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��������� ������: 79 �., 19 ���., 54 ���������. 

 

�������� �����: ����������������� ������, ����������� 

������, ������� ������������, ����������, ������������� 

�����-�����, ������������ ��������, ������� 

��������������� �������, �������� � ������� ������ 

 

������ ������������ –����������������� ����������� ����� HfNbZrTi. 

���� ������ – ������������ ������� ������ ��������� ����� �� �������� 

���������� � �������� ������� � ������ HfNbZrTi �������� ��������������� 

������������� ��� ������ ��� ����������� ������������. 

������ ������������: �) ���������� ������������� ��������� ������� 

�����-����� � ������������ �������� ��� ������������ ���������� � ������� 

������������ ������ ������; �) ������ �������������� �������� �������� � 

������������ ��������� � ������� ������ ������������ �������; �) 

������������� �������� �������� ������ ����������� �������� � ������� 

������ �����-����� � �������� ���������� �� ��������� ������; �) 

���������� � �������������� ������� ������ �������� ��������� OVITO. 

����������� ��������: ����������� �������������� �������� ������� 

����������� ��� �������� �������� HfNbZrTi ������ ������ ���������� ����. 

�������� ������� ���� ���������� ������ Hf � ������������ �������������� 

����������������� (���) ����. ���������� ������� ���� �������� �� 

������������� ����������. �������� �������������� ������ �� ������� ����� 

�������� �������� � ������� ����������� � �������������� ������, 

����������� ����������� ������� ��� ������ ��������. ����������� 

�������� ���������� � ���������������� ������������� ��� ���������� 

�������� � ������������� ������. ��������� ������������� �������� 

�������� � ������������� ������ ������ ������� ����������. 
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������� ����������: ���������� ������ ����� �������� ��� 

��������������� �������������� ������������ � �������������� ����� 

�����������-������� ���������� �� ������ ����������������� ������� ��� 

��������� ������ ��������� � ������ ���������� � ������������� ��������. 
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��'��� ������������ – ���������������� ���������� ����� HfNbZrTi. 

���� ������ – ������������ ������ ������ ������ ����� �� ������� 

���������� � �������� ������� � ������ HfNbZrTi �������� ������������� 

����������� ��� ������ ��� ����������� ������������. 

������ ������������: �) ����������� ����������� ��������� ������� 

�����-����� � ������������ �������� ��� ������������ ���������� � ������� 

������������ ���� ������; �) ������ ������������� ��������� �������� � 

���������� ��������� � ��������� ������ ������������ �������; �) ����������� 

������� �������� ���� ��������� �������� � ��������� ������ �����-����� �� 

����-������������ ������� �� ������� ������; �) ��������� � ��������� ������ 

����� �������� �������� OVITO. 

�������� �'��������: ������������ �������������� �������� ������� 

����������� ��� �������� �������� HfNbZrTi ���� ������ ������� ����. 

��������� ������� ���� ���������� ������ Hf � ������������ �������������� 

����������������� (���) ����. ��������� ����� ���� �������� �� 

������������� ����������. ��������� ���������� �������� �� ������� ������ 

��������� �������� � ������� ����������� � ������������� ������, ���� ������ 

����������� ���������� ��� ������ �������. ������������ ���������� 

��������� � ����������� ������������� ��� ����������� �������� � 

������������ ������. ���������� ����������� ������� �������� � ������������ 

������ ���� ������� ����������. 
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��������������� ������������ � ������������ ����� ����������-����������� 

���������� �� ������ ����������������� ������� ��� ��������� ������ 

��������� � ����� ������������ � ������������� ������. 
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ABSTRACT 

 

Thesis: 79 pages, 19 figures, 54 references. 

 

Keywords: HIGH-ENTROPY ALLOYS, REFRACTORY ALLOYS, PHASE 

STABILITY, SEGREGATION, MONTE CARLO SIMULATION, MOLECULAR 

DYNAMICS, CRYSTAL LATTICE DEFECTS, DIFFUSION AT SINKS 

 

Research object: The high-entropy refractory alloy HfNbZrTi. 

Research goal: To investigate the influence of sinks of various types on 

segregation and phase decomposition processes in the HfNbZrTi alloy using atomistic 

modeling methods to evaluate its structural stability. 

Research methods: a) Hybrid Monte Carlo/Molecular Dynamics simulation to 

study segregation and phase stability near sinks; b) Analysis of the interaction between 

point defects and extended defects using the molecular statics method; c) Modeling of 

defect diffusion near extended defects using the force-biased timestamp Monte Carlo 

method; d) Visual and quantitative analysis of data using the OVITO software package. 

Results: Regularities of the phase decomposition of the single-phase BCC 

(body-centered cubic) solid solution HfNbZrTi near various types of sinks have been 

established. The leading role of Hf atom segregation in the formation of a hexagonal 

close-packed (HCP) phase has been revealed. The influence of the defect type on the 

segregation intensity has been determined. Quantitative data on the binding energy of 

point defects with an edge dislocation and a dislocation loop have been obtained, 

significantly exceeding those for pure metals. An inverse correlation in the spatial 

distribution of vacancy and interstitial atom attraction zones has been established. 

Simulation of vacancy and interstitial atom diffusion near an edge dislocation has been 

performed. 

Area of application: The results are significant for predicting long-term stability 

and designing novel radiation-resistant materials based on high-entropy alloys for next-

generation reactors and other applications under extreme conditions. 
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