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Методами компьютерного моделирования исследованы структура, точечные дефекты, самодиффу-
зия и диффузия Со для четырех энергетически предпочтительных границ зерен (ГЗ) с осью наклона

 в гексагональном плотноупакованном (ГПУ) Ti. Методом молекулярно-статического моде-
лирования рассчитаны структура и энергии рассматриваемых границ, а также энергии образования
точечных дефектов в них. Продемонстрированы зависимости энергий образования точечных де-
фектов от расстояния от плоскости границы зерна. Методом молекулярной динамики рассчитаны
коэффициенты зернограничной самодиффузии для рассматриваемых ГЗ. Результаты моделирова-
ния самодиффузии сравниваются с имеющимися экспериментальными данными. Также выполне-
но моделирование зернограничной диффузии Со в α-Ti. Показано, что структура ГЗ влияет на па-
раметры зернограничной диффузии как в случае самодиффузии, так и в случае примесной диффу-
зии, и коэффициенты зернограничной диффузии могут отличатся на несколько порядков, в
зависимости от структуры.
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ВВЕДЕНИЕ
Титан имеет широкий спектр применений в

медицине и является важным металлом в аэро-
космической технике. Атомная структура и энер-
гия границ зерен (ГЗ), а также энергия образова-
ния в них точечных дефектов существенно влия-
ют на многие свойства поликристаллических
материалов [1]. Прямое экспериментальное
определение этих параметров связано со значи-
тельными трудностями. Поэтому атомистическое
моделирование структуры и свойств ГЗ получило
широкое распространение. На сегодняшний день
опубликован ряд работ и обзоров, посвященных
изучению и моделированию структуры и энергии
границ зерен, а также энергий образования то-
чечных дефектов в них. Однако в большинстве
публикаций изучали металлы с кубической
структурой [2–9]. Гораздо меньше исследований
посвящено ГПУ металлам, особенно титану. Су-
ществует лишь несколько работ, посвященных
моделированию ГЗ в титане, например, [10–16].
Эти публикации в основном посвящены изучению
деформации и зернограничных дислокаций, и
только в трех публикациях были рассчитаны энер-

гии образования вакансий в ГЗ титана [16–18]
Практически нет исследований, которые бы
определяли энергии собственных или примесных
внедренных атомов в ГЗ α-Ti.

Имеется несколько публикаций по экспери-
ментальному определению параметров зерногра-
ничной самодиффузии и примесной диффузии в
титане [19–21]. Эти результаты касаются больше-
угловых ГЗ общего типа. В то же время важно
знать параметры диффузии вдоль некоторых спе-
циальных ГЗ. Экспериментальное определение
параметров диффузии вдоль специальных границ
представляет значительные трудности, и на сего-
дняшний день такие результаты для титана отсут-
ствуют в литературе. Больше возможностей
предоставляет атомистическое моделирование
зернограничной диффузии, но имеется только
две публикации, в которых были рассчитаны па-
раметры зернограничной диффузии в специаль-
ных ГЗ титана [17, 22]. Таким образом, очевидно,
что в настоящее время имеется недостаточно ин-
формации об энергии образования точечных де-
фектов в границах зерен и зернограничной диф-
фузии в титане.
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Цель настоящей работы – моделирование
диффузии в четырех симметричных границах на-
клона с осью наклона  в α-Ti, расчет струк-
туры и энергии исследуемых ГЗ, энергии образо-
вания точечных дефектов в них. Для исследова-
ния были выбраны двойниковые границы 

  и симметричная граница наклона
 В наших недавних работах рассчитана

структура и энергия ГЗ, энергия образования ва-
кансий и зернограничная самодиффузия по ва-
кансионному механизму для нескольких специаль-
ных ГЗ α-Ti [17, 18]. В настоящей работе поставлена
задача выполнить моделирование зернограничной
самодиффузии отдельно по междоузельному и по
вакансионному механизмам, а также диффузии
кобальта вдоль ГЗ α-Ti.

МЕТОДИКА 
АТОМИСТИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ

Для проведения расчетов использовали потен-
циал межатомного взаимодействия 2NN MEAM
для системы титан–кобальт, основанный на мо-
дифицированном методе погруженного атома
[23]. Файл потенциала получен из репозитория
NIST [24]. Период решетки, энергии связи, моду-
ли упругости, поверхностная энергия и энергии
образования вакансий, рассчитанные с использо-
ванием этого потенциала для ГПУ-титана, хоро-
шо согласуются с экспериментальными значени-
ями этих параметров (табл. 1). Этот потенциал
был разработан для двойной системы Co–Ti. По-
этому он может быть использован для моделиро-
вания диффузии кобальта в ГЗ ГПУ титана.

Метод молекулярной статики (МС) был ис-
пользован для расчета структуры и энергии гра-
ниц зерен, а также энергий образования в них то-
чечных дефектов. В этом методе, по умолчанию,
отсутствует движение атомов, поэтому считается,
что отсутствие температуры соответствует услов-
ному 0 К. Используя программу LAMMPS [29],
расчеты выполнены для 4 специальных ГЗ накло-
на с осью  которые согласно [12] и [17]
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имеют минимальные энергии образования соот-
ветствующих ГЗ. Это три двойниковые ГЗ:

 θ = 64.3°;  θ = 86.62°;  θ =
= 124.12° и одна симметричная ГЗ  θ = 150.3°.

Блок МС-моделирования показан на рис. 1.
Периодические граничные условия заданы во
всех трех направлениях. Блок содержит 2 зерна
(Зерно 1 и Зерно 2), которые повернуты относи-
тельно друг друга вокруг оси наклона z на угол Θ,
соответствующий специальному углу разориен-
тации. Полученный бикристалл содержит 2 оди-
наковые ГЗ: в центре и по краям блока. Для фор-
мирования геометрии моделируемого блока ис-
пользована программа ATOMSK [30]. В качестве
визуализатора для структурного анализа исполь-
зована программа OVITO [31].

На этапе построения ГЗ атомы выстраивали до
границы зерен, и соседние зерна могли содержать
атомы, расположенные очень близко друг к другу.
Удаление атомов, расположенных слишком близ-
ко друг к другу, осуществляли путем определения
критического расстояния между ними. Структура
ГЗ и энергия для каждой разориентации были
получены для различных исходных конфигура-
ций в результате поиска локального минимума
энергии с использованием метода сопряженных
градиентов.

Энергию ГЗ рассчитывали из выражения:

(1)

где Ep – полная потенциальная энергия релакси-
рованного бикристалла, N – число атомов систе-
мы, Ecoh – энергия когезии (энергия связи на атом
в идеальном кристалле), S – площадь ГЗ. Множи-
тель 2, присутствующий в знаменателе, необхо-
дим, так как в системе две ГЗ.

В работе были рассчитаны энергии образова-
ния точечных дефектов в различных позициях в
исследуемых ГЗ на разных расстояниях от плос-

( )01 13 , ( )01 12 , ( )01 11 ,
( )0221 ,

−= P coh
ГЗ ,

2
E NEE

S

Таблица 1. Сравнение экспериментальных значений характеристик α-титана со свойствами, рассчитанными на
основе выбранного потенциала межатомного взаимодействия

Ecoh – энергия когезии, Esurf – поверхностная энергия, Evac – энергия образования вакансий.

Свойство a, нм c/a
Ecoh, 

эВ/атом
C11, 
ГПа

C12, 
ГПа

C44, 
ГПа

C13, 
ГПа

C33, 
ГПа

C66, 
ГПа

Объемный 
модуль 

упругости, 
ГПа

Esurf, 
Дж/м2

Evac, 
эВ

Экспери-
мент

0.295 
[25]

1.587 
[25]

4.85 
[26]

176.1 
[26]

86.9 
[26]

50.8 
[26]

68.3 
[26]

190.5 
[26]

44.6 
[26]

105.1 
[25]

1.92 
[28]

1.27 
[27]

Расчет 0.295 1.633 4.87 174 82 41 73 185 46 109.75 2.1 1.78
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кости границы. Энергия образования точечных
дефектов рассчитана по формуле:

(2)

Здесь  – начальная энергия системы, перед
удалением или добавлением атома,  – общее
число атомов,  – энергия системы после удале-
ния или добавления атома, Ei/N0 – энергия на
атом. Энергия образования вакансии определена
как энергия, необходимая для удаления атома в
ГЗ и создания его в решетке бесконечно далеко от
ГЗ, что соответствует знаку минус. Энергия обра-
зования собственного атома внедрения определе-
на как энергия, необходимая для удаления атома
в решетке бесконечно далеко от ГЗ и создания его
в ГЗ, что соответствует знаку плюс.

Энергия образования атома кобальта в пози-
ции внедрения в ГЗ рассчитана по формуле [32]:

(3)

где  – начальная энергия системы,  – энергия
системы после добавления атома кобальта, и

– энергия связи атома кобальта.
В табл. 2 для исследуемых ГЗ приведены раз-

меры блоков моделирования, количество атомов

( )= − ±pd 0
0

1   .i
f

EE E N
N

iE
0N

fE

−= − Co
Co coh, f iE E E E

iE fE

Co
cohE

в них, энергии ГЗ, минимальные энергии образо-
вания собственных точечных дефектов и внед-
ренных атомов кобальта в ГЗ.

Для проверки стабильности границы при ко-
нечной температуре и расчета коэффициента
диффузии применяли метод прямой молекуляр-
ной динамики. Использовали изотермо-изобари-
ческий ансамбль (NPT). Изменение температуры
контролировали при помощи термостата Нозе–
Гувера [33].

В случае МД-моделирования при повышен-
ных температурах может происходить миграция
границы. Поэтому для предотвращения мигра-
ции ГЗ использовали фиксированные условия на
краях блока моделирования. Фиксированные
условия достигали путем выключения термостата
в атомах, находящихся в этой области (ширина
области порядка 0.5 нм). На рис. 2 показана схема
блока МД-моделирования.

После молекулярно-статического моделиро-
вания структуры ГЗ был сформирован блок моде-
лирования, содержащий около 20000 атомов. Дан-
ный блок для каждой ГЗ использовали как началь-
ное условие МД-моделирования для проверки
стабильности структуры ГЗ и расчета коэффици-
ента зернограничной диффузии.

Проверку стабильности структуры проводили
следующим образом. Выполняли нагрев системы

Рис. 1. Пример блока моделирования, содержащего 2 зерна, повернутых относительно друг друга на угол Θ.

ГЗ

ГЗ

x

z

y

y

x

�

Таблица 2. Размеры блоков моделирования для каждой ГЗ, количество атомов в них, энергии ГЗ, минимальные
энергии образования вакансий (Evac), собственных атомов внедрения (Eint) и внедренных атомов кобальта (ECo)
в ГЗ

Угол 
разориентации

Плоскость Размеры блока моделирования Количество 
атомов в блоке 
моделирования

EГЗ, 
мДж/м2

Evac, эВ Eint, эВ ECo, эВ
ГЗ Lx, Å Ly, Å Lz, Å

64.3° 107.5 124.6 29.2 22080 114.5 1.562 2.019 –0.356

86.62° 111.2 125.4 29.2 23040 266.6 1.058 1.779 0.065

124.12° 107.9 115.6 29.2 20400 96.6 1.401 2.464 0.729

150.3° 98.66 128.4 29.2 20800 506.8 1.003 1.604 –0.007

( )01 13

( )01 12

( )01 11

( )0221
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до заданной температуры в течение 2 нс, затем
производили отжиг в течение 20 нс, после чего за-
пускали процедуру минимизации энергии ГЗ.

В результате анализа полученных выходных
данных проверяли структуру на стабильность при
различных температурах с помощью программы
OVITO [31] и встроенных в него модификаций
для анализа структуры, таких как CNA [34]. Эта
проверка показала, что структуры всех рассмот-
ренных ГЗ стабильны вплоть до 1100 K.

В работе выполнено моделирование зерногра-
ничной самодиффузии как для вакансионного,
так и для междоузельного механизмов. Это было
сделано, поскольку в публикациях по атомисти-
ческому моделированию диффузии сообщали о
возможности реализации различных механизмов
массопереноса [35, 36]. В результате был установ-
лен доминирующий механизм самодиффузии.

Перед расчетом в границе зерна создавали
один точечный дефект в положении, соответству-
ющем минимальной энергии образования точеч-
ного дефекта, и запускали моделирование. Вре-
менной шаг выбран порядка 1 фемтосекунды.
Время моделирования составляло 10 наносекунд.
При этом коллективное среднеквадратичное сме-
щение атомов в границе зерна рассчитывали по
формулам:

(4)

Расчет зернограничной диффузии проводили
в плоскости границы зерен в двух направлениях:

( )
( )

( )
( )

=

=

−
=

−
=





2
0

2 1

2
0

2 1

 ,

.

n

i i
i

i

n

i i
i

i

x x
x t

n

z z
z t

n

в направлении оси наклона (направление z) и
перпендикулярно ей (направление x). Здесь xi и zi
координаты атомов в момент времени t; xi0 и zi0 –
начальные координаты атомов, n число атомов в
области ГЗ внутри блока. Ширину области ГЗ по-
лагали ~1 нм.

Коэффициенты зернограничной самодиффу-
зии рассчитывали по формулам:

(5)

где  и  – средние квадратичные сме-
щения (СКС) атомов в зоне ГЗ за время t, в соот-
ветствующих направлениях, параллельных плос-
кости ГЗ; n – число атомов в области ГЗ внутри
блока; N – число атомов на 1 точечный дефект.
Множитель n/N добавлен, чтобы учесть, что ко-
личество атомов в ГЗ в блоке моделирования от-
личается от количества атомов, приходящихся на
1 точечный дефект.

Количество атомов, приходящихся на 1 точеч-
ный дефект, рассчитывали как величину, обрат-
ную равновесной концентрации точечных дефек-
тов, :

(6)

При расчете равновесной концентрации то-
чечных дефектов мы предполагали, что в реальном
материале точечных дефектов с минимальной
энергией образования подавляющее большин-
ство. С учетом этого равновесную концентрацию
точечных дефектов рассчитывали по формуле:

(7)

где  – минимальная энергия образования
точечного дефекта в ГЗ, T – абсолютная темпе-
ратура.

При расчете зернограничной диффузии ко-
бальта в титане предполагали, что она протекает
по межузельному механизму. Это предположение
основано на результатах мессбауэровских иссле-
дований, показавших, что реализуется междо-
узельный механизм зернограничной диффузии,
если размер диффундирующего атома заметно
меньше размера матричного атома [37]. Именно
этот случай реализуется для зернограничной
диффузии кобальта в титане, поскольку радиус
атомов кобальта (0.125 нм) намного меньше ради-
уса атомов титана (0.146 нм) [38].

Зернограничная диффузия кобальта в титане
рассчитана в диапазоне температур от 800 до
1100 К. Расчет проводили для 10 нс с шагом 1 фс.
Примесные атомы кобальта в количестве 8 ато-
мов создавали в позициях, соответствующих ми-
нимальной энергии образования атомов кобальта
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2 2

 , ,
2 2
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x t z tn nD D
t N t N
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Рис. 2. Схема блока молекулярно-динамического мо-
делирования. Серым цветом указана зона с фиксиро-
ванными атомами.
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в ГЗ титана, после чего запускали моделирование.
Коэффициенты зернограничной диффузии гра-
ниц зерен в ГЗ титана рассчитывали по следую-
щим формулам:

(8)

где  и  – СКС атомов кобальта в зоне
ГЗ вдоль зернограничной плоскости, за период t.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
Расчетные энергии ГЗ приведены в табл. 2, а

релаксированные структуры ГЗ показаны на
рис. 3. Для демонстрации структур ГЗ использо-
ван анализ атомного окружения (CNA) [34],
встроенный в OVITO [31], что позволяет опреде-
лить тип решетки (ГПУ обозначен красным,
ГЦК – зеленым, типы, не относящиеся к основ-
ным – белым). Как видно на рис. 3, структуры со-
стоят из одинаковых повторяющихся структур-
ных элементов, что характерно для симметрич-
ных границ наклона.

Экспериментальное определение энергий спе-
циальных ГЗ является сложной задачей, и в лите-
ратуре отсутствуют достоверные данные об энер-
гии специальных границ зерен в поликристалли-
ческом титане. Поэтому мы сравнили результаты,

( ) ( )
= =

2 2

_ Сo _ Сo, ,
2 2

i i
x z

x t z t
D D

t t

( )2
ix t ( )2

iz t

полученные в данной работе, с результатами рас-
четов, представленными в литературе. Структура
и энергии ГЗ в титане, полученные в данной ра-
боте, близки к результатам, приведенным в рабо-
тах [13] и [18], в которых аналогичные расчеты
проводили с другим потенциалом межатомного
взаимодействия.

Результат расчетов энергии образования ва-
кансий представлен как функция энергии от рас-
стояния от ГЗ на рис. 4. Как видно из этого гра-
фика, ширина области ГЗ, в которой энергия об-
разования вакансии значительно меньше, чем в
объеме, составляет около 1 нм. Почти такая же
ширина области ГЗ, в которой энергия образова-
ния вакансий заметно меньше, чем в объеме, бы-
ла получена в работах [39–41]. Эта величина была
принята за ширину ГЗ, которая использована при
расчете зернограничной самодиффузии. Следует
отметить, что положения вакансии в области ГЗ
могут иметь более высокую энергию, чем в объе-
ме. Аналогичную ситуацию наблюдали в [14].

На рис. 5 представлены расчетные зависимо-
сти энергии образования собственных атомов
внедрения в рассматриваемых границах зерен.
Ширина приграничных областей, в которых
энергия образования собственных атомов внед-
рения значительно меньше, чем в объеме, состав-
ляет 1.0–2.0 нм. Это заметно больше, чем в случае
с вакансиями. Сравнение минимальных энергий

Рис. 3. Структура ГЗ наклона в α-Ti: а –  θ = 64.3°, б –  θ = 86.62°, в –  θ = 124.12°, г –  θ =
= 150.3°. В визуализации использован анализ CNA [34].
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образования собственных атомов внедрения и ва-
кансий (табл. 2) показывает, что энергия образо-
вания вакансий в границах значительно ниже,
чем у собственных атомов внедрения.

Процедура расчета энергии образования внед-
ренных в ГЗ атомов кобальта аналогична расчету
энергии образования собственных внедренных
атомов; атомы кобальта создавали в аналогичных
положениях, и энергия образования была рассчи-
тана с использованием уравнения (3). На рис. 6
представлены результаты расчетов образования
примесных атомов кобальта в исследуемых ГЗ
α-Ti. Ширина приграничной области, в которой
энергия образования атомов кобальта значитель-
но меньше, чем в объеме, примерно такая же, как
и в случае образования собственных атомов внед-
рения. Примечательно, что минимальная энер-
гия образования атомов кобальта значительно
ниже, чем энергия образования собственных ато-
мов внедрения, и ниже энергии образования ва-
кансий в ГЗ (табл. 2). Более того, энергия образо-

вания атомов кобальта может быть даже отрица-
тельной.

Позиции точечных дефектов с минимальной
энергией в ГЗ показаны на рис. 7. Эти позиции бы-
ли использованы в дальнейшем для моделирова-
ния диффузии по соответствующему механизму.

Поскольку точечные дефекты определяют
диффузию в ГЗ, концентрация точечных дефек-
тов (уравнение (7)) является важнейшим пара-
метром, от которого зависит коэффициент диф-
фузии. Доминирующий механизм диффузии за-
висит от типа точечных дефектов, концентрация
которых в ГЗ больше, то есть от концентрации то-
чечных дефектов определенного типа.

Концентрация соответствующих точечных де-
фектов сильно влияет на значения коэффициента
самодиффузии. В случае самодиффузии по меж-
доузельному механизму наблюдали непрямой ме-
ханизм диффузии. В случае непрямого механизма
внедренные атомы смещают соседние атомы в ре-
гулярной решетке в другие позиции внедрения и

Рис. 4. Энергии образования вакансий в исследуемых ГЗ.
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Рис. 5. Энергии образования собственных атомов внедрения в исследуемых границах зерен.
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Рис. 6. Энергия образования внедренного атома кобальта в ГЗ титана.
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Рис. 7. Исследуемые границы зерен с локализованными и указанными положениями минимума энергии образования
точечных дефектов в ГЗ: a –  θ = 64.3°, б –  θ = 86.62°, в –  θ = 124.12°, г –  θ = 150.3°. Ви-
зуализация представлена с использованием анализатора структуры CNA. Символы ( ) и ( ) обозначают позиции,
соответствующие минимуму энергии образования атомов кобальта и собственных атомов внедрения, а символ ( )
обозначает минимальную энергию образования вакансии.
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занимают их место. Этот механизм диффузии на-
блюдали в работах [35, 36] при моделировании са-
модиффузии в меди и железе.

Как указывали выше, все исследованные ГЗ
сохраняют свою структуру до 1100 К, и в настоя-
щей работе расчеты зернограничной самодиффу-
зии в титане проводили в интервале температур
800–1100 К. Полученные результаты представле-
ны на рис. 8. Для зернограничной самодиффузии
в титане вакансионный механизм является доми-
нирующим. Это следует из сравнения темпера-
турных зависимостей коэффициента самодиффу-
зии в титане по вакансионному и междоузельно-
му механизмам.

Значения коэффициента самодиффузии для
разных ГЗ могут отличаться на несколько поряд-
ков. Аналогичную ситуацию наблюдали в работе
[35], где моделировали зернограничную само-
диффузию в меди. Для сравнения на рис. 8 пред-
ставлена экспериментальная температурная за-
висимость коэффициента зернограничной диф-
фузии в титане [20].

Видно, что коэффициенты для двух ГЗ 
θ = 86.62° и  θ = 150.3° по вакансионному
механизму весьма близки к экспериментальным,

( )01 12 ,
( )0221 ,

тогда как коэффициент диффузии в ГЗ 
θ = 64.3° и  θ = 124.12° на несколько поряд-
ков ниже экспериментальных значений. Суще-
ственная разница между расчетными и экспери-
ментальными значениями коэффициентов само-
диффузии для некоторых специальных границ
объясняется тем, что экспериментальные изме-
рения коэффициента зернограничной самодиф-
фузии проводились для обычных высокоугловых
границ зерен общего типа.

При изучении примесной зернограничной
диффузии кобальта нет необходимости делать
поправку на концентрацию точечных дефектов,
как в случае самодиффузии (уравнение (7)), когда
концентрация точечных дефектов экспоненци-
ально зависит от энергии их образования. Поэто-
му величина энергии образования атомов кобаль-
та в позициях внедрения в ГЗ Ti не может влиять
на коэффициент диффузии. В данной работе мо-
делировали зернограничную диффузию Co, кон-
центрация которого соответствовала разбавлен-
ному раствору.

Обнаружено, что примесные атомы кобальта,
случайно расположенные в ГЗ титана, в результа-
те диффузии стекают в определенные позиции в
границах зерен, так называемые ловушки, что со-

( )01 13 ,
( )01 11 ,

Рис. 8. Температурные зависимости коэффициента зернограничной самодиффузии в титане для вакансионного
(штриховая линия “-----”) и межузельного (сплошная линия “—”) механизмов массопереноса для направлений па-
раллельно (а) и перпендикулярно (б) оси наклона. На рис. 8а и 8б также представлены экспериментальные данные
(пунктирная линия из точек “······”).
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Рис. 9. Температурные зависимости коэффициента зернограничной диффузии кобальта в титане для направлений па-
раллельно (а) и перпендикулярно (б) оси наклона.
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ответствует зернограничной сегрегации приме-
сей. Положения ловушек определяются из моле-
кулярной статики и представляют собой энерге-
тически выгодные положения атомов кобальта
(рис. 7). Таким образом, существует два процесса,
потенциально влияющих на расчет коэффициен-
та диффузии – преимущественная диффузия по
ГЗ и перетекание атомов кобальта в энергетически
выгодные позиции, включая перескоки между
близкими энергетически выгодными позициями.

Если атомы кобальта поместить в энергетиче-
ски выгодные позиции до начала моделирования
диффузии, они редко покидают эти области. Что-
бы исключить влияние потока кобальта в ловуш-
ки на расчет диффузии, моделирование проводи-
ли с начальными положениями атомов кобальта в
ловушках.

Зернограничная диффузия кобальта в титане
рассчитана в диапазоне температур от 800 до
1100 K. Полученные результаты представлены на
рис. 9. Видно, что коэффициенты зерногранич-
ной диффузии кобальта в титане могут суще-
ственно различаться для разных границ, хотя и не
так сильно, как для самодиффузии.

В случае зернограничной диффузии Co в α-Ti
имеет место ее чередующийся характер, т.е. чере-
дование быстрой и медленной диффузии. След-
ствием такого характера массопереноса является
большая погрешность при определении коэффи-
циента диффузии. Чередование быстрой и мед-

ленной диффузии объясняется периодичностью
ловушек вдоль ГЗ.

Скорость диффузии различна для разных ГЗ и
разных направлений. Данные, представленные
на рис. 9, свидетельствуют о том, что диффузия в
границах зерен по разным направлениям полно-
стью определяется атомной структурой конкрет-
ной границы зерен, что предполагает и структуру
ловушек в ГЗ.

Сравнение коэффициентов зернограничной
самодиффузии и диффузии кобальта в титане по-
казывает, что кобальт диффундирует по границам
зерен титана значительно быстрее, чем происхо-
дит зернограничная самодиффузия.

На основании полученных температурных за-
висимостей коэффициентов самодиффузии и
диффузии кобальта в ГЗ определены энтальпии
активации зернограничной самодиффузии и
диффузии Со в ГЗ титана. Полученные результа-
ты представлены в табл. 3. Энтальпия активации
самодиффузии находится в разумном согласии с
экспериментом (1.94 эВ/атом [20] для самодиф-
фузии и 0.73 эВ/атом для зернограничной диффу-
зии Co в α-Ti [21]). Отметим, что энергия актива-
ции самодиффузии значительно выше энергии
активации диффузии атомов кобальта по грани-
цам зерен титана.

Экспериментальное исследование также по-
казало, что коэффициент самодиффузии значи-
тельно ниже, а энтальпия активации выше, чем в
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случае диффузии кобальта по границам зерен ти-
тана [19]. По-видимому, этот эффект объясняется
двумя обстоятельствами. Во-первых, различием в
механизмах зернограничной диффузии: диффу-
зия кобальта протекает по межузельному меха-
низму, а самодиффузия – по вакансионному [19].
Во-вторых, разница в энергиях образования ва-
кансий и внедренных атомов кобальта в α-Ti:
энергия образования внедренных атомов кобаль-
та значительно меньше энергии образования ва-
кансий.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Специальные ГЗ наклона с осью  в ГПУ
титане были изучены с помощью атомистическо-
го моделирования с использованием межатомно-
го потенциала на основе метода второго ближай-
шего соседа модифицированного встроенного
атома (2NN MEAM) для двойной системы Co–Ti.
Для исследования были выбраны четыре грани-
цы, соответствующие локальным минимумам
энергии ГЗ.

Методом молекулярной статики рассчитаны
структуры и энергии исследуемых ГЗ и энергии
образования в них точечных дефектов (вакансий,
собственных атомов внедрения, внедрений ато-
мов кобальта).

Продемонстрированы зависимости энергий
образования точечных дефектов от расстояния до
плоскости ГЗ. Показано, что ширина пригранич-
ной области, в которой энергия образования то-
чечных дефектов существенно меньше, чем в
объеме, составляет около 1 нм для вакансий и
1.0–2.0 нм для собственных атомов внедрения.

Методом молекулярной динамики оценена
термическая устойчивость исследуемых ГЗ, а так-
же проведено моделирование зернограничной
диффузии в температурном диапазоне стабиль-
ности структуры ГЗ.

[ ]2 1 10

Для определения доминирующего механизма
самодиффузии в ГЗ был проведен сравнительный
анализ параметров диффузии между системой,
содержащей вакансии, и системой, содержащей
собственные атомы внедрения. Для моделирова-
ния диффузии использован прямой метод МД.
Проведено сравнение коэффициента диффузии и
энергии активации.

Показано, что коэффициенты диффузии для
разных специальных границ могут различаться на
несколько порядков. Коэффициенты диффузии
атомов кобальта по границам зерен α-Ti на не-
сколько порядков выше коэффициентов зерно-
граничной самодиффузии, что объясняется дву-
мя причинами. Во-первых, самодиффузия проте-
кает по вакансионному механизму, тогда как
диффузия кобальта по границам зерен титана
идет по межузельному механизму. Во-вторых,
энергия образования вакансий в границах зерен
намного выше, чем внедренных атомов кобальта.

Исследование выполнено за счет гранта Рос-
сийского научного фонда (проект № 21-13-00063,
https://rscf.ru/project/21-13-00063/, ИФМ УрО РАН).

При проведении работ был использован су-
перкомпьютер “Уран” ИММ УрО РАН.

Авторы выражают признательность Ю.Н. Гор-
ностыреву за консультации и помощь в обсужде-
нии результатов.
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