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The energy of the Bain and orthorhombic paths in niobium and the instability of phonons 

during uniaxial deformation along <001> are studied with the application of the ab initio method. 

The orthorhombic transformation path is refined with regard to its symmetry. The calculation of the 

phonon spectrum in the entire irreducible Brillouin zone depending on deformation makes it possi-

ble to find the softest branches of the phonon spectrum responsible for the loss of stability of the 

structure. The nature of the loss of stability is revealed, and the strain at which stability is lost both 

in tension and compression is evaluated. Possible mechanisms determining the stability of the struc-

ture and theoretical strength of niobium are discussed. The results obtained can relate to experi-

mental situations when small defect-free regions are deformed, for example, in nanostructured ma-

terials, when surface layers are modified by modern methods of plastic deformation, and during 

nanoindentation. 
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В работе ab initio методом изучена энергетика бейновского и орторомбического путей 

в ниобии и нестабильности фононов в ходе одноосной деформации вдоль <001>. Уточнен 

орторомбический путь превращения с учетом его симметрии. Расчет фононного спектра  

во всей неприводимой зоне Бриллюэна в зависимости от деформации позволил найти наибо-

лее мягкие ветви фононного спектра, ответственные за потерю устойчивости структуры. Вы-

явлен характер потери устойчивости, а также оценена величина деформации, при которой 

теряется устойчивость как при растяжении, так и при сжатии. Обсуждаются возможные ме-

ханизмы, определяющие устойчивость структуры и теоретическую прочность ниобия. Полу-

ченные результаты могут относиться к ситуациям в эксперименте, когда деформируются ма-

лые свободные от дефектов области, например, в наноструктурированных материалах, при 

модифицировании поверхностных слоев современными методами пластического деформи-

рования, при наноиндентировании. 

Ключевые слова: первопринципный расчет, бейновский и орторомбический пути, фонон-

ный спектр, стабильность структуры  

1. Введение 

Бейновский путь (БП) превращения «объемноцентрированный кубический – гране-

центрированный кубический кристалл» (ОЦК-ГЦК) в ОЦК-металле (тетрагональная дефор-

мация вдоль оси <001>) позволяет найти энергетику превращения, а также определить ста-

бильность кристаллической структуры [1–4]. Идеальная (теоретическая) прочность (ТП) ма-

териала характеризуется напряжением, при котором совершенный кристалл становится ме-

ханически нестабильным [5–7], и определяет верхнюю границу напряжения, которое матери-

ал может выдержать не разрушаясь. Стабильность структуры требует, чтобы энергии фоно-

нов были положительны для всех волновых векторов в зоне Бриллюэна [8]. Амплитуда по-

нижающего энергию кристалла фонона будет расти до тех пор, пока структура не перейдет  

в новое стабильное состояние. Для такого важного в научном и прикладном аспектах  

ОЦК-металла, как ниобий, превращения структуры при деформации и идеальная прочность 

которого ab initio методами изучались в ряде работ [7, 9–13], ситуация усложняется тем, что 

при строго одноосной нагрузке вдоль оси <001> происходит бифуркация на траекторию ор-

торомбического пути (ОРП) [9, 11]. 

ТП относится к ситуациям в эксперименте, когда деформируются малые свободные от 

дефектов области, например, в наноструктурированных материалах, при модифицировании 

поверхностных слоев современными методами пластического деформирования, при наноин-

https://e.mail.ru/compose/?mailto=mailto%3a1.618034sergey@gmail.com
mailto:a_kuznetsov@imp.uran.ru
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дентировании. Так, ТП играет решающую роль в фундаментальной теории разрушения. Она 

контролирует как начало разрушения, так и зарождение дислокаций в свободных от дефек-

тов тонких пленках, а также в наноструктурированных материалах. Это подтверждено,  

в частности, в экспериментах и расчетах наноиндентирования [7, 14, 15], в которых показано, 

что начало текучести на наноуровне контролируется гомогенным зарождением дислокаций  

в малом свободном от дислокаций объеме под наноиндентором, где напряжения достигают 

ТП. Возможна также псевдоморфная эпитаксия фазы с большой тетрагональной деформаци-

ей на субстратах, сохраняющих тетрагональную структуру [3, 16]. 

Расчеты на основе теории функционала плотности, используемые в настоящей работе, 

не содержат подгоночных параметров, действительны при всех деформациях и в принципе 

позволяют количественно определить устойчивость структуры при деформации и идеальную 

прочность. Ab initio расчеты электронной структуры позволяют изучать фазы с любой кри-

сталлической структурой, что существенно расширяет возможности исследования. Проблема 

нестабильности фононов при деформации рассмотрена в ряде обзоров [3, 6, 7]. В [4, 5] пока-

зано, что нестабильности фононов возникают в ab initio расчетах алюминия при одноосном 

растяжении и сдвиге; также показано, что для данного простого металла и данного типа де-

формации ТП ограничена нестабильностью коротковолновых фононов. Для этого необходи-

мо было провести уточненные расчеты фононного спектра в зависимости от деформации во 

всей неприводимой зоне Бриллюэна. В [17] приведены результаты для меди, полученные ме-

тодом классической молекулярной динамики. Авторы этой работы показали, что генерация 

дефектов при низкой температуре и одноосном сжатии может быть описана в терминах мяг-

ких нестабильных фононных мод. Подчеркивается важность расчета фононного спектра во 

всей неприводимой зоне Бриллюэна (без интерполяции) для правильной оценки устойчиво-

сти структуры при деформации. 

2. Постановка задачи и методы решения 

В данной статье ab initio методом изучена энергетика БП и ОРП при одноосной де-

формации вдоль оси <001> (с релаксацией объема) ОЦК-металла (ниобия). Также рассчита-

ны фононные спектры во всей неприводимой зоне Бриллюэна при различной величине дан-

ной деформации для анализа устойчивости структуры. 

Первопринципные расчеты упругих постоянных и фононных спектров ниобия прове-

дены с использованием пакета программ для расчета электронной структуры псевдопотенци-

альным методом плоских волн и моделирования материалов Quantum ESPRESSO 

(https://www.quantum-espresso.org). Использован опробованный в работе [18] ультрамягкий 

псевдопотенциал из данного пакета (Nb.lda.v1.uspp.F.UPF). Фононные частоты рассчитаны с 

использованием теории возмущений функционала плотности. Фононные частоты как функ-

ция деформации рассчитаны (без интерполяции) с использованием 16×16×16 Monkhorst-Pack 

сетки q-точек для получения частот с высокой точностью (следуя работам [4, 5]). 

3. Результаты и их обсуждение 

В таблице приведены результаты реперных расчетов, использованных для проверки 

качества псевдопотенциала. Видно, что псевдопотенциал удовлетворительно описывает экс-

перимент с точностью, характерной для расчетов в рамках теории функционала плотности. 

Более детальный анализ особенностей расчета упругих модулей ниобия с использованием 

данного потенциала приведен в работе [18]. Низкие значения модуля c44 в теоретических 

расчетах обсуждаются в работе [11]. Фононные спектры ОЦК-Nb при нормальном давлении 

также приведены в [18] и удовлетворительно описывают эксперимент [19]. Нами получены 

аналогичные фононные спектры ОЦК-Nb. 

  

https://www.quantum-espresso.org/
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Таблица 

Результаты реперных расчетов параметра решетки a0 и модулей упругости c', c44, B 

 Данная работа Предыдущие расчеты Эксперимент 

a0, А 3,24 3,25 [18] 

3,4 [11] 

3,30 [22] 

c', ГПа 63 55 [11] 

55 [20] 

60 [21] 

57 [23] 

c44, ГПа 17 17 [11] 

10 [20] 

27 [21] 

29 [23] 

B, ГПа 192 192 [18] 170 [24] 

 

Реакция ниобия на одноосную нагрузку растяжения вдоль оси <001> подробно рас-

смотрена в работе [11], где также приведена схема образующихся структур вдоль БП и ОРП. 

Симметрия кристалла и особенности ОЦК-переходных металлов приводят к тому, что вдоль 

бейновского (тетрагонального) пути наблюдаются три свободных от напряжения состояния  

в следующей последовательности: ОЦК, ГЦК, ОЦТ (объемноцентрированный тетрагональ-

ный кристалл). При этом при строго одноосной нагрузке возможна бифуркация на ортором-

бический путь. В этом случае указанная выше последовательность такова: ОЦК, ОЦТ, ОЦК.   

На рис. 1 приведена схема БП при одноосной нагрузке вдоль <001>. Структуры вдоль 

БП описываются в системе отсчета ОЦТ-решетки. Видно, что последовательность состояний 

при растяжении меняется от ОЦК (c/a = 1) через ГЦК (c/a = √2) до ОЦТ (c/a = 1,8), где a,  

c – параметры тетрагональной решетки. На отрезках бейновского пути на пике слева и спра-

ва от ГЦК-состояния (c/a = √2) структуры внутренне нестабильны по отношению к тетраго-

нальной деформации и определяют деформированные состояния, которые могут быть полу-

чены путем псевдоморфной эпитаксии фазы на субстратах, сохраняющих тетрагональную 

структуру. Полученные результаты удовлетворительно совпадают с результатами ab initio 

расчетов в работе [11]. 

 

 

Рис. 1. Изменение полной энергии, приходящейся на атом, и параметров решетки a, c  

в зависимости от величины бейновской (тетрагональной) деформации c/a.  

Структуры вдоль БП описываются в системе отсчета ОЦТ-решетки 
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На рис. 2 показаны зависимости полной энергии для БП и ОРП и параметров решетки 

для ОРП в системе отсчета ГЦТ-решетки от величины c/a, характеризующей деформацию  

(в скобках указаны названия структур в системе отсчета ОЦТ-решетки, подробнее см. рис. 2 

в [11]). На рис. 2 a видно, что ОРП является энергетически более выгодным, особенно при  

заметном отклонении от величины c/a = √2 = 1,414, соответствующей ОЦК-фазе. 

Рис. 2. Бейновский (тетрагональный) и орторомбический пути. Структуры вдоль обоих  

путей описываются в системе отсчета ГЦТ-решетки, и их названия указаны на графиках  

зависимости полной энергии (в скобках указаны названия структур в системе отсчета  

ОЦТ-решетки): зависимость полной энергии (а); зависимость параметров решетки (б) 

Ранее было показано [9], что ОЦК-фаза, соответствующая c/a = 1/√2 = 0,707 на ОРП и 

возникающая при данной одноосной деформации (растяжение вдоль оси aORP),  

эквивалентна ОЦК-фазе при c/a = √2, но при этом ось a, вдоль которой происходит растяже-

ние кристаллита, становится равной оси c в исходном состоянии Unstrained fct(bcc), а ось c, 

которая сокращается, становится равной оси a в исходном состоянии Unstrained fct(bcc).  

Таким образом, получается, что отрезки графиков (для ORP) при c/a = 1…√2 и 1…1/√2 на 

рис. 2 обладали бы строгой зеркальной симметрией относительно вертикальной прямой  

c/a = 1, если отрезки графиков при c/a = 1…1/√2 построить, взяв отношение a/c (т. е. по оси Х 

отложить величины от 1,414 до 1 и далее от 1 до 1,414). Это происходит из-за того, что в  

силу симметрии процесс деформации на данных участках совпадает. В данном случае на рис. 

2 на всем протяжении оси Х отложена величина c/a, для того чтобы показать величину одно-

осной деформации, поэтому отрезки графиков на рис. 2 при c/a = 1…√2 и 1…1/√2 получают-

ся не совсем зеркально симметричными относительно вертикальной прямой c/a = 1. Следует 

отметить, что указанная зеркальная симметрия ОРП ниобия (как и других металлов группы 

VB: V, Ta) не была замечена ранее [11], что привело к получению некоторых метастабиль-

ных состояний при расчете структуры при c/a = 1…1/√2. 

На рис. 3 приведены ветви фононного спектра в зависимости от величины c/a (для од-

ноосной нагрузки сжатия вдоль оси <001>) вдоль направления волнового вектора <x00>  

и вдоль вектора <x0х> (для одноосной нагрузки растяжения вдоль <001>). 
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Рис. 3. Фононные частоты для БП (описывается в системе отсчета ОЦТ-решетки, см. 

рис. 1): вдоль направления <x00> (а); <x0x> (б). Указаны величины c/a. 

Эти ветви фононного спектра соответствуют поперечной поляризации, а результат 

анализа фононных спектров вдоль различных направлений во всей неприводимой зоне  

Бриллюэна вдоль БП показал, что фононы вдоль данных направлений размягчаются при ука-

занных нагрузках в первую очередь. При c/a = 1,06…1,10 (инженерная деформация  

e = 0,06…0,1) для ветви <x00> и при c/a = 0,86…0,80 (|e| = 0,14…0,2) для ветви <x0х>  

наблюдается упругая потеря устойчивости структуры. При этом частоты соответствующих 

фононов становятся мнимыми (на графике отображаются как отрицательные). Полученный 

результат для деформации, соответствующей упругой потере устойчивости структуры при 

растяжении, согласуется с результатами, полученными ранее ab initio методами для анало-

гичной деформации ниобия в работах [9, 11]. 

На рис. 2 а видно, что БП и ОРП при c/a = √2 (ОЦК-структура) близки при деформа-

ции e ~ 0,1. Можно предположить, что полученные результаты по потере устойчивости 

ОЦК-структуры при данной одноосной нагрузке будут приблизительно справедливы и для 

ОРП. Уточнение этого вопроса требует расчета фононного спектра во всей неприводимой 

зоне Бриллюэна по ходу ОРП, что является отдельной задачей. 

Упругие и фононные аномалии в ниобии и других металлах группы VB (V, Ta), в ос-

новном под давлением, широко обсуждались в связи с электронными свойствами, и было по-

казано, что они связаны со свойствами поверхности Ферми [13, 22]. В частности, мягкая по-

перечная фононная ветвь вдоль [100] и необычная мягкость с44, как было показано в работе 

[22], может возникать из-за электронного топологического перехода, в процессе которого 

развивается шейка на поверхности Ферми вдоль направления Γ–N. Также имеются данные о 

влиянии нестинга поверхности Ферми на изменение упругих свойств и стабильности струк-

туры данной группы металлов под давлением [13]. В случае одноосной деформации ниобия 

эти вопросы требуют дополнительного изучения. 

4. Заключение 

Ab initio методом изучена энергетика бейновского и орторомбического путей превра-

щения структуры при одноосной деформации ОЦК-металла (ниобия). Уточнен орторомбиче-

ский путь превращения с учетом его симметрии. Рассчитан фононный спектр во всей непри-

водимой зоне Бриллюэна в зависимости от деформации для БП. Показано, что при  

c/a = 1,06…1,10 (инженерная деформация e = 0,06…0,1) для ветви <x00> и при  

c/a = 0,86…0,80 (|e| = 0,14…0,2) для ветви <x0х> (эти ветви оказались наиболее мягкими) 

наблюдается упругая потеря устойчивости структуры. При этом частоты соответствующих 

фононов становятся мнимыми. Отмечены наиболее вероятные механизмы (электронный  
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топологический переход, нестинг поверхности Ферми), связанные с электронной структурой 

ниобия и определяющие устойчивость его структуры при деформации и теоретическую 

прочность.  
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