця 2. Склад ВЕС на основі твердих розчинів з ГЦК ґраткою  
та деякі їх характеристики (аdefined, Нdefined, Еdefined – експериментальні результати; 

Csd, aaverage, Еaverage, ∆∆∆∆H, δδδδ, Н/Е – розрахункові) 

аaverage
 аdefined НdefinedЕdefined Еaverage № 

за/п
Сплави 

Сsd, 
el/аt 

nm GPa 

∆H, 
kJ/mоl 

δ, % Н/Е 

1 CrFeCoNiMnCu 8,5 0,3588 0,3644 3,2 102 197 1,79 1,77 0,031 

2 CrFeCoNiMn 8 0,3585 0,3603 2,4 131 211 –4,22 0,86 0,018 

3 CrFeCoNiAl0,3 7,9 0,3598 0,3591 3,4 140 205 –8,6 1,03 0,022 

4 CrFeCoNiMnCu0,5 8,3 0,3584 0,3622 3,3 105 203 –0,48 1,72 0,030 

5 CrFeCoNiMnCu2 8,8 0,3591 0,3632 2,8 98. 187 4,54 1,84 0,029 

6 CrFeCoNi2VMn 8,3 0,3584 0,3592 3,6 131 197 –8,2 1,73 0,027 

7 CrFeCoNi3VMn 8,1 0,3587 0,3597  5,1 142 198 –8,48 1,98 0,036 

8 CrFeCoNiMnCu3 9,1 0,3594 0,3644 2,6 96 179 5,94 1,91 0,027 

9 CrFeCo2Ni3VMn 8,2 0,3579 0,3583  5,3 150 198 –7,92 2,65 0,034 

10 CrFeCoNi2,5VMn 8,5 0,3571 0,3606 4,6 123 209 –8,4 1,76 0,031 

11 CrFeNiCoCu 8,8 0,3559 0,3593 2,4 140 197 3,42 1,00 0,017 

12 AlFeCoNi3Cu 8,7 0,3611 0,3618 3,8 100 172 –9,1 2,59 0,038 

 

  

                               Рис. 2. Fig. 2.                                                       Рис. 3. Fig. 3. 

Рис. 2. Вплив ентальпії змішування на параметр ГЦК ґратки твердорозчиних ВЕС. 

Fig. 2. Influence of mixing enthalpy on the parameter of the FCC lattice of solid-soluble HEA. 

Рис. 3. Залежність модуля пружності від параметра ґратки найбільш тугоплавкого металу. 

Fig. 3. Dependence of the modulus of elasticity on lattice parameter of the most refractory metal. 
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Встановили [10], що ОЦК ґратку у твердорозчинних ВЕС формує найбільш 
тугоплавкий елемент. Це притаманно і твердорозчинним ВЕС з ГЦК ґраткою. 
Порівнюючи розрахований параметр ґратки найбільш тугоплавкого металу з 
ГЦК ґраткою з визначеним експериментально, виявили таке: що більша різниця 
між ними, то суттєвіше різняться розрахункові та експериментальні модулі 
пружності (рис. 3). 

Для випробуваних твердих розчинів із ГЦК ґраткою експериментальні зна-
чення модуля пружності завжди нижчі, ніж розрахункові. Це пов’язано з тим, що 
параметр ґратки, визначений експериментально, завжди більший для тугоплавко-
го ГЦК металу (кобальту) у досліджених ВЕС. 

Ґрунтуючись на отриманих співвідношеннях, пропонуємо формулу для 
розрахунку модуля пружності твердорозчинних ВЕС з ГЦК ґраткою: 

 ( ){ }calc average average the most refractore metal average1 20 /E E a a a = ⋅ − −  
, (3) 

де calcE  – розрахунковий модуль пружності обраного високоентропійного твер-

дого розчину; averageE  – модуль пружності сплаву, розрахований за правилом 

суміші; the most refractore metala  – параметр найбільш тугоплавкого металу з ГЦК 

ґраткою у сплаві; averagea  – параметр ґратки сплаву, розрахований за правилом 

суміші. Модулі пружності високоентропійних ГЦК сплавів, визначені експери-
ментально та розраховані за формулою (3), збігаються і в окремих випадках 
розбіжність не перевищує 15% (табл. 3). 

Таблиця 3. Модулі пружності високоентропійних ГЦК сплавів,  
визначені експериментально та за формулою (3) 

№ сплавів 
(див. табл. 2) 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 11 12 

Еdefined, GPa 160 153 155 148 165 131 148 149 140 153 96 

Еcalc, GPа 154 155 172 145 163 128 145 120 142 155 99 

Одна з особливостей ВЕС – розмірна невідповідність (∆), яка сприяє суттє-
вому зміцненню [23–25], що підтверджують високі значення нормованої твер-
дості (табл. 2; рис. 4). 

  
                                   Рис. 4. Fig. 4.                                                       Рис. 5. Fig. 5. 

Рис. 4. Співвідношення розмірної невідповідності і нормованої твердості  
для твердорозчинних ВЕС із ГЦК ґраткою. 

Fig. 4. Correlation of dimensional mismatch and normalized hardness for solid-soluble HEA 
with FCC lattice. 

Рис. 5. Вплив ентальпії змішування на твердість ВЕС із ГЦК ґраткою. 

Fig. 5. Influence of mixing enthalpy on hardness of HEA with FCC lattice. 
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ВЕС притаманна також ентальпія змішування, яку необхідно враховувати 
(рис. 5). Їх твердість залежить і від розмірної невідповідності і ентальпії зміщен-
ня. Тому її твердість можна розраховувати за формулою, подібною до закону Гука: 

 H E= ⋅ δ , (4) 

де E  – розрахунковий модуль пружності ВЕС; δ  – розрахункова розмірна невід-
повідність. 

Однак ця формула не враховує вплив ентальпії змішування на властивості 
ВЕС. Поправковий коефіцієнт K = 1 – 0,01 kJ/mol. Таким чином, твердість спла-
вів з ГЦК ґраткою можна знайти так: 

 calc calcH KE= ⋅ δ . (5) 

На рис. 6 подано розрахункові (за формулою (5)) та експериментальні зна-
чення твердості високоентропійних сплавів на основі ГЦК ґратки. 

 

Рис. 6. Розрахункові та експериментальні 
значення твердості твердорозчинних ВЕС 
на основі ГЦК ґратки: 1 – без урахування 

впливу ентальпії змішування;  
2 – з урахуванням. 

Fig. 6. Results of calculation and experimen-
tally obtained values of hardness of solid-

soluble HEA based on FCC lattice:  
1 – excluding the effect of mixing enthalpy; 

2 – with its account. 

Отже, найменші розбіжності розрахункових та експериментальних значень 
твердості ВЕС з ГЦК ґраткою, коли враховувати вплив ентальпії змішування. 

ВИСНОВКИ 
Виявлено, що з підвищенням електронної концентрації у ВЕС зростає пара-

метр їх ГЦК ґратки. Встановлено прямолінійну залежність модуля пружності від 
параметра ґратки сплаву, а також вплив ентальпії змішування на фізико-механіч-
ні властивості. Зміщення характеристик ентальпії змішування у бік негативних 
значень супроводжується зниженням параметра ґратки. Виявлено, що розмірна 
невідповідність пропорційна нормованій твердості цих сплавів. Запропоновано 
формули розрахунку твердості та модуля пружності з урахуванням впливу роз-
мірної невідповідності та ентальпії змішування. 
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