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Аннотация. Методом компьютерного эксперимента проведено исследование структурно-фазовых пре-

вращений возможных в интерметаллиде NiAl состава 50 % (ат.) Al и 50 % (ат.) Ni в условиях воздействия 

высокоскоростной деформации со скоростями превышающими скорость звука 5∙109 с-1 и 5∙1010 с-1. Условия 

эксперимента задавились такими, чтобы не было диссипации энергии в волнах разгрузки. Взаимодействия 

между атомами в сплаве задавались в приближении многочастичного потенциала Мишина с соавторами. 

Монокристалл представлялся в виде куба с длиной сторон ребер 57,6  с ориентацией осей [100], [010], 

[001]. Показано, что одноосное растяжение сопровождается двумя фазовыми превращениями ОЦК – 

ОЦК+ГЦК и ОЦК+ГЦК – ГЦК. При одноосном сжатии происходят фазовые превращения ОЦК – ОЦК+ГПУ 

и ОЦК+ГПУ – ГПУ. Сжатие при температуре 300 К в структуре возникают дефекты упаковки с ГЦК 

прослойками. При более высоких температурах подобных дефектов не образуется. С ростом ско-

ростей деформации возрастает предел текучести материала. На всех этапах деформация происхо-

дит по квазиупругому механизму. В переходных этапах наблюдаются области пластической де-

формации, однако движение дислокаций реализуется за счет прикладываемого внешнего напря-

жения без вклада тепловых колебаний решетки. 
Ключевые слова: интерметаллид, сверхструктура, фазовый переход, фаза, симметрия, деформация, 

напряжение, растяжение, сжатие, монокристалл, дислокация. 
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Abstract. Using a computer experiment, the structural and phase transformations possible in the intermetal-

lic compound NiAl 50% (at.) Al and 50% (at.) Ni under conditions of high-speed deformation at speeds exceed-

ing the speed of sound of 5∙109 s-1 and 5∙1010 s-1 were studied. The experimental conditions were set in such a 

way that no energy dissipation occurred in the unloading waves. The interactions between atoms in the alloy 

were specified in the approximation of the many-particle potential of Mishin et al. The single crystal was repre-

sented as a cube with an edge length of 57.6 Å with the orientation of the axes [100], [010], [001].  It is shown 

that uniaxial tension is accompanied by two phase transformations: BCC – BCC+FCC and BCC+FCC – FCC. 

During uniaxial compression, phase transformations BCC – BCC+HCP and BCC+HCP – HCP occur. Compres-

sion at 300 K at the last front, manufacturing defects with FCC interlayers. At higher temperatures, such defects 

do not form. As the deformation rate increases, the yield strength of the material increases. At all stages, defor-

mation occurs according to a quasi-elastic mechanism. At transition stages, areas of plastic deformation are ob-

served, but the movement of dislocations is carried out due to the applied external stress without the contribution 

of thermal vibrations of the lattice. At transition stages, areas of plastic deformation are observed, but the move-

ment of dislocations is carried out due to the applied external stress without the contribution of thermal vibrations 

of the lattice. 

Keywords: intermetallic, superstructure, phase transition, phase, symmetry, strain, stress, tension, compres-

sion, single crystal, dislocation. 
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Введение 

Среди огромного набора сплавов, нахо-

дящих широкое применение в качестве высо-

копрочных материалов, используемых на 

практике и возможных для последующих це-

лей, выделяется система Ni-Al. Интересной 

особенностью данного сплава является его 

фазовая стабильность в интервале  % (ат.) 

вблизи эквиатомного состава. Сплав пред-

ставляется интерметаллидом со сверхструкту-

рой B2 на основе ОЦК решетки. Отметим, что 

интерметаллид NiAl обладает достаточно вы-

сокой температурой плавления, составляющей 

1911 К, более чем на 180 К превышающей 

температуру плавления Ni (1728 К) и даже 

температуру плавления  (1811 К) [1, 2]. 

Как следует ожидать в ряду сплавов могут 

быть системы с достаточно высокой темпера-

турой плавления, по сравнению с «чистыми» 

металлами. В то же время данный тип сплава 

обладает ценной для практического примене-

ния особенностью – низкой плотностью, что 

является полезным фактором его использова-

ния в аэрокосмических технологиях. Внешнее 

интенсивное воздействие на сплав может вы-

звать серию фазовых превращений, меняю-

щих структуру и сверхструктуру интерметал-

лида, а следовательно, создавать новые физи-

ческие и физико-механические свойства, ко-

торые могут находить определенное практи-

ческое применение. К таким воздействиям от-

носятся одно и трехстороннее сжатие или рас-

тяжение, гидростатическое сжатие и растяже-

ние, импульсное тепловое и радиационное 

воздействие, ионная имплантация, микроле-
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гирование. 

В системе NiAl в диапазоне концентраций 

компонентов % (ат.) в процессах высо-

коскоростных импульсных воздействий на 

наноуровне могут возникать новые метаста-

бильные образования (фазы), которые меняют 

физические и физико-механические свойства 

материала [3]. 

 Наиболее простым способом для пони-

мания возможных превращений является про-

ведение компьютерного эксперимента. В 

настоящей работе представляются результаты 

исследований, выполняемых на основе метода 

молекулярной динамики [4]. При проведении 

подобных экспериментов следует найти 

наиболее адекватное представление межатом-

ных взаимодействий, достаточно надежно 

описывающий известный набор эксперимен-

тальных данных материала: равновесный па-

раметр решетки, энергии межатомных связей 

компонентов сплава, объемные модули упру-

гие константы энергии образования точечных 

дефектов, динамические характеристики и 

другие [5]. В последние годы наиболее удач-

ное представление межатомных связей для 

сплава NiAl на основе ОЦК решетки было 

выполнено в работах Мишина с соавторами 

[6]. В диссертации [7-9] было выполнено мо-

лекулярно-динамическое моделирование ра-

диационных повреждений в сплаве NiAl со 

сверхструктурой B2 в приближении многоча-

стичного потенциала (EAM), в модели Миши-

на и др [6]. Для исследования процессов ион-

ной бомбардировки авторы [7] модифициро-

вали потенциал Мишина. 

В данной работе проведено одноосное 

сжатие и растяжение монокристалла NiAl при 

различных скоростях деформации. Интервалы 

скоростей деформации были взяты значитель-

но превышающими скорость звука в интерме-

таллиде NiAl, которая составляет 8∙103 с-1. В 

выбранной модели скорость деформации со-

ставляла 5∙109 с-1 и 5∙1010 с-1. Такие скорости 

достигаются лишь при ударно-волновом воз-

действии. В нашем случае отсутствует волна 

разгрузочного воздействия на материал [10]. 

Это возможно в каналах прохождения треков 

в материале, облучаемом частицами высокой 

энергии [11]. 

Материалы и методика эксперимента 

Объектом исследования является моно-

кристалл NiAl со сверхструктурой B2 с пара-

метром решетки  2,88 . Монокристалл 

представлял собой куб с длинной ребра 57,6  

с криссталлографической ориентацией [100], 

[010], [001] по осям X, Y и Z. Граничные 

условия во всех направлениях периодические. 

Для описания межатомных взаимодей-

ствий использовался многочастичный потен-

циал Мишина [6], имеющий вид: 

 

 

 

где  – функция обрезания, имеющая вид: 

 

Функция  позволяет, плавно устремить к 

нулю межатомные взаимодействия на рассто-

янии . Параметры потенциала подгоня-

лись под экспериментальные значения пара-

метра решетки, энергии упорядочения и упру-

гих постоянных интерметаллида NiAl путем 

оптимизации среднеквадратичного отклоне-

ния свойств от целевых значений с примене-

нием метода имитации отжига. 

 

Рис.1. Вид функций парного взаимодействия 

потенциала Мишина [2] 

Fig.1. Type of pair interaction functions of the 

Mishin potential [2] 

Молекулярно-динамическое моделирова-

ние проводилось с использованием про-

граммного пакета LAMMPS (Large-scale 

Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) 

[12]. Для визуализации, полученных результа-

тов использовался пакет OVITO (Open 

Visualization Tool) [13]. 
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Перед проведением одноосного растяже-

ния и сжатия всем атомам присваивалась 

начальная скорость, которая соответствовала 

температуре 300 К. Затем структура уравно-

вешивалась при 300 К с использованием NPT 

ансамбля в течении 10 пс, временной шаг 

0,001 пс. Деформация монокристалла прово-

дилась в направлении [100], со скоростью 

5∙109 с-1 и 5∙1010 с-1 при растяжении и -5∙109 с-1 

и -5∙1010 с-1 при сжатии до момента достиже-

ния деформации 50 %. Атомные напряжения 

были рассчитаны с использованием теоремы 

Вириала [11]: 

 

где  – тензор давления,  – объем системы, 

 – количество атомов в кристалле,  – масса 

атома ,  – вектор скорости атома , символ 

 обозначает скалярное произведение,  – 

количество атомов внутри расчетного блока и 

за его пределами (для периодических гранич-

ных условий), 

 – положение атома , определяемое радиус-

вектором,  – вектор силы действующий на 

атом ,  – размерность системы, равная трем.  

Для построения зависимости напряжения 

от деформации, использовалась компонента 

тензора напряжений . В процессе растяже-

ния температура поддерживалась постоянной 

(300 К) с использованием NPT ансамбля.  

Результаты и их обсуждение 

На рисунке 2 представлены результаты по 

одноосному растяжению монокристалла NiAl 

при различной скорости деформации. 

Структурное окружение атома анализиро-

валось с помощью модификатора common 

neighbor analysis в системе OVITO. По резуль-

татам анализа, одноосная деформация растя-

жения монокристалла NiAl сопровождается 

двумя фазовыми превращениями. Первое фа-

зовое превращение происходит при деформа-

ции 8 % и приводит к образованию областей с 

гранецентрированной кубической решеткой в 

монокристалле с объемноцентрированной ку-

бической решеткой. Второе фазовое превра-

щение происходит при значении деформации 

21 % и сопровождается образованием моно-

кристалла NiAl с гранецентрированной куби-

ческой решеткой.  

Упругая деформация монокристалла с 

гранецентрированной кубической решеткой 

завершается текучестью с образованием дис-

локаций типа Шокли с вектором Бюргерса  

. Увеличение скорости де-

формации, приводит к плавному снижению 

напряжений после достижения предела теку-

чести, растяжение при низкой скорости де-

формации отличается меньшим по значению 

пределом текучести и резким уменьшении 

напряжений после его достижения.  

Анализ ближайших соседей атома на раз-

личных стадиях деформации приведен на ри-

сунке 3. На рисунке 3 синему цвету соответ-

ствует ОЦК структура, зеленому цвету соответ-

ствует ГЦК структура, а белому цвету неиз-

вестная координационная структура. 

 

Рис.2. Зависимость компоненты тензора напряжений  от деформации 

Fig.2. Dependence of the stress tensor component  on strain 
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 а) б) в) 

Рис.3. Анализ ближайших соседей в программе OVITO: а) структура блока при значении деформации 

0 %, б) структура блока при значении деформации 13 %, в) структура блока при значении деформации 35 

% 

Fig.3. Common neighbors analysis in the OVITO program: a) block structure with a deformation value of 0 %, 

b) block structure with a deformation value of 13 %, c) block structure with a deformation value of 35 %

Для случая одноосного сжатия со скоро-

стью деформации -5∙109 с-1, характерны сле-

дующие стадии: квазиупругая деформация 

кристалла с ОЦК решеткой 0 – 9 %, квазиу-

пругая деформация монокристалла с ОЦК и 

ГПУ структурой 9 – 17%, упругая деформация 

кристалла с ГПУ структурой 17 – 18,9 %, пла-

стическая деформация. При большей скорости 

деформации, наблюдается увеличение преде-

ла текучести, с сохранением стадий деформа-

ции в упругой области. 

При формировании ГПУ структуры про-

исходит образование дислокаций с вектором 

Бюргерса . Монокристалл 

с ГПУ структурой содержал прослойки с ГЦК 

упаковкой атомных слоев. Проведение одно-

осного сжатия при температурах 600 К и 900 

К, происходит без образования данного де-

фекта упаковки в ГПУ структуре. Зависи-

мость компоненты тензора напряжений  от 

деформации для случая одноосного сжатия 

приведена на рисунке 4. 

 Структурное окружение атома на раз-

личных этапах одноосного сжатия приведено 

на рисунке 5, где синим цветом обозначены 

атомы с ОЦК структурой, зеленому цвету соот-

ветствуют атомы с ГЦК структурой, красным 

цветом показаны атомы с ГПУ структурой, бе-

лым отмечены атомы с неизвестной координа-

ционной структурой. 

 

Рис.4. Одноосное сжатие монокристалла NiAl при различной скорости деформации 

Fig.4. Uniaxial compression of a NiAl single crystal at various strain rates 
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 деформациях в отсутствии диссипации энергии 
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 а)  б)  в) 

Рис.5. Анализ ближайших соседей в программе OVITO при одноосном сжатии: а) структура блока 

при значении деформации 0 %, б) структура блока при значении деформации 12 %, в) структура блока при 

значении деформации 17 % 

Fig.5. Common neighbors analysis in the OVITO program with uniaxial compression: a) block structure with a 

deformation value of 0 %, b) block structure with a deformation value of 13 %, c) block structure with a defor-

mation value of 35%

Заключение 

 С использованием метода молекулярной динамики, проведено моделирование одноосного сжатия и растяжения монокристалла NiAl. Установлено, что одноосное растяжение сопровождается двумя фазовыми превращениями ОЦК – ОЦК+ГЦК и ОЦК+ГЦК – ГЦК. Случай одноосного сжатия приводит к фазовым превращениям 

ОЦК – ОЦК+ГПУ и ОЦК+ГПУ – ГПУ. При 

температуре 300 К в ГПУ структуре происхо-

дит образование дефекта упаковки с ГЦК 

структурой, проведение деформации при тем-

пературах 600 К и 900 К происходит без обра-

зования данного дефекта. Повышение скоро-

сти деформации сжатия и растяжения приво-

дит к увеличению предела текучести моно-

кристалла. Скорости деформации, используе-

мые в работе, сравнимы со скоростями, воз-

никающими при ударном нагружении матери-

ала порядка 106 с-1. В таких условиях движе-

ние дислокаций осуществляется только за 

счет прикладываемого внешнего напряжения 

без вклада тепловых колебаний решетки (фо-

нонов), что приводит к возрастанию предела 

текучести. 
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