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Аннотация. Интерметаллические соединения системы Ni-Al, образующиеся в области фазовой диа-

граммы богатой алюминием, а именно NiAl3 и Ni2Al3, остаются малоизученными. К причинам, ограничива-

ющим проведение экспериментальных и теоретических исследований данных соединений, можно отнести 

их сложную кристаллографическую структуру и относительно низкие температуры плавления. В данной ра-

боте с использованием метода молекулярной динамики проведено исследование формирования атомной 

структуры в процессах нагрева и отжига интерметаллида NiAl3 со сверхструктурой D011. Расчетная ячейка 

состояла из 16000 атомов. Межатомные взаимодействия задавались в приближении потенциала погружен-

ного атома, который был разработан Мишиным с соавторами. Анализ распределения атомов в кристалле 

проведен с помощью параметра ближнего порядка Каули и метода рентгеновской дифракции. Оценка зна-

чений параметра Каули приведена для нескольких координационных сфер при различных температурах, что 

позволяет наблюдать изменение атомного упорядочения с повышением температуры. Построены профили 

линий рентгеновской дифракции в процессах нагрева и отжига. Показано удовлетворительное соответствие 

значений межплоскостных расстояний, рассчитанных для виртуальных дифрактограмм, экспериментальным 

значениям.  

Ключевые слова: интерметаллид, сверхструктура, молекулярная динамика, отжиг, ближний порядок, 

функция радиального распределения, рентгеновская дифракция. 

_____________________________________________________________________________________________ 

Для цитирования: Старостенков М.Д., Лакман Е.В. Формирование атомного упорядочения при нагреве и 

отжиге сплава NiAl3 // Фундаментальные проблемы современного материаловедения. 2025. Т. 22, № 4. С. 

404-411. doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2025.04.003. 

_____________________________________________________________________________________________ 

Original article 

FORMATION OF ATOMIC ORDERING DURING HEATING AND ANNEALING  

OF NiAl3 ALLOY 

Mikhail D. Starostenkov1†, Evgenii V. Lakman2 

1, 2 I.I. Polzunov Altai State Technical University, Lenin Pr., 46, Barnaul, 656038, Russia 
1 genphys@mail.ru†, https://orcid.org/0000-0002-6326-761 
2 lakman.e00@gmail.com, https://orcid.org/0009-0000-6994-741X 

Abstract. Intermetallic compounds of the Ni-Al system, formed in the aluminum-rich region of the phase 

diagram, namely NiAl3 and Ni2Al3, remain poorly understood. The limitations of experimental and theoretical 

studies of these compounds include their complex crystallographic structure and relatively low melting points. In 

this paper, molecular dynamics simulation was used to study the formation of the atomic structure during heating 

and annealing of the NiAl3 intermetallic compound with the D011 superstructure. The computational cell consist-

ed of 16000 atoms. Interatomic interactions were defined using the embedded atom potential approximation de-

veloped by Mishin et al. An analysis of the atomic distribution in the crystal was performed using the Cowley 

short-range order parameter and X-ray diffraction. The Cowley parameter values are estimated for several coor-

mailto:lakman.e00@gmail.com
https://orcid.org/0009-0000-6994-741X
mailto:lakman.e00@gmail.com
https://orcid.org/0009-0000-6994-741X


Формирование атомного упорядочения при нагреве и отжиге сплава NiAl3 

 

BPMS. 2025; 22(4): 404-411 

405 

dination spheres at different temperatures, allowing one to observe changes in atomic ordering with increasing 

temperature. X-ray diffraction line profiles were constructed during heating and annealing. Satisfactory agree-

ment between the interplanar spacings calculated for virtual diffraction patterns and experimental values is 

demonstrated. 

Keywords: intermetallic, superstructure, molecular dynamics, annealing, short-range order, radial distribution 

function, X-ray diffraction. 
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Введение 

Интерметаллические соединения системы 

Ni-Al остаются предметом интенсивных экс-

периментальных и теоретических исследова-

ний, поскольку представляют практический 

интерес в аэрокосмической и автомобильной 

промышленности. Большое количество работ 

было посвящено части фазовой диаграммы 

богатой никелем, а именно соединениям B2 

NiAl и L12 Ni3Al. Однако интерметаллиды, 

образующиеся в области богатой алюминием 

(Ni2Al3 и NiAl3), являются недостаточно изу-

ченными.  

В экспериментальной работе [1] добавле-

ние в алюминиево-никелевый сплав армиру-

ющей фазы NiAl3 позволило достигнуть пре-

дела текучести 70-100 МПа при комнатной 

температуре, когда для чистого алюминия 

предел текучести составляет 26 МПа. В рабо-

тах [2, 3] отмечено, что волокна NiAl3, в мат-

рице алюминия обладают высокой стабильно-

стью при повышенных температурах. Теоре-

тические исследования были посвящены 

диффузионным и механических свойствам со-

единения NiAl3, а также изучению влияния 

фононов на свойства точечных дефектов [4-6]. 

В настоящей работе, методом молекуляр-

ной динамики исследовано формирование 

атомной структуры в процессах нагрева и от-

жига интерметаллида NiAl3.  

Материалы и методика эксперимента 

Объектом исследования является интер-

металлид NiAl3 с орторомбической элемен-

тарной ячейкой, содержащей 4 атома никеля и 

12 атомов алюминия, пространственная груп-

па Pnma, структурный тип D011. Постоянные 

решетки равны: 6,598a Å, 7,352b Å, 

4,802c Å [7]. Начальная конфигурация 

представляла собой кристалл размером 

10×10×10 элементарных ячеек с периодиче-

скими граничными условиями. 

Взаимодействие атомов в системе описы-

валось с помощью потенциала [8], который 

был применен в работах [5, 6] для изучения 

свойств NiAl3. Молекулярно-динамическое 

моделирование было выполнено с использо-

ванием программного пакета LAMMPS [9] с 

поддержкой ускорения вычислений на GPU 

[10]. Визуализация результатов осуществля-

лась с использованием пакета OVITO [11]. 

Радиус отсечки был равен 7,95 Å.  На 

начальном этапе проведена минимизация 

энергии системы методом сопряженных гра-

диентов. Процедуры нагревания, охлаждения 

и отжига проводились с использованием изо-

барно-изотермического ансамбля (NPT). По-

сле атомам присваивалась начальная ско-

рость, которая соответствовала температуре 

10 К. Затем структура уравновешивалась при 

10 К в течение 1 нс, временной шаг 0,001 пс. 

На следующем этапе система нагревалась в 

течение 3 нс от 10 К до 300 К. Для образова-

ния расплава температура была увеличена до 

2000 К со скоростью нагрева  К/с, 

затем система достигала равновесного состо-

яния в течение 1 нс. На конечном этапе си-

стема охлаждалась 25 нс до температуры 900 

К с последующим отжигом в течение 10 нс. 

Температура отжига выбрана ниже точки пе-

ритектики на равновесной диаграмме состоя-

ния Ni-Al.  

В качестве метода анализа структуры ма-

териала использовалась парциальная функция 

радиального распределения ( )i jg r , которая 

может быть вычислена по формуле: 

 
2

( )
( )

4

i j

i j

i

dn rV
g r

N r dr
, (1) 

где V – объем системы, iN  – число частиц 

вида i , ( )i jdn r  – число атомов j  внутри 

сферического слоя толщиной от r  до r dr , 
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вокруг атома i . Определив число атомов j  

внутри сферического слоя толщиной от r  до 

r dr , вокруг атома i , можно вычислить па-

раметр ближнего порядка Каули:  

 1
i j

i j

all j

n

n x
, (2) 

где  alln  – общее количество атомов в коорди-

национной сфере, jx  – доля атомов j -го сор-

та в системе. При случайном распределении 

атомов i j будет равно нулю. Если ближай-

шими соседями атома i -го сорта, являются 

атомы j -го сорта, то 0i j . Если ближай-

шими соседями являются атомы одного сорта, 

то 0i j .  

Второй способ анализа структуры заклю-

чался в построении рентгеновских дифракци-

онных картин с использованием вычисли-

тельного алгоритма, который подробно опи-

сан в работах [12, 13]. Используя закон Брэгга 

можно вычислить угол дифракции: 

 
sin

2

K
, (3) 

где  – длина волны монохроматического из-

лучения, K – модуль вектора обратной ре-

шетки.  

При угле , равном углу Брэгга B , в 

определенных точках обратной решетки вы-

полняется условие Брэгга K KB . В этих 

точках атомная структура обеспечивает кон-

структивную интерференцию излучения. Ве-

личина векторов обратной решетки связана с 

межплоскостными расстояниями d  выраже-

нием [12, 13]: 

 
1

B
d

K  (4) 

Для вычисления интенсивности дифрак-

ции используется структурный фактор рассе-

яния [12, 13]: 

 
1

exp 2
N

j j

j

F f iK K r , (5) 

где jf  – коэффициент атомного рассеяния, 

который учитывает снижение интенсивности 

дифракции от отдельного атома из-за компто-

новского рассеяния и зависят от типа атома, 

угла дифракции  и типа излучения, jr  – ра-

диус вектор атома в прямом пространстве. 

Интенсивность рентгеновской дифракции 

вычисляется по формуле [12, 13]:   

 x

F F
I Lp

N

K K
K  (6) 

где Lp  – фактор поляризации Лоренца, 

учитывающий относительное распределение 

точек обратной решётки и изменение интен-

сивности рассеяния при использовании непо-

ляризованного падающего излучения, F K  

– комплексно-сопряженное значение струк-

турного фактора рассеяния, N – количество 

атомов в системе. 

Результаты и их обсуждение 

На рисунке 1 приведены функции радиаль-

ного распределения для атомов интерметаллида 

NiAl3 при температурах: 0 К; 10 К; 300 К; 900 К 
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Рис.1. Функции радиального распределения для атомов кристаллита NiAl3: а) температура 0 К;  

б) температура 10 К; в) температура 300 К; г) температура 900 К (после отжига) 

Fig.1. Radial distribution functions of NiAl3 crystallite atoms: a) temperature 0 K;  

b) temperature 10 K; c) temperature 300 K; d) temperature 900 K (after annealing)

В таблицах 1-3 приведены значения пара-

метра ближнего порядка Каули для нескольких 

координационных сфер. Значение 

3Al Ni указывает на окружение атомов 

алюминия исключительно атомами никеля. Для 

координационных сфер, в которых параметр 

ближнего порядка Каули находится в диапа-

зоне значений 
3 0Al Ni , характерно 

окружение атомов алюминия атомами никеля, 

но с наличием соседей из атомов одного сорта. 

Значения  

0Al Ni , свидетельствуют о преобладании в 

координационной сфере атомов одного сорта. 

Таблица 1. Параметры ближнего порядка Каули в интерметаллиде NiAl3 для нескольких  

координационных сфер при температуре 10 К 

Table 1. Cowley short-range order parameters in the intermetallic NiAl3 for several coordination spheres  

at a temperature of 10 K 

r , Å 2,43 2,52 2,76 2,94 3,15 3,40 3,50 3,63 3,89 4,02 

Al Ni  
-3,00 -3,00 -0,33 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 0,93 -2,63 
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Таблица 2. Параметры ближнего порядка Каули в интерметаллиде NiAl3 для нескольких  

координационных сфер при температуре 300 К 

Table 2. Cowley short-range order parameters in the intermetallic NiAl3 for several coordination spheres at a 

temperature of 300 K 

r , Å 2,46 2,91 3,49 4,16 4,58 5,02 

Al Ni  
-2,94 0,57 0,98 0,06 0,37 -0,03 

Таблица 3. Параметры ближнего порядка Каули в интерметаллиде NiAl3 для нескольких  

координационных сфер при температуре 900 К 

Table 3. Cowley short-range order parameters in the intermetallic NiAl3 for several coordination spheres at a 

temperature of 900 K 

r , Å 2,47 2,76 2,73 

Al Ni  
-0,67 0,16 0,20 

На рисунке 2 приведены снимки рентге-

новской дифракции соединения NiAl3 при раз-

личных температурах. Как следует из рисунка 

2в, после отжига при температуре 900 К, ди-

фракционные рефлексы являются уширенными, 

что свидетельствует о начале процесса кри-

сталлизации. 

 

Рис. 2. Снимки рентгеновской дифракции соединения NiAl3: а) температура 0 К; б) температура 10 К;  

в) температура 300 К; г) температура 900 К (после отжига) 

Fig. 2. X-ray diffraction patterns of NiAl3 compound: a) temperature 0 K; b) temperature 10 K;  

c) temperature 300 K; d) temperature 900 K (after annealing)
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В таблице 4 приведены значения межплос-

костных расстояний для дифрактограмм на ри-

сунке 2. Рефлексы виртуальных картин рентге-

новской дифракции сравнивались с экспери-

ментальными результатами, взятыми из базы 

данных ICDD [14]. Значения межплоскостных 

расстояний для модельных дифрактограмм 

удовлетворительно согласуются с эксперимен-

тальными значениями [14] при температурах: 0 

К;  

10 К; 300 К. Межплоскостные расстояния d  

рассчитаны для длины волны 1,790 Å. 

Таблица 4. Значения межплоскостных расстояний и углов 2 для дифрактограмм на рисунке 2 

Table 4. Values of interplanar distances and angles 2  for diffraction patterns in Figure 2 

 

Заключение 

Методом молекулярной динамики изучено 

структурное упорядочение интерметаллида 

NiAl3 в процессах нагрева и отжига. Значения 

параметра ближнего порядка Каули указывают 

на преимущественное окружение атомов алю-

миния атомами никеля в первых координаци-

онных сферах при температурах: 10 К; 300 К; 

900 К. Дифракционные максимумы на вирту-

альных дифракционных картинах идентифици-

рованы с помощью картотеки PDF-2 (ICDD) 

[14]. Образование двух уширенных дифракци-

онных рефлексов после отжига при температу-

ре 900 К, может свидетельствовать о начале 

процесса кристаллизации. 
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