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Аннотация. В настоящей работе методом молекулярной динамики исследована взаимная диффузия на 
границе перемешивания Al/Ti под действием деформационной обработки. Проведены испытания получен-
ного композита на растяжение после комбинированного сжатия до степени деформации 0,16. Схема комби-
нированного сжатия, используемая в настоящей работе, представляет собой упрощение сценария, экспери-
ментально реализованного ранее для получения композитов Al/Cu и Al/Nb. Показано, что одноосное сжатие 
в сочетании с деформацией сдвига является эффективным способом получения композитной структуры. Ус-
тановлено, что под действием комбинированного сжатия атомы Al диффундируют в блок Ti легче, чем ато-
мы Ti диффундируют в блок Al. Испытания на растяжение показали, что разрушение происходит в алюми-
ниевой части композита, а значит граница перемешивания атомов Al и Ti прочнее, чем чистая алюминиевая 
часть. 
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Abstract. In the present work, molecular dynamics simulation is carried out to investigate the atomic mixing on 
the Al/Ti interface by severe plastic deformation. The tensile response and fracture mechanisms of the obtained in-
terface are studied. The loading scheme applied in the present work is a simplification of the scenario experimen-
tally realited previously to obtain Al/Cu and Al/Nb composites. It is found that uniaxial compression combined with 
shear deformation is an effective way to obtain the composite structure. The results indicate that the symmetrical 
atomic movement took place in the Ti/Al interface during deformation. However, Al atoms diffuse into Ti block 
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easier than Ti atoms diffuse into Al block. Tensile tests showed that fracture took place in the Al part of the final 
composite sample, which means that the interlayer region where the mixing of Ti and Al atoms observed is stronger 
than the pure Al part. 
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Введение 

Композиты на основе алюминия (Al) явля-
ются хорошо известными материалами с пре-
восходными свойствами, такими как малый вес 
и высокая коррозионная стойкость, что в ре-
зультате открывает широкую перспективу их 
применения в аэрокосмической, авиационной, 
автомобильной промышленности [1-5]. Проч-
ностные свойства чистого алюминия являются 
довольно низкими. Однако эти механические 
свойства могут быть сильно улучшены, если 
армировать алюминий более прочными фазами. 
Одним из таких металлов, который может спо-
собствовать упрочнению алюминия, является 
титан (Ti), так как данный металл имеет низкую 
плотность, высокую удельную прочность и по-
вышенную коррозионную стойкость [6]. Для 
композитов с алюминиевой матрицей требуют-
ся дополнительные армирующие элементы из-
за анизотропии вязкого разрушения и малого 
удлинения до разрушения при температурах 
ниже 700 °С [7-11]. 

К настоящему времени изучено несколько 
методов получения композитов Al/Ti с улуч-
шенными механическими свойствами. Наибо-
лее перспективными являются холодная сварка 
[12], сварка взрывом [13] и консолидация по-
рошков методом кручения под квазигидроста-
тическим давлением (КГД) [14]. Метод КГД 
ранее успешно применялся для получения in-

situ композитов из отдельных металлических 
пластин Al/Nb, Al/Ti, Al/Cu [15-21]. Обработка 
методом КГД может значительно увеличить 
диффузию в структуре при сжатии за счет на-
личия высокой плотности вакансий, дислока-
ций и границ зерен. Это приводит к образова-
нию интерметаллидных фаз и упрочнению ма-
териала. В соответствии с фазовой диаграммой 
можно обнаружить несколько интерметаллид-
ных фаз, таких как TiAl3, которые можно полу-

чить при более низких температурах, или дру-
гие интерметаллидные фазы, Ti3Al, TiAl и 
TiAl2, которые, как ожидается, образуются при 
высоких температурах. Как известно, образова-
ние интерметаллидных фаз в системе Ti/Al су-
щественно зависит от скорости диффузии ато-
мов Ti и Al. Известно, что Al доминирует в 
процессе диффузии при температурах ниже 
точки плавления Al (Tпл=660,3 oC) [22, 23]. Од-
нако процесс перемешивания атомов на грани-
це раздела двух металлов при КГД ранее был 
малоизучен, поскольку этот метод является 
достаточно новым для изготовления компози-
тов. 

В экспериментах подобные особенности 
структурных и фазовых превращений не всегда 
возможно рассмотреть в деталях. Однако это 
можно сделать с помощью методов компью-
терного моделирования. Метод молекулярной 
динамики (МД) – это мощный инструмент для 
изучения различных структурных превращений 
на атомистическом уровне, что позволяет от-
слеживать структурные и фазовые превраще-
ния при деформации или отжиге, в частности, 
проследить за движением атомов в системе. 
Ранее МД применяли для исследования меха-
нических свойств композитов различного со-
става [24-26] и, изучения атомного смещения и 
отклика на растяжение композитов Al/Cu и 
Al/Mg [27-29]. 

Целью данной работы является изучение 
процесса взаимной диффузии атомов Al и Ti на 
границе между разнородными металлами под 
действием деформационной обработки. В каче-
стве деформационной обработки выбрано од-
ноосное сжатие перпендикулярное границе пе-
ремешивания атомов, в комбинации с дефор-
мацией сдвига в плоскости границы. Для ис-
следования прочности и механизмов разруше-
ния полученной композитной структуры про-
водится испытание на растяжение. 
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Детали моделирования 

Атомная структура Al/Ti представляет со-
бой двухслойный образец, состоящий из слоя 
Ti (ГПУ-решетка – верхняя часть кристалла) и 
слоя Al (ГЦК-решетка, нижняя часть кристал-
ла). Параметры решеток: aTi = 2,951 Å, 
cTi = 4,697 Å и aAl = 4,05 Å. Размеры начальной 
структуры: Lx = Ly = Lz≈100 Å. Расстояние меж-
ду двумя кристаллами принимается равным 
среднему значению параметров решетки обоих 
металлов (aTi+aAl)/2, что составляет 3,5 Å. Пе-
риодические граничные условия применяются 
во всех направлениях. Структура изначально 
подвергается релаксации при 300 К для нахож-
дения структурной конфигурации с минималь-
ной потенциальной энергией. 

Исследование проводится с использовани-
ем свободно распространяемого программного 
пакета LAMMPS. В системе поддерживается 
постоянная температура 300 К при помощи 
термостата Носе-Хувера. Используется алго-
ритм Верле с шагом интегрирования 2 фс. Ви-
зуализация данных моделирования и структур-
ный анализ выполняются с использованием ин-
струментов VMD [30] и OVITO [31]. В качестве 
межатомного потенциала для системы Ti/Al 
выбран потенциал EAM [32], который демон-
стрирует результаты, хорошо согласующиеся 
как с экспериментальным, так и с численными 
данным о различных свойствах в системе Ti/Al 
[32-34]. В работе [35] было изучено деформа-

ционное поведение Ti/Al с использованием 
различных потенциалов при одноосном растя-
жении в широком диапазоне температур. Пока-
зано, что этот потенциал может быть успешно 
использован для изучения механических 
свойств. Данный потенциал также подходит 
для описания механизмов деформации [34, 36] 
и разрушения [37] системы Ti/Al. 

Для изучения процесса формирования компо-
зитной структуры Ti/Al применяется одноосное 
сжатие, перпендикулярное границе перемеши-
вания атомом, вдоль оси z (zz), в сочетании с 
деформацией сдвига в плоскости xy (xy). По-
добная деформационная обработка отчасти 
воспроизводит экспериментальное получение 
композитов методом КГД [15-21]. Скорости 
деформации составляют: zz& = 6,2×10-8 пс-1 и 

xy& = 6,2×10−7 пс−1. 

Результаты и обсуждение 

На рис.1 представлены структуры в про-
цессе сжатия, где (а) начальная структура, (б) 
при деформации сжатия 0,04 и (в) при дефор-
мации сжатия 0,16 (блок Ti на рисунке сдвинут 
вправо на 100 Å для лучшей визуализации пе-
ремешивания атомов). Активное перемешива-
ние атомов Al и Ti происходит уже на началь-
ных стадиях деформирования (до εzz = 0,04). 

 

Рис.1. (а) Начальная структура Ti/Al. (б, в) Взаимная диффузия атомов Ti и Al при 300 К при εzz=0,04 (б)      
и εzz=0,16 (в). Зелеными показаны атомы Ti, синим – атомы Al. Черная пунктирная линия соответствует            

начальному положению границы раздела Ti/Al. 

Fig.1. (a) Initial structure. (b,c) Snapshots of the mutual diffusion of Ti and Al atoms at 300 K at εzz=0.04 (b)              
and εzz=0.16 (c). The green and blue atoms represent Ti and Al, respectively. The black dashed lines represent              

the initial positions of Ti/Al interface 

Процесс миграции атомов можно описать сред-
ним и максимальным расстояниями атомного смеще-
ния по сравнению с начальным положением границы 
(рис.2а,б). Видно (рис.2а), что при сжатии до 
деформации εzz = 0,09 атомы Ti ведут себя ак-

тивнее, чем атомы Al, однако после εzz = 0,09 
атомы Ti практически больше не продвигаются 
вглубь блока Al. В результате при εzz=0,16 ко-
личество атомов Al, диффундирующих в блок Ti, 
больше, чем количество атомов Ti, диффунди-
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рующих в блок Al. Это можно объяснить раз-
личием их атомных радиусов (rAl = 1,43 Å, 
rTi = 1,47 Å), масс (mAl = 26,98 г/моль, 
mTi = 47,867 г/моль) и температуры плавления 
(TAl = 660 oC, TTi = 1668 °С). 

 

Рис.2. Изменение положений атомов ∆z в зависимо-
сти от степени сжатия: (a) среднее значение,                

(б) максимальное 

Fig.2. Changes of the atomic positions ∆z as the func-
tion of compression strain 

Для исследования механических свойств 
полученной композитной структуры проводит-
ся одноосное растяжение нормально границе 
перемешивания атомов после комбинированно-
го сжатия до εzz = 0,16. На рис.3а представлена 
кривая напряжение-деформация. Процесс на-
чинается с упругой деформации (примерно до 
εzz=0,03). Разрушение происходит в алюминие-
вой части композита при растягивающем на-
пряжении zz = 22 ГПа и степени деформации 
ε = 0,215. Во время пластической деформации 
на кривой напряжение-деформация наблюда-
ются несколько скачков напряжения, которые 
можно объяснить высвобождением энергии, 
накопленной во время деформации, за счет ак-
тивности дефектов. 

Анализ дислокационной структуры осуще-
ствляется с помощью программы OVITO [31]. 
Дислокации окрашены в соответствии с векто-
рами Бюргерса: зеленым цветом показаны не-
полные или частичные дислокации (дислока-
ции Шокли), синим – полные (единичные) дис-
локации, розовым – дислокации Ломер-
Котрелла, голубым – дислокации Франка. 

 

Рис.3. (а) Кривая напряжение-деформация             
при растяжении нормально границе перемешивания 
атомов Ti/Al. (б) Дислокационный анализ структуры 

Fig.3. (a) Stress-strain curve during tension normal       
to the interface. (b) Dislocation analysis of the structure 
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В процессе упругой деформации наблюда-
ется изменение дислокационной структуры. 
Как видно, с увеличением деформации растя-
жения количество дислокаций значительно 
увеличивается. Большинство дислокаций со-
средоточено на границе перемешивания двух 
металлов. В Al части композита заметно боль-
ше дислокаций, чем в Ti, что связано с разными 
механизмами деформации ГЦК- и ГПУ-
металлов. 

Также проводится анализ общих соседей 
(анализ типа кристаллической решетки) в про-
цессе растяжения. Показано, что после сжатия 
до εzz = 0,16 в Ti части образца преобладает 
ОЦК-решетка, а пограничная область со сме-
шанными атомами Al и Ti имеет ГЦК-решетку. 
Появление ОЦК-решетки происходит из-за 
приложенного большого давления, что также 
было показано в экспериментах. В процессе 
растяжения решетка титана восстанавливается 
(появляются участки ГПУ-решетки), в резуль-
тате чего на кривой растяжения наблюдаются 
скачки напряжения. 

Заключение 

В настоящей работе изучен процесс фор-
мирования композита Ti/Al из двух первона-
чально разделенных кристаллов под действием 
деформационной обработки. Предлагаемая мо-
дель является упрощением сценария, экспери-
ментально наблюдавшегося ранее в [15-21]. В 
экспериментах образцы представляют собой 
поликристаллы, в настоящей работе рассматри-
вается монокристалл. Однако даже такая про-
стая модель позволяет изучить механизмы пе-
ремешивания атомов на границе Ti и Al. 

Установлено, что одноосное сжатие в соче-
тании со сдвиговой деформацией является эф-
фективным способом получения композитной 
структуры. Сдвиговая деформация играет наи-
более важную роль и значительно ускоряет пе-
ремешивание атомов. Анализ диффузии атомов 
на границе двух металлов показывает, что ато-
мы Al диффундируют в блок Ti легче, чем ато-
мы Ti диффундируют в блок Al. 

Однако для понимания влияния различных 
факторов на процесс диффузии в бинарной сис-
теме Al/Ti необходимы дальнейшие исследова-
ния. 
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