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基于镶嵌原子势（EAM）和分子动力学的格波理论，研究了 B2-NiAl 合金

的热力学性质和合金的力学行为。采用周期性边界条件，求得 B2-NiAl 的固有频

率，声子谱，热容等数据。运用亥姆霍兹自由能函数，得到热膨胀系数与温度的

关系，进而得到热应变与温度的关系。最后运用有限温度场的热应力理论，求解

出 B2-NiAl 弹性常数随温度变化的关系，进而能得到不同温度下的应力应变关

系。其计算结果也与实验数据符合得较好。 

 

 


