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Проведено моделирование методом молекулярной динамики растворения частицы интерметалли-
да Ni3Al в матрице никеля при низкой температуре. Необходимая величина деформации оказалась
соизмеримой с величиной деформации, полученной ранее при растворении данных частиц при
низких температурах (вплоть до 77 К) в аустенитных сталях экспериментально при сдвиге под дав-
лением. Следует отметить важную роль двойникования в процессе растворения. Обсуждается вли-
яние условий деформации, кинетика и возможный механизм растворения.
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ВВЕДЕНИЕ
В последние годы при изучении процесса низ-

котемпературного деформационно-индуциро-
ванного наноструктурирования (в том числе, при
криогенных температурах до 77 К) эксперимен-
тально при сдвиге под давлением была показана
возможность аномального растворения частиц
интерметаллида Ni3Al в матрице аустенитного
сплава Fe–Ni–Al [1, 2]. Растворение частиц одной
фазы в другой при сравнительно низких темпера-
турах (например, комнатной) ранее объяснялось
процессами баллистического перемешивания
[3, 4], но при этом отмечалось, что детали этих
процессов недостаточно ясны. На основе оценки
подвижности различных дефектов авторы [1, 2]
предположили, что важную роль в процессе рас-
творения может играть краудионный механизм.

В данной работе предпринята попытка про-
анализировать растворение частиц на микроско-
пическом уровне, с использованием методов ато-
мистического моделирования. При этом особое
внимание обращается на роль процессов двойни-
кования в растворении частиц. Известно (см.,
напр., [5–10]), что часто основным деформаци-
онным механизмом в наноструктурных материа-
лах (металлах и сплавах), в полосах локализации
деформации, при больших или интенсивных пла-
стических деформациях и в ряде других случаев
является двойникование, а также стимулирован-
ные напряжением мартенситные превращения.
Показана возможность действия неполюсных ме-

ханизмов двойникования путем движения двумер-
ного фронта переориентации. Можно провести
аналогию с “волновой” природой мартенситного
перехода в металлах при нестабильности акусти-
ческих фононов, приводящей в конечном итоге
к формированию системы двойниковых границ
[11–16].

В [4] предложен подход к исследованию ин-
тенсивной деформации материала методом моле-
кулярной динамики (МД), и проведено модели-
рование деформационно-индуцированного рас-
творения наночастиц чистых металлов в матрице
меди. В данной статье, используя методику [4],
проведено МД-моделирование деформационно-
индуцированного низкотемпературного раство-
рения наночастицы Ni3Al в матрице никеля, и по-
казана важная роль двойникования в этом про-
цессе.

МЕТОД МОДЕЛИРОВАНИЯ
МД-моделирование проводилось с использо-

ванием пакета LAMMPS (https://lammps.sand-
ia.gov/) и программы визуализации OVITO [17], а
также пакета XMD (http://xmd.sourceforge.net/) с
входящей в него программой визуализации. Ис-
пользованы межатомные потенциалы Ni–Al: (1)
из работы [18], (2) – [19] в LAMMPS и (3) – [20, 21]
в XMD, построенные в рамках метода погружен-
ного атома (embedded atom method, EAM) и до-
ступные к использованию с указанными пакета-
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ми. Моделирование с использованием обоих па-
кетов и соответствующих потенциалов дало
сходные результаты. С целью исследовать рас-
творение частиц при низких температурах [1, 2]
моделирование проведено при постоянной Т =
= 100 К (NVT ансамбль). Шаг по времени соста-
вил 1 фс. В центр кристаллита из 50–200 тыс. ато-
мов помещалась частица интерметаллида Ni3Al,
размером до 3000 атомов. Для получения равно-
весной структуры интерфейса частица-матрица
проводился предварительный отжиг длительно-
стью до 1000 пс при температуре Т = 600 К.

Как и в [4], различные ориентации частицы в
матрице давали сходные результаты (в частности,
скорости растворения частицы при большой де-
формации). Поэтому ниже представлены результа-
ты для частицы исходно практически когерентной с
матрицей. После предварительного релаксацион-
ного отжига кристаллит с частицей подвергался де-
формации сжатием на 20% (e = 0.2) вдоль одной из
осей (направление 100 в кристаллите) с сохране-
нием объема. Далее проводилось растяжение вдоль
данной оси, в результате чего восстанавливалась
форма кристаллита. Затем такая же деформация
проводилась вдоль двух других взаимно перпен-
дикулярных осей. Это составляло один полный
цикл деформации. В работе проводилась дефор-
мация вплоть до нескольких десятков таких цик-
лов. Использованы различные скорости дефор-
мации в интервале 8 × 107–8 × 109 c–1.

Ниже приведены результаты моделирования
для кристаллита никеля ~50000 атомов с части-
цей Ni3Al ~3000 атомов, с потенциалами межатом-
ного взаимодействия (1) при скорости деформации
8 × 107 c–1.

РЕЗУЛЬТАТЫ
На рис. 1, 2 представлены микроструктура и

дислокационная структура кристаллита соответ-
ственно, а на рис. 3 – отдельно структура частицы
интерметаллида при деформации от 1 до 5 циклов
(е = 6.0). Проанализирован процесс формирова-
ния микроструктуры и дислокационной структу-
ры (табл. 1), а также изменение степени порядка в
ходе деформации для исходно упорядоченной ча-
стицы со сверхструктурой L12 (табл. 2). Также для
некоторых атомов частицы проанализированы
траектории движения в процессе деформации.

На рис. 1 показан содержащий частицу кри-
сталлит до деформации (рис. 1а) и после дефор-
мации e = 0.2 (рис. 1б–1г). На фоне кристаллита с
гранецентрированной кубической (ГЦК) решет-
кой видны более темные полосы гексагональной
плотноупакованной (ГПУ) фазы, соответствую-
щие границам двойников (рис. 1б). На рис. 1в по-
казаны только атомы частицы (здесь и ниже на
рисунках темные атомы – Ni, светлые – Al). Вид-

но, что произошло пересечение частицы двойни-
ком (область между штриховыми линиями). При
этом частица заметно изменила форму. На рис. 1г
приведена проекция на плоскость {110} фрагмен-
та кристаллита, рассеченного плоскостью {110}, с
удалением одной из его частей для возможности
наблюдения процесса передачи деформации из
матрицы в частицу. Границы двойника обозначе-
ны штриховыми линиями. Хорошо видно, осо-
бенно в верхней части частицы, что при переходе
через границу двойника ряды атомов претерпева-
ют излом, который одинаков, как в матрице, так
и в частице. Выше линии границы двойника в ча-
стице видна проекция хорошо упорядоченной
элементарной ячейки частицы. Видно, что в об-
ласти двойникования в частице происходит изме-
нение порядка.

На рис. 2 приведена дислокационная структу-
ра кристаллита после деформации е = 0.2. Видно,
что преобладающие дислокации в кристаллите –
частичные дислокации Шокли. Также наблюда-

Таблица 1. Наблюдаемые в кристаллите дислокации
последовательно в течение пяти циклов деформа-
ции. Приведено количество сегментов и в скобках
длина (нм)

Тип дислокации
№ цикла

1 3 5

Другие 1(0.7) 10(11.6) 3(3.1)
1/2110 0(0) 1(0.4) 4(2.6)
(полная)
1/6112 9(16.2) 38(55.2) 58(116.7)
(Шокли)
1/6110 2(5.1) 23(32.1) 19(18.1)
(вершинная)
1/3001 1(0.9) 0(0) 5(3.6)
(Хирта)
1/3111 0(0) 0(0) 0(0)
(Франка)

Таблица 2. Параметры Уоррена–Каули ближнего по-
рядка типа L12 для частицы Ni3Al (для идеальной ре-
шетки Ni3Al α1 = –1/3, α2 = 1)

№ цикла 
деформации

Дефор-
мация (е)

α1 α2

Без деформации 0 –3.23 × 10–1 8.99 × 10–1

1 1.2 –2.29 × 10–1 4.34 × 10–1

2 2.4 –1.35 × 10–1 3.74 × 10–2

3 3.6 –9.48 × 10–2 –4.21 × 10–2

4 4.8 –6.71 × 10–2 1.40 × 10–2
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ется некоторое количество вершинных (с векто-
ром Бюргерса 1/6001) и других (тип которых не
определен) дислокаций. Действующей является

октаэдрическая система скольжения, что соот-
ветствует данным для Ni [7] и Ni3Al [22].

В табл. 1 приведены типы дислокаций в кри-
сталлите с частицей в зависимости от степени де-
формации. Видно, что основные дислокации в
кристаллите – частичные дислокации Шокли. По-
сле первого цикла деформации наблюдается рост
количества сегментов и общей длины дислокаций.
Далее идет увеличение количества сегментов как
дислокаций Шокли, так и вершинных дислока-
ций. По-видимому, часть дислокаций Шокли, от-
носящихся к различным двойникам, при взаимо-
действии превращаются в вершинные.

На рис. 3а показан вид частицы в проекции на
плоскость {111} после одного цикла деформации.
Также показаны траектории смещения в процес-
се деформации некоторых атомов, перешедших
из частицы в матрицу (соединены исходные и ко-
нечные координаты атомов). Следует отметить,
что более удаленными от частицы оказались ато-

Рис. 1. Кристаллит с частицей Ni3Al (а), (б), (г) и только атомы частицы (в): (а) – недеформированное состояние,
плоскость {100}; (б)–(г) после деформации e = 0.2. Перспективы двойника в кристаллите (б) и пересечения им части-
цы с образованием двойника (в). Проекция фрагмента рассеченного кристаллита на плоскость {110} (г). На рис. (б)
светлые атомы (зеленые) – ГЦК, темные (красные) – ГПУ. На рис. (а), (в), (г) темные атомы (красные) – Ni, светлые
(бирюзовые) – Al.

(а) (б)

(в) (г)

{110}
[001]

[–110]

Рис. 2. Дислокационная структура кристаллита после
деформации е = 0.2 (проекция на плоскость {110}):
светлые линии (зеленые) – частичные дислокации
Шокли; темные линии – вершинные (розовые) и дру-
гие (бордовые) дислокации.
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мы в области пересечения двойника с частицей,
где, по-видимому, проявилось наибольшее воз-
действие деформации на частицу.

На рис. 3б приведена частица после 5 циклов де-
формации (e = 6.0, истинная деформация etrue = 2.0)
с траекториями трех удаленных от частицы ато-
мов за время от начала до конца деформации.
Каждый прямолинейный участок построен с
усреднением по одинаковому большому числу
временных шагов. Видно, что при увеличении де-
формации происходит существенное растворе-
ние частицы при одновременном сильном иска-
жении ее формы. Траектории содержат, наряду с
короткими участками, протяженные прямоли-
нейные участки, т.е. смещение атомов было не-
равномерным во времени. Также можно отметить
приблизительно одинаковую скорость удаления
атомов алюминия и никеля от частицы.

В табл. 2 приведены значения параметров Уо-
ррена–Каули [23, 24] α1 и α2 ближнего порядка в
первой и второй координационных сферах, соот-
ветственно. После пяти циклов деформации зна-
чения параметров становятся ~10–2, это говорит о
том, что ближний порядок практически исчезает
в обеих координационных сферах, что согласует-
ся с видом кристаллита на рис. 3.

На рис. 4 приведены графики функции ради-
ального распределения для атомов частицы без
учета сорта атомов при различной степени дефор-
мации. Видно, что исходная структура является
ГЦК, и в процессе деформации происходит уши-
рение пиков из-за накопления искажений, обу-
словленных дефектами.

Рис. 3. Частица Ni3Al после одного (а) и пяти (б) циклов
деформации (е = 1.2 и 6.0 соответственно) в проекции
на плоскость {111}. Показаны траектории атомов.

(а)

(б)

Рис. 4. Графики функции радиального распределе-
ния g(r) для недеформированной частицы (самые вы-
сокие пики, сплошная линия), после второго (пики
промежуточной высоты, штрихова линия) и четвер-
того (самые низкие пики, штрихпунктирная линия)
циклов деформации: r – расстояние до координаци-
онной сферы.
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ОБСУЖДЕНИЕ
Представленные результаты демонстрируют,

что основной модой деформации никелевого
сплава в условиях интенсивного нагружения яв-
ляется двойникование, что согласуется с резуль-
татами моделирования деформации других ГЦК-
металлов [4]. Известно [9], что высокие скорости
деформации (реализующиеся, в частности, при
МД-моделировании) способствуют двойникова-
нию. В результате пересечения двойников с ча-
стицей Ni3Al наблюдается существенное измене-
ние формы частицы (см. рис. 1), сопровождаю-
щееся значительными смещениями атомов в
области двойникования (см. траектории атомов
на рис. 3), что, по-видимому, способствует рас-
творению частицы. Отметим, что двойникование
является типичной модой деформации в ГПУ-
кристаллах, что было продемонстрировано при
МД-моделировании сжатия ГПУ магния [25].

Можно предположить, что растворению ча-
стицы способствует также ее разупорядочение
(см. табл.2), облегчающее движение в ней двой-
ников и дислокаций. После пяти циклов дефор-
мации при е = 6.0 (etrue = 2.0) наблюдается суще-
ственное изменение формы и растворение ча-
стицы. Эта величина деформации оказывается
соизмеримой с деформацией, при которой экс-
периментально наблюдалось растворение таких
частиц (etrue = 3.4) [1, 2].

По-видимому, наличие двойникования и из-
менение формы частицы в значительной степени
способствуют растворению частицы. Но при низ-
кой температуре деформирования должна отсут-
ствовать вакансионная диффузия. Поэтому, весь-
ма вероятно, что смещения атомов в процессе
растворения происходят вдоль плотноупакован-
ных цепочек атомов по краудионному механизму
[26], роль которого, с учетом подвижности кра-
удионов при низких температурах [1, 2, 26–28],
может быть существенной.

Отметим, что в работе также было исследовано
растворение частицы при скорости деформации
кристаллита, увеличенной на два порядка величи-
ны, при этом качественно картина растворения со-
храняется, но растворение идет несколько интен-
сивнее. Также качественно картина растворения
сохраняется для всех трех использованных в работе
многочастичных EAM-потенциалах межатомного
взаимодействия.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Исследовано растворение частицы Ni3Al при

низкой температуре, причем необходимая вели-
чина деформации соизмерима с величиной де-
формации, полученной при растворении данных
частиц экспериментально при сдвиге под давле-
нием [1, 2]. Следует отметить важную роль двойни-

кования в процессе растворения. При моделируе-
мой в работе интенсивной деформации в условиях
низкой температуры и при наличии двойникования
создаются высокие напряжения, которые, по-види-
мому, обеспечивают действие механизмов переме-
шивания и растворение частицы [29]. Проведен
анализ кинетики разупорядочения и растворения
частицы, рассмотрена эволюция дислокационной
структуры, обсужден возможный механизм раство-
рения. Микроскопический механизм растворения
требует дополнительного изучения.

Работа выполнена в рамках государственного за-
дания МИНОБРНАУКИ России (темы “Структу-
ра”, № АААА-А18-118020190116-6 и “Давление”,
№ АААА-А18-118020190104-3). В работе исполь-
зован суперкомпьютер “Уран” ИММ УрО РАН.
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