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Введение 
 Использование ядерных реакторов в 
водородном цикле предполагает их безопасную 
работу, важным условием которой является 
владение информацией о процессах, протекающих 
в объеме материалов элементов конструкции 
реактора. 
 Поэтому теоретические исследования 
фазовых превращений в Ti при его взаимодействии 
с водородом особенно важны. 
 В настоящей работе с позиций 
молекулярно-кинетической теории рассматри-
ваются термодинамические условия фазовых 
превращений в Ti, протекающих при его 
взаимодействии с водородом. 
Обсуждение результатов 
 В работе изучаются  фазовые переходы 
типа     , наблюдаемые в титане в области 
температур  573-1173К. С этой целью 
рассчитываются свободные  энергии  фаз, оцени-
вается их концентрационная зависимость, устанав-
ливаются условия, при которых возможна 
реализация каждой из фаз , , , и с 
использованием графиков концентрационных 
зависимостей свободных энергий фаз при разных 
температурах строится диаграмма  состояния, 
которая качественно согласуется с эксперименталь-
ной для гидрида титана. 
 Расчет свободных энергий выполнен на 
базе молекулярно-кинетических представлений в 
предположении геометрической  идеальности 
кристаллических решеток фаз с учетом межатом-
ных  взаимодействий для ближайших пар, а также 
наличия атомного  порядка  в распределении ато-
мов водорода по тетраэдрическим и октаэдричес-
ким междоузлиям [1-36]. 
 Рассматриваются слагаемые свободных 
энергий, зависящие от энергий взаимодействия 
атомов водорода с атомами металла и между собой 
и зависящие от характера распределения атомов 
водорода по тетраэдрическим и октаэдрическим 
междоузлиям. Междоузлия принимаются соответ-
ственно первого и второго типа, при этом 
законными для атомов водорода будут 
тетраэдрические междоузлия. 
 Из рисунка видно, что: 1) концентра-
ционная область существования  фазы слабо 
сужается с повышением температуры, 2) концент-
рационные области двух фаз  +  и фаз  +  
также сужаются с повышением температуры,  
3) концентрационная область существования  
фазы значительно увеличивается с ростом темпера-
туры, 4)  фаза существует в небольшом темпера-

турном и концентрационном интервалах. При этом 
 фаза не является стабильной, поскольку свобод-
ная энергия f (x) в рассматриваемом интервале 
концентраций не обладает минимумом, который 
соответствовал бы равновесному состоянию 
системы. По этой причине экспериментально  фаза 
не всегда была выявлена. Существование  фазы 
отмечается только в некоторых работах. 
 Рис. Теоретическая диаграмма состояния 
системы Тi-Н, построенная по точкам пересечения 
графиков  свободных энергий и точкам общих 
касательных к ним. Сплошные кривые, которые 
построены по точкам общих касательных кривых  
f(х), f(х) и f(х), f(х), определяют фазовую 
диаграмму с учетом существования двухфазности 
состояния системы. Пунктирные кривые, которые 
построены по точкам пересечения кривых f(х), 
f(х) и f(х), f(х), определяют фазовую диаграмму 
без учета существования двухфазных областей 
системы. 

Выводы 
 Таким образом, статистическая теория 
гидридов металлов и сплавов позволяет объяснить и 
обосновать твердофазные превращения, 
инициированные водородом, а также оценить 
температуры этих превращений. 
 Выполненные расчеты позволили устано-
вить концентрационные интервалы существования -, 
-, -, -, -фаз гидрида титана, объяснить законно-
мерности изменения концентрационных интервалов 
этих фаз с изменением температуры, а также 
приближенно оценить энергетические параметры, при 
значениях которых могут реализоваться фазовые 
переходы     . При этом получено 
качественное соответствие теоретической диаграммы 
состояния с экспериментальной для гидрида титана. 
 Все отмеченные закономерности согла-
суются с экспериментальными данными по построе-
нию диаграммы состояния системы титан-водород. 
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