
Фундаментальные проблемы современного материаловедения том 19 №2 (2022) 

 

____________ 

© Г.М. Полетаев, 2022 

188 

Фундаментальные проблемы современного материаловедения. 2022. Т. 19. № 2. С. 188–196 
Fundamental’nye problemy sovremennogo materialovedenia (Basic Problems of Material Science (BPMS)). 2022; 2(19): 188–196 

Научная статья 
1.3.8. Физика конденсированного состояния (физико-математические науки) 
УДК 538.911 
doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2022.02.006 

ВЛИЯНИЕ ОРИЕНТАЦИИ МЕЖФАЗНОЙ ГРАНИЦЫ Ti–Al И ДЕФОРМАЦИИ Ti 
НА СКОРОСТЬ ВЗАИМНОЙ ДИФФУЗИИ ПРИ ТЕМПЕРАТУРАХ ВЫШЕ 
ТЕМПЕРАТУРЫ ПЛАВЛЕНИЯ Al: МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ 

ИССЛЕДОВАНИЕ 

Геннадий Михайлович Полетаев 

Алтайский государственный технический университет им. И.И. Ползунова, пр. Ленина, 46, 656038, Барнаул, Россия 
gmpoletaev@mail.ru, https://orcid.org/0000-0002-5252-2455 

Аннотация. С помощью метода молекулярной динамики проведено исследование влияния ориентации 
межфазной границы Ti–Al на интенсивность взаимной диффузии, а также влияния не нее деформации Ti 
при температурах выше температуры плавления Al. Для описания межатомных взаимодействий в системе 
Ti–Al использовались EAM потенциалы Зоупа и Мишина. Рассматривалось три ориентации границы отно-
сительно ГПУ кристалла Ti: (0001), (1010)  и (10 11) . Было выяснено, что ориентация межфазной границы 

влияет на интенсивность диффузии в фазе Ti: более интенсивно атомы Al диффундировали в решетку тита-
на при ориентации (0001), менее интенсивно – при ориентациях (1010)  и (10 11) . Данное влияние ориента-

ции межфазной границы связано с вероятностью отрыва атома Ti от границы кристалл-жидкость и опреде-
ляется разницей энергий атомов Ti в фазе алюминия и встроенных в границу кристаллической фазы. На на-
чальной стадии взаимной диффузии наблюдалось смещение границы между кристаллом и жидким металлом 
от самой границы раздела Ti и Al на две-три атомные плоскости в фазу алюминия – тонкий слой алюминия 
вблизи границы оставался в кристаллическом состоянии, повторяя кристаллическую решетку титана. Это 
обусловлено тем, что связи Ti–Al на границе значительно крепче межатомных связей в жидком алюминии. 
При исследовании влияния упругой деформации на интенсивность взаимной диффузии было получено, что 
почти во всех случаях интенсивность диффузии увеличивается при растяжении и уменьшается при сжатии, 
что связано с соответствующим изменением свободного объема, в значительной степени влияющего на 
диффузионную подвижность атомов. 
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Abstract. The influence of the orientation of Ti–Al interphase boundary on the intensity of mutual diffusion, as 
well as the influence of its deformation of Ti at temperatures above the melting temperature of Al, were studied by 
the method of molecular dynamics. Zope and Mishin EAM potentials were used to describe interatomic interactions 
in the Ti–Al system. Three orientations of the boundary relative to the hcp Ti crystal were considered: (0001), 

(1010)  and (10 11) . It was found that the orientation of the interfacial boundary affects the intensity of diffusion in 

the Ti phase: Al atoms diffused more intensively into the titanium lattice at the (0001) orientation, and less inten-
sively at the (1010)  and (10 11)  orientations. This influence of the orientation of the interphase boundary is associ-

ated with the probability of detachment of the Ti atom from the crystal-liquid interface and is determined by the dif-
ference in the energies of the Ti atoms in the aluminium phase and those built into the boundary of the crystalline 
phase. At the initial stage of mutual diffusion, the boundary between the crystal and liquid metal was observed to 
shift from the very interface between Ti and Al by two or three atomic planes into the aluminium phase – a thin 
layer of aluminium near the boundary remained in the crystalline state, repeating the crystal lattice of titanium. This 
is due to the fact that the Ti–Al bonds at the boundary are much stronger than the interatomic bonds in liquid alu-
minium. When studying the effect of elastic deformation on the intensity of mutual diffusion, it was found that in 
almost all cases the intensity of diffusion increases with tension and decreases with compression, which is associ-
ated with a corresponding change in the free volume, which largely affects the diffusion mobility of atoms. 
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Введение 

Интерметаллические соединения системы 
Ti–Al, благодаря таким свойствам, как высокая 
прочность при небольшой плотности при по-
вышенных температурах, стойкость к коррозии 
и окислению, имеют высокий потенциал при-
менения их в качестве высокотемпературных 
конструкционных материалов, в частности, для 
аэрокосмической и автомобильной отраслей [1-
5]. В основе получения интерметаллидов лежит 
диффузионный процесс, который в данном 
случае имеет довольно сложный и многофак-
торный характер. При взаимной диффузии в 
процессе высокотемпературного синтеза на 
границе металлов Ti и Al формируется набор 
различных фаз, как твердых упорядоченных и 
разупорядоченных, так и жидких смесей с раз-
ным соотношением компонентов [6-9]. При 
этом характеристики диффузии могут значи-
тельно отличаться в различных фазах [8-11]. 
Для понимания и предсказания процессов, про-
исходящих при синтезе интерметаллидов, 
большое значение имеет знание характеристик 
и механизмов диффузии отдельно в разных фа-
зах системы Ti–Al. 

Ранее в работах [12, 13] с помощью метода 
молекулярной динамики нами были рассчита-
ны характеристики самодиффузии отдельно 

атомов Ti, Ni и Al в жидких сплавах систем Ti–
Al и Ni-Al. В [12, 13] мы рассмотрели упорядо-
ченные и разупорядоченные сплавы с составом 
A75B25, A50B50, A25B75 (A и B – компоненты 
сплава), а также чистые металлы. В работе [14] 
было проведено исследование влияния ориен-
тации межфазной границы Ti–Al на интенсив-
ность взаимной диффузии при твердофазном и 
твердо-жидкофазном контактах. В частности 
было показано, что интенсивнее диффузия ато-
мов Al в Ti протекала при ориентации границы 

(0001) и медленнее при ориентациях (1010)  и 

(1011) . 

Настоящая работа является продолжением 
работы [14] и посвящена дальнейшему изуче-
нию с помощью молекулярно-динамического 
моделирования влияния ориентации межфаз-
ной границы Ti–Al на интенсивность взаимной 
диффузии, а также влияния не нее деформации 
Ti при температурах выше температуры плав-
ления Al. Интерес к исследованию влияния де-
формации вызван тем, что в последнее время 
одним из перспективных методов синтеза ин-
терметаллидов является использование предва-
рительной механоактивационной обработки 
[15, 16], в результате которой получают, так на-
зываемые, механокомпозиты, представляющие 
собой в случае системы Ti–Al матрицу из срав-



Г.М. Полетаев 

 

Фунд. пробл. совр. материаловед. 2022. Т. 19. № 2. С. 188–196 

190 

нительно более пластичного алюминия, 
в объеме которого находятся частицы более 
хрупкого и тугоплавкого титана [16]. Очевид-
но, что такая система характеризуется высокой 
степенью неравновесности из-за высокой кон-
центрации дефектов, поверхностей раздела и 
внутренних напряжений. 

Описание модели 

Для описания межатомных взаимодействий 
в системе Ti–Al в молекулярно-динамической 
модели использовались EAM потенциалы Зо-
упа и Мишина [17]. Эти потенциалы были по-
лучены в [17] на основе сопоставления экспе-
риментальных данных и результатов ab initio 
расчетов относительно различных свойств и 
структуры металлов Ti, Al и интерметаллидов 
Ti3Al и TiAl. Они хорошо зарекомендовали се-
бя при проведении различных исследований и 
прошли успешную апробацию по широкому 

спектру механических и структурно-
энергетических свойств сплавов системы Ti–Al 
[17-19]. 

Расчетные ячейки в модели включали око-
ло 120000 атомов и имели форму прямоуголь-
ных параллелепипедов (рис.1). Граница раздела 
двух металлов создавалась в центре расчетной 
ячейки вдоль плоскости YZ. По осям Y и Z за-
давались периодические граничные условия. 
При этом размеры ячейки вдоль осей Y и Z вы-
бирались такими, чтобы они были кратны од-
новременно периодам повторяемости кристал-
лических структур Ti и Al (на начальном этапе 
Al создавался в кристаллическом состоянии). 
Кроме этого, производился учет различного те-
плового расширения при задании той или иной 
конкретной температуры, при которой плани-
ровалось проведение моделирования. По краям 
вдоль оси X структура расчетной ячейки была 
зафиксирована (жесткие граничные условия). 

 

Рис.1. Расчетная ячейка для моделирования взаимной диффузии на межфазной границе Ti–Al. Темно-серые 
атомы на торцах ячейки оставались неподвижными в процессе моделирования (жесткие граничные условия) 

Fig.1. Computational cell for modeling mutual diffusion at the Ti–Al interphase boundary. Dark gray atoms                   
at the ends of the cell remained immobile during the simulation (hard boundary conditions) 

Рассматривалось три ориентации границы 
раздела Ti–Al относительно ГПУ кристалличе-

ской решетки Ti: (0001), (1010)  и (1011) . Дан-

ные плоскости изображены на рис.2. Плоскость 
(0001) является наиболее плотноупакованной 
(она соответствует плоскости (111) ГЦК ре-
шетки) – плотность заполнения ее атомами (ес-
ли их радиус принять равным половине рас-
стояния до ближайших соседей в идеальном 
кристалле) равна 90,7 %. 

В настоящей работе моделирование прово-
дилось при температуре выше температуры 
плавления алюминия, поэтому ориентация его 

кристаллической структуры на начальном этапе 
не имела значения. Температура в модели зада-
валась через начальные скорости атомов со-
гласно распределению Максвелла [20-22]. Для 
сохранения температуры постоянной в процес-
се моделирования использовался термостат Но-
зе-Гувера. Шаг интегрирования по времени в 
методе молекулярной динамики был равен 
2 фс. Применяемые потенциалы Зоупа и Ми-
шина, наряду с другими свойствами, довольно 
хорошо описывают температуры плавления Ti 
и Al. В нашей модели были получены значения 
1995 и 990 К соответственно (справочные зна-
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чения: 1943 и 933 К). Плавление алюминия в 
модели происходило, как правило, значительно 
быстрее диффузии, в течение нескольких пико-
секунд, тогда как моделирование взаимной 
диффузии проводилось в течение нескольких 
сот пикосекунд, в связи с чем, влияние самого 
процесса плавления на диффузионные характе-
ристики было небольшим. 

 

Рис.2. Рассматриваемые в работе три ориентации 
межфазной границы относительно ГПУ кристалли-

ческой решетки Ti 

Fig.2. The three orientations of the interface considered 
in this work relative to the hcp crystal lattice of Ti 

Результаты и обсуждение 

В [14] ранее было замечено, что при твер-
до-жидкофазном контакте, после плавления 
алюминия, часть его вблизи межфазной грани-
цы Ti–Al остается в кристаллическом состоя-

нии, повторяя решетку титана, то есть фактиче-
ски граница между твердым (кристаллическим) 
металлом и расплавом сдвигается на две-три (в 
зависимости от температуры) атомные плоско-
сти вглубь алюминия (рис.3). Это обусловлено 
тем, что связи Ti–Al на границе значительно 
крепче межатомных связей в жидком алюми-
нии. 

Несмотря на фактическое смещение грани-
цы кристалл-жидкость в область алюминия, 
диффузия атомов Ti вглубь алюминия протека-
ла достаточно интенсивно, чтобы ее можно бы-
ло легко оценивать с помощью метода молеку-
лярной динамики. Атомы Al диффундировали в 
кристаллический титан гораздо медленнее из-за 
сравнительно более высокой плотности кри-
сталлической структуры по сравнению с жид-
ким состоянием. 

На рис.4 приведены кривые распределения 
концентрации атомов Ti в расчетных ячейках, 
полученные после моделирования взаимной 
диффузии при температурах 1500 и 1700 К в 
течение 300 и 200 пс соответственно для всех 
рассматриваемых ориентаций межфазной гра-
ницы. Концентрационные кривые строились с 
помощью последовательного расчета, со сдви-
гом на 1 Å вдоль оси X, концентрации атомов 
Ti в слое толщиной 5 Å, параллельном плоско-
сти YZ. 

                  

                                                а)                                                                                        б) 

Рис.3. Формирование кристаллической структуры в Al вблизи межфазной границы при температуре выше 
температуры плавления алюминия (1300 К в данном случае): а) ориентация (0001); б) ориентация (1010)  

Fig.3. Formation of a crystal structure in Al near the interface at a temperature above the melting point of aluminum 
(1300 K in this case): a) orientation (0001); b) orientation (1010)  

Следует отметить, что полученные кривые 
качественно идентичны концентрационным 

кривым, получаемым в реальных эксперимен-
тах [8]. Здесь правая, более пологая, часть кри-
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вых – это часть, отвечающая за диффузию ато-
мов Ti вглубь жидкого алюминия. Заметно, что 
для кривых, соответствующих разной ориента-
ции межфазной границы, эти части совпадают, 
что свидетельствует об очевидном факте, что 
ориентация границы не влияет на диффузию 
атомов Ti в жидком алюминии. Однако левые 
части концентрационных кривых, как можно 
видеть на рис.4, отличаются. Эта часть кривых, 
более крутой по сравнению с правой частью, 
характеризует диффузию атомов Al в кристал-
лическом титане. Следует заметить, что начи-
нается эта часть еще до концентрации 50 %, то 
есть до «среднего» положения межфазной гра-

ницы. Это связано описанным выше явлением 
фактического смещения границы кристалл-
жидкость на два-три атомных слоя в сторону 
алюминия. Судя по полученным кривым, для 
обеих температур 1500 и 1700 К, быстрее всего 
диффузия атомов Al вглубь Ti протекала при 
наиболее «плотноупакованной» ориентации 
межфазной границы – (0001). Для сравнительно 

более «рыхлых» упаковок (1010)  и (1011) , 

напротив, диффузия атомов Al в титан проис-
ходила менее интенсивно – концентрационные 
кривые в этих случаях более крутые, чем для 
ориентации (0001). 

     

                                                а)                                                                                         б) 

Рис.4. Распределение концентрации атомов Ti в расчетных ячейках с различной ориентацией межфазной 
границы: а) после 300 пс при температуре 1500 К; б) после 200 пс при температуре 1700 К 

Fig.4. The concentration distribution of Ti atoms in the calculation cells with different orientations of the interfacial 
boundary: a) after 300 ps at a temperature of 1500 K; b) after 200 ps at 1700 K 

Аналогичная анизотропия отмечается для 
скорости движения фронта гетерогенной кри-
сталлизации в металлах [23-26]: фронт с отно-
сительно более «рыхлой» ориентацией (100) 
ГЦК решетки движется в 1,3-1,5 раза быстрее, 
чем фронт, имеющей ориентацию, соответст-
вующую наибольшей упаковке (111). Данная 
анизотропия, очевидно, связана с энергией ато-
мов, находящихся на межфазной границе. 
Вблизи границы раздела металлов при твердо-
жидкофазном контакте, как и на границе кри-
сталл-жидкость, определяющую роль играет 
разность свободных энергий атома вблизи гра-
ницы в жидкой фазе и «встроенного» в границу 
кристаллической фазы. Эта разность, очевидно, 
пропорциональна энергии адатома на соответ-
ствующей свободной поверхности кристалла, а 
также энергии активации его миграции по дан-
ной поверхности. Например, в [27] с помощью 
компьютерного моделирования рассчитано, что 
энергия активации диффузии адатомов по сво-

бодной поверхности (100) ГЦК металлов почти 
в два раза больше, чем по поверхности (111). 

Для подтверждения этого предположения 
нами отдельно были найдены значения потен-
циальной энергии атома Ti на различных по-
верхностях кристалла титана: (0001) ‒ -3,07 эВ, 

(1011)  ‒ -3,46 эВ, (1010)  ‒ -3,71 эВ. Как мож-

но видеть, потенциальная яма, в которой нахо-

дятся адатомы, в случае поверхности (1010)  

глубже по сравнению с ямой на поверхности 
(0001), вследствие вероятность отрыва атома от 
первой поверхности выше, чем от второй. 

Влияние деформации на интенсивность 
взаимной диффузии оценивалось по коэффици-
енту диффузии атомов Ti вглубь алюминия в 
течение 50 пс в слое толщиной 10 Å, парал-
лельном межфазной границе и охватывающем 
ее. Оценка эта качественная и характеризует в 
основном интенсивность отрыва атомов Ti от 
границы и последующее увлечение их вглубь 
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алюминия. Кроме этого, получаемые таким об-
разом коэффициенты диффузии в значительной 
степени зависели от ширины и положения рас-
четного слоя. Тем не менее, данная характери-
стика достаточно наглядна для оценки интен-
сивности взаимной диффузии. Перед каждым 
вычислением коэффициента расчетная ячейка 
охлаждалась до минимальной температуры для 
исключения влияния тепловых колебаний ато-
мов. 

На рис.5 показаны найденные в настоящей 
работе зависимости коэффициента диффузии 

атомов Ti вдоль оси x от относительной дефор-
мации отдельно вдоль осей y и z. Относитель-
ная деформация варьировалась от 3 % сжатия 
(отрицательные значения ε на рисунке) до 3 % 
растяжения (положительные значения). Не-
смотря на сравнительно большие значения де-
формации, пластические сдвиги при данных 
значениях в молекулярно-динамической моде-
ли не инициировались, т.е. в работе рассматри-
валась упругая деформация. 

       

                                               а)                                                                                           б) 

Рис.5. Распределение концентрации атомов Ti в расчетных ячейках: а) после 300 пс при температуре 1500 К; 
б) после 200 пс при температуре 1700 К. Цифрами отмечены рассматриваемые ориентации:                                   

1 – (0001), 2 – (1010) , 3 – (10 11)  

Fig.5. The concentration distribution of Ti atoms in the calculation cells: a) after 300 ps at a temperature of 1500 K; 
b) after 200 ps at a temperature of 1700 K. The numbers indicate the considered orientations:                                        

1 – (0001), 2 – (1010) , 3 – (10 11)  

В первую очередь следует обратить внима-
ние на то, что почти во всех случаях, кроме де-
формации вдоль оси Y при ориентации , проис-
ходило увеличение интенсивности диффузии 
при растяжении и уменьшение при сжатии. 
Аналогичное влияние упругой деформации на-
блюдалось для самодиффузии в чистых метал-
лах [28]: при упругом сжатии происходило уве-
личение энергии активации диффузии. В [29] 
было получено, что при всестороннем сжатии 
происходит снижение скорости миграции гра-
ниц зерен, которая связана во многих случаях с 
диффузионными процессами. Упругая дефор-
мация, очевидно, влияет на долю свободного 
объема, наличие которого в значительной сте-
пени, помимо прочего, определяет миграцион-
ную подвижность как атомов, так и дефектов, 
ответственных за диффузию. 

 

Заключение 

С помощью метода молекулярной динами-
ки проведено исследование влияния ориента-
ции межфазной границы Ti–Al на интенсив-
ность взаимной диффузии, а также влияния не 
нее деформации Ti при температурах выше 
температуры плавления Al. Рассматривалось 
три ориентации границы относительно ГПУ 

кристалла Ti: (0001), (1010)  и (1011) . Было 

выяснено, что ориентация межфазной границы 
влияет на интенсивность диффузии в фазе Ti: 
более интенсивно атомы Al диффундировали в 
решетку титана при ориентации (0001), менее 

интенсивно – при ориентациях (1010)  и 

(1011) . Данное влияние ориентации межфаз-

ной границы связано с вероятностью отрыва 
атома Ti от границы кристалл-жидкость и оп-
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ределяется разницей энергий атомов Ti в фазе 
алюминия и встроенных в границу кристалли-
ческой фазы. 

На начальной стадии взаимной диффузии 
наблюдалось смещение границы между кри-
сталлом и жидким металлом от самой границы 
раздела Ti и Al на две-три атомные плоскости в 
фазу алюминия – тонкий слой алюминия вбли-
зи границы оставался в кристаллическом со-
стоянии, повторяя кристаллическую решетку 
титана. Это обусловлено тем, что связи Ti–Al 
на границе значительно крепче межатомных 
связей в жидком алюминии. 

При исследовании влияния упругой де-
формации на интенсивность взаимной диффу-
зии было получено, что почти во всех случаях 
интенсивность диффузии увеличивается при 
растяжении и уменьшается при сжатии, что 
связано с соответствующим изменением сво-
бодного объема, в значительной степени 
влияющего на диффузионную подвижность 
атомов. 
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