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Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû íà

èíòåíñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà â êðèñòàëëè÷åñêîì è àìîð�íîì àëþìèíèè. �àññìàòðèâàëèñü ÷åòûðå

îðèåíòàöèè ãðàíèöû ðàçäåëà Ti �Al îòíîñèòåëüíî ðåøåòîê Ti (�ÏÓ) è Al (�ÖÊ): 1) (0001):(111), 2)

(0001):(001), 3) (10

	

10):(111), 4) (10

	

11):(001). Âûÿñíåíî, ÷òî îðèåíòàöèÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöû îêàçûâàåò

âëèÿíèå íà èíòåíñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà â àëþìèíèè è óâåëè÷èâàåòñÿ äëÿ ïðèíÿòûõ îáîçíà÷åíèé â

ïîðÿäêå 1�2�3�4. Âàæíûì ÿâëåíèåì â äàííîì ñëó÷àå îêàçàëîñü îáðàçîâàíèå íà íà÷àëüíîì ýòàïå òîíêîãî

(òîëùèíîé â 2�3 àòîìíûå ïëîñêîñòè) êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìèíèè, ïîâòîðÿþùåãî êðèñòàëëè÷å-

ñêóþ ðåøåòêó òèòàíà, çà êîòîðûì ïðè òåìïåðàòóðå íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ �îðìèðîâà-

ëàñü ãðàíèöà çåðåí, ïàðàëëåëüíàÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöå. Ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ

àëþìèíèÿ äàííûé êðèñòàëëè÷åñêèé ñëîé ñîõðàíÿëñÿ, íî åãî òîëùèíà ïîñòåïåííî óìåíüøàëàñü ïî ìåðå

óâåëè÷åíèÿ òåìïåðàòóðû. Ïðè ðàññìîòðåíèè àëþìèíèÿ â àìîð�íîì ñîñòîÿíèè ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå

òåìïåðàòóðû åãî ïëàâëåíèÿ ðàñòâîðåíèå òèòàíà ïðîèñõîäèëî ïî÷òè ñ òîé æå èíòåíñèâíîñòüþ, ÷òî è ïðè

êðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè àëþìèíèÿ. Ýòî áûëî ñâÿçàíî ñ îáðàçîâàíèåì âî âñåõ ñëó÷àÿõ íà ìåæ�àçíîé

ãðàíèöå àíàëîãè÷íîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìèíèè.

DOI: 10.31857/S0044451023040119

EDN: MCEOSD

1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Èíòåðìåòàëëè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ ñèñòåìû Ti �Al

è ñïëàâû íà èõ îñíîâå îáëàäàþò ñî÷åòàíèåì òà-

êèõ ñâîéñòâ, êàê âûñîêèé ïðåäåë òåêó÷åñòè ïðè

ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ è õîðîøàÿ ñòîéêîñòü ê

îêèñëåíèþ è êîððîçèè îäíîâðåìåííî ñ îòíîñèòåëü-

íî íèçêîé ïëîòíîñòüþ, ÷òî äåëàåò èõ ïåðñïåêòèâ-

íûìè äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå âûñîêîòåìïå-

ðàòóðíûõ êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ, â ÷àñòíî-

ñòè, äëÿ àýðîêîñìè÷åñêîé è àâòîìîáèëüíîé îòðàñ-

ëåé [1�5℄. Â îñíîâå òåõíîëîãèè ïîëó÷åíèÿ èíòåðìå-

*

E-mail: gmpoletaev�mail.ru

òàëëèäîâ ëåæèò äè��óçèîííûé ïðîöåññ, êîòîðîé

â ïîäîáíûõ ñèñòåìàõ èìååò ñëîæíûé è ìíîãî�àê-

òîðíûé õàðàêòåð. Â äè��óçèîííîé çîíå íà ãðàíèöå

Ti è Al, íàïðèìåð, â ïðîöåññå âûñîêîòåìïåðàòóðíî-

ãî ñèíòåçà ìîãóò ïðèñóòñòâîâàòü îäíîâðåìåííî êàê

òâåðäûå óïîðÿäî÷åííûå è ðàçóïîðÿäî÷åííûå �àçû,

òàê è æèäêèå ñìåñè ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæàíèåì êîì-

ïîíåíòîâ [6�9℄. Çíàíèå äè��óçèîííîé êèíåòèêè, õà-

ðàêòåðèñòèê è ìåõàíèçìîâ äè��óçèè â ìåòàëëè÷å-

ñêèõ ñèñòåìàõ, â ÷àñòíîñòè â ñèñòåìå Ti �Al, íåîá-

õîäèìî äëÿ áîëåå äåòàëüíîãî ïîíèìàíèÿ ïðîöåññîâ,

ïðîèñõîäÿùèõ ïðè âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ñèíòåçå, à

òàêæå èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå äëÿ âñåé îáëàñòè èñ-

ñëåäîâàíèÿ è ñîçäàíèÿ èíòåðìåòàëëèäîâ è áèíàð-

íûõ ñïëàâîâ.

�àíåå â ðàáîòå [10℄ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè íàìè áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå
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ñàìîäè��óçèè îòäåëüíî àòîìîâ Ti è Al â æèäêèõ è

òâåðäûõ ñïëàâàõ ñèñòåìû Ti �Al, à â ðàáîòå [11℄ �

âëèÿíèÿ îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû Ti �Al íà

èíòåíñèâíîñòü âçàèìíîé äè��óçèè ïðè òâåðäîì è

æèäêîì ñîñòîÿíèÿõ àëþìèíèÿ. Â [11℄ äëÿ ðàçëè÷-

íûõ îðèåíòàöèé áûëè ïîñòðîåíû êðèâûå ðàñïðåäå-

ëåíèÿ êîíöåíòðàöèè òèòàíà â îáëàñòè ìåæ�àçíîé

ãðàíèöû, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ áûë ñäåëàí âûâîä î

áîëåå èíòåíñèâíîì ïðîíèêíîâåíèè àòîìîâ àëþìè-

íèÿ â êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó òèòàíà ïðè îðèåí-

òàöèè ãðàíèöû âäîëü ïëîñêîñòè (0001) îòíîñèòåëü-

íî �ÏÓ-ðåøåòêè òèòàíà ïî ñðàâíåíèþ ñ îðèåíòàöè-

ÿìè (10

	

10) è (10

	

11). Â [11℄ áûëî òàêæå îòìå÷åíî,

÷òî äè��óçèÿ àòîìîâ òèòàíà â æèäêîì àëþìèíèè

îæèäàåìî íå çàâèñåëà îò îðèåíòàöèè ãðàíèöû. Âìå-

ñòå ñ òåì, â ðàáîòå [11℄ íàìè áûë óïóùåí òðåòèé

âàæíûé àñïåêò ïðîöåññà ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà â àëþ-

ìèíèè ïîìèìî óêàçàííûõ âûøå äâóõ � èíòåíñèâ-

íîñòü îòðûâà àòîìîâ òèòàíà íà ñàìîé ãðàíèöå è èõ

óâëå÷åíèå â �àçó àëþìèíèÿ. Êðîìå òîãî, â ïðåäû-

äóùåé ðàáîòå [11℄ ïðè èññëåäîâàíèè âçàèìíîé äè�-

�óçèè íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ íà-

ìè áûë ðàññìîòðåí àëþìèíèé òîëüêî â êðèñòàëëè-

÷åñêîì ñîñòîÿíèè, òîãäà êàê íîâûå ýêñïåðèìåíòàëü-

íûå äàííûå ñâèäåòåëüñòâóþò î âîçìîæíîì ñíèæå-

íèè òåìïåðàòóðû âîñïëàìåíåíèÿ ïðè âûñîêîòåìïå-

ðàòóðíîì ñèíòåçå çà ñ÷åò íàëè÷èÿ â èñõîäíîé ñìå-

ñè àëþìèíèÿ â ñèëüíî äå�îðìèðîâàííîì èëè äàæå

àìîð�íîì ñîñòîÿíèè [12�14℄. Íàïðèìåð, â ðåçóëüòà-

òå ïðåäâàðèòåëüíîé ìåõàíîàêòèâàöèîííîé îáðàáîò-

êè, êîòîðàÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç

ïåðñïåêòèâíûõ ìåòîäîâ ïîäãîòîâêè ñìåñè äî îñíîâ-

íîé ðåàêöèè ñèíòåçà [12�14℄, �îðìèðóþòñÿ òàê íà-

çûâàåìûå ìåõàíîêîìïîçèòû, ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé

ìàòðèöó èç áîëåå ïëàñòè÷íîãî êîìïîíåíòà (àëþìè-

íèÿ), â îáúåìå êîòîðîé íàõîäÿòñÿ íàíîðàçìåðíûå

÷àñòèöû áîëåå õðóïêîãî êîìïîíåíòà ñìåñè (íàïðè-

ìåð, òèòàíà) [13, 14℄. Òàêàÿ ñèñòåìà õàðàêòåðèçóåò-

ñÿ âûñîêîé ñòåïåíüþ íåðàâíîâåñíîñòè èç-çà âûñî-

êîé êîíöåíòðàöèè äå�åêòîâ, ïîâåðõíîñòåé ðàçäåëà,

âíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé, à òàêæå íàëè÷èÿ àìîð�-

íîé �àçû. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî íà÷àëî ðåàêöèè ãîðåíèÿ

â òàêîé íåðàâíîâåñíîé ñèñòåìå íà÷èíàåòñÿ ïðè òåì-

ïåðàòóðàõ, ñóùåñòâåííî íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëå-

íèÿ àëþìèíèÿ [13,14℄.

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ñ ïî-

ìîùüþ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

âëèÿíèÿ îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû íà èíòåí-

ñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà â êðèñòàëëè÷åñêîì è

àìîð�íîì àëþìèíèè. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ðàññìàò-

ðèâàëèñü òåìïåðàòóðû íèæå è âûøå òåìïåðàòóðû

ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ.

2. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈ

Äëÿ îïèñàíèÿ ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ñè-

ñòåìå Ti �Al èñïîëüçîâàëèñü EAM-ïîòåíöèàëû Çî-

óïà è Ìèøèíà [15℄. Ïðè èõ ñîçäàíèè àâòîðû [15℄

îïèðàëèñü íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå è ðåçóëü-

òàòû ab initio-ðàñ÷åòîâ îòíîñèòåëüíî ðàçëè÷íûõ

ñâîéñòâ è ñòðóêòóðû ìåòàëëîâ Ti, Al è èíòåðìå-

òàëëèäîâ Ti3Al è TiAl. Äàííûå ïîòåíöèàëû õîðî-

øî çàðåêîìåíäîâàëè ñåáÿ ïðè ïðîâåäåíèè ðàçëè÷-

íûõ èññëåäîâàíèé è ïðîøëè óñïåøíóþ àïðîáàöèþ

ïî øèðîêîìó ñïåêòðó ìåõàíè÷åñêèõ è ñòðóêòóðíî-

ýíåðãåòè÷åñêèõ ñâîéñòâ èíòåðìåòàëëèäîâ è ñïëà-

âîâ ñèñòåìû Ti �Al [10�17℄. Â ÷àñòíîñòè, èñïîëüçó-

åìûå íàìè ïîòåíöèàëû ïîêàçûâàþò õîðîøåå ñîãëà-

ñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî òåìïåðàòóðå

ïëàâëåíèÿ Ti è Al: â íàøåé ìîäåëè îíè ïîëó÷èëèñü

ðàâíûìè ñîîòâåòñòâåííî 1995 è 990Ê (ñïðàâî÷íûå

çíà÷åíèÿ: 1943 è 933Ê) [11℄.

�àñ÷åòíûå ÿ÷åéêè â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé

ìîäåëè â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñîäåðæàëè îêîëî 120 òû-

ñÿ÷ àòîìîâ è èìåëè âèä ïðÿìîóãîëüíûõ ïàðàëëåëå-

ïèïåäîâ (ðèñ. 1). Ìåæ�àçíàÿ ãðàíèöà ñîçäàâàëàñü â

öåíòðå ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè âäîëü ïëîñêîñòè yz. Âäîëü

îñåé y è z èìèòèðîâàëîñü áåñêîíå÷íîå ïîâòîðåíèå

ÿ÷åéêè, ò. å. áûëè íàëîæåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷-

íûå óñëîâèÿ. �àçìåðû âäîëü äàííûõ îñåé ïîäáèðà-

ëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îíè áûëè êðàòíû ñ ìèíè-

ìàëüíî âîçìîæíûì îòêëîíåíèåì ïåðèîäàì ïîâòîðÿ-

åìîñòè îäíîâðåìåííî êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê Ti è

Al. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëîñü òàêæå íåîäèíàêîâîå òåï-

ëîâîå ðàñøèðåíèå ìåòàëëîâ äëÿ êàæäîé êîíêðåòíîé

òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé ïðîâîäèëîñü ìîäåëèðîâà-

íèå.

Â ïðåäûäóùåé ðàáîòå [11℄ ïðè èñïîëüçîâàíèè

àíàëîãè÷íîé ìîäåëè íà òîðöû ÿ÷åéêè âäîëü îñè

x áûëè íàëîæåíû æåñòêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ,

ò. å. ñòðóêòóðà íà äàííûõ ãðàíèöàõ áûëà çà�èêñè-

ðîâàííîé. Ýòî áûëî ñäåëàíî äëÿ �èêñàöèè îðèåíòà-

öèè êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê òèòàíà è àëþìèíèÿ â

ïðîöåññå âñåãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Îäíàêî ýòî æå ïðè-

âîäèëî ê �èêñèðîâàííîìó îáúåìó âñåé ðàñ÷åòíîé

ÿ÷åéêè. �àñøèðåíèå ÿ÷åéêè, ñâÿçàííîå êàê ñ íàãðå-

âîì ìåòàëëîâ, òàê è ñ ïëàâëåíèåì àëþìèíèÿ, ó÷è-

òûâàëîñü ïðè èçíà÷àëüíîì çàäàíèè ðàçìåðîâ ðàñ-

÷åòíîé ÿ÷åéêè, îäíàêî îíî íå ìîãëî èçìåíÿòüñÿ â

ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ, ÷òî âíîñèëî íåêîòîðóþ ïî-

ãðåøíîñòü â ðåçóëüòàòû.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îñòàâèëè æåñòêèå ãðà-

íè÷íûå óñëîâèÿ òîëüêî ñî ñòîðîíû òèòàíà äëÿ óäåð-

æàíèÿ çàäàííîé îðèåíòàöèè åãî êðèñòàëëè÷åñêîé

ñòðóêòóðû â òå÷åíèå ìîäåëèðîâàíèÿ, íî ñî ñòîðî-
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�èñ. 1. �àñ÷åòíàÿ ÿ÷åéêà ñ îðèåíòàöèåé ìåæ�àçíîé ãðàíè-

öû (0001):(001) äî ðåëàêñàöèè è çàäàíèÿ òåìïåðàòóðû (ñå-

ðûå àòîìû íà ëåâîì òîðöå ÿ÷åéêè îñòàâàëèñü íåïîäâèæ-

íûìè â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ)

�èñ. 2. �àññìàòðèâàåìûå â ðàáîòå îðèåíòàöèè ìåæ�àç-

íîé ãðàíèöû îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëè÷åñêîé �ÏÓ-ðåøåòêè

Ti (à) è �ÖÊ-ðåøåòêè Al (á)

íû àëþìèíèÿ èñïîëüçîâàëè ñâîáîäíûå (îòêðûòûå)

óñëîâèÿ, êîòîðûå ïîçâîëÿëè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå ñâî-

áîäíî èçìåíÿòü îáúåì (ðèñ. 1). Ïîõîæèå ãðàíè÷íûå

óñëîâèÿ èñïîëüçîâàëèñü íàìè ïðè ìîäåëèðîâàíèè

ñêîëüæåíèÿ äèñëîêàöèé â [18,19℄.

�àññìàòðèâàëèñü ÷åòûðå îðèåíòàöèè ãðàíèöû

ðàçäåëà Ti �Al îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëè÷åñêèõ ðå-

øåòîê Ti (�ÏÓ) è Al (�ÖÊ): 1) (0001):(111), 2)

(0001):(001), 3) (10

	

10):(111), 4) (10

	

11):(001) (ðèñ. 2).

Ïðè èññëåäîâàíèè äè��óçèè â óñëîâèÿõ àìîð�íî-

ãî ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ ðàññìàòðèâàëèñü, ñîîòâåò-

ñòâåííî, òðè îðèåíòàöèè ãðàíèöû îòíîñèòåëüíî ðå-

øåòêè òèòàíà: (0001), (10

	

10), (10

	

11).

Àìîð�íûé àëþìèíèé ñîçäàâàëñÿ ïóòåì íàãðå-

âàíèÿ äî òåìïåðàòóðû, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþùåé

òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ. Ïîñëå ðàçðóøåíèÿ êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïðîâîäèëîñü ðåçêîå îõëà-

æäåíèå, â òå÷åíèå êîòîðîãî íå óñïåâàëà ïðîèçîéòè

êðèñòàëëèçàöèÿ. Ïîëîæåíèå àòîìîâ Ti â ðàñ÷åòíîé

ÿ÷åéêå ïðè ïðîâåäåíèè ýòîé ïðîöåäóðû îñòàâàëîñü

çà�èêñèðîâàííûì.

Ïîñëå ñîçäàíèÿ ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ñ çàäàííîé

îðèåíòàöèåé ïðîâîäèëàñü ðåëàêñàöèÿ ñòðóêòóðû

ïðè íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðå 0Ê äî äîñòèæåíèÿ ñòà-

áèëüíîãî ïîëîæåíèÿ àòîìîâ íà ìåæ�àçíîé ãðàíèöå.

Â òå÷åíèå ðåëàêñàöèè ïðîèñõîäèëî íåáîëüøîå ïî-

âûøåíèå òåìïåðàòóðû. Íà çàêëþ÷èòåëüíîé ñòàäèè

ïîäãîòîâêè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè îíà âíîâü îõëàæäà-

ëàñü äî ìèíèìàëüíîé òåìïåðàòóðû, áëèçêîé ê 0Ê.

Òåìïåðàòóðà â êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ çà-

äàâàëàñü ÷åðåç íà÷àëüíûå ñêîðîñòè àòîìîâ ñîãëàñ-

íî ðàñïðåäåëåíèþ Ìàêñâåëëà. Ìîäåëèðîâàíèå âçà-

èìíîé äè��óçèè ïðîâîäèëîñü ïðè ïîñòîÿííîé òåì-

ïåðàòóðå, çíà÷åíèå êîòîðîé âàðüèðîâàëîñü îò 500

äî 1700Ê. Äëÿ ñîõðàíåíèÿ òåìïåðàòóðû ïîñòîÿííîé

èñïîëüçîâàëñÿ òåðìîñòàò Íîçå � �óâåðà. Øàã èíòå-

ãðèðîâàíèÿ ïî âðåìåíè â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêè áûë ðàâåí 2�ñ.

3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Ïðè ïðîâåäåíèè ðåëàêñàöèè ïîñëå ñîçäàíèÿ ðàñ-

÷åòíûõ ÿ÷ååê áûëà çàìå÷åíà âàæíàÿ îñîáåííîñòü

�îðìèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðà-

íèöû Ti �Al. Èç-çà íåñîâïàäåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ

ñòðóêòóð Ti è Al íåñîâåðøåíñòâà ðåøåòêè, îáóñëîâ-

ëåííûå ýòèì íåñîâïàäåíèåì, �îðìèðîâàëèñü íå íà

ñàìîé ãðàíèöå ðàçäåëà �àç, à íà íåáîëüøîì ðàññòî-

ÿíèè îò íåå (êàê ïðàâèëî, â íåñêîëüêî ìåæàòîìíûõ

ðàññòîÿíèé) â âèäå ãðàíèöû çåðåí â àëþìèíèè, ïà-

ðàëëåëüíîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöå (ðèñ. 3à). Ñàìà æå

ìåæ�àçíàÿ ãðàíèöà äå�åêòîâ, êàê ïðàâèëî, íå ñî-

äåðæàëà è ¾âûòàëêèâàëà¿ èõ â ãðàíèöó çåðåí â àëþ-

ìèíèè. Î÷åâèäíî, ÷òî äàííîå ïîâåäåíèå îáóñëîâëåíî

áîëåå êðåïêèìè ñâÿçÿìè àòîìîâ Ti è Al ïî ñðàâíå-

íèþ ñî ñâÿçÿìè Al �Al. Ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíûõ

äå�åêòîâ â ìåæ�àçíóþ ãðàíèöó, íàïðèìåð, âàêàí-

ñèé â ñâÿçè ñ îïèñàííûì âûøå ÿâëåíèåì íå ïðèâîäè-

ëî ê ñóùåñòâåííîìó âëèÿíèþ íà ïðîöåññ âçàèìíîé

äè��óçèè. Îíè åùå â íà÷àëå ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêè-

äàëè ìåæ�àçíóþ ãðàíèöó è ìèãðèðîâàëè â ñòîðîíó

ãðàíèöû çåðåí â àëþìèíèè.

Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ãðàíèöà çåðåí â àëþìèíèè

ìîãëà ìèãðèðîâàòü çà ïðåäåëû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ñ

âûõîäîì íà ñâîáîäíóþ ïîâåðõíîñòü (ïðàâûé êðàé

ÿ÷åéêè íà ðèñ. 1). Â ýòîì ñëó÷àå îðèåíòàöèÿ êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè àëþìèíèÿ èçìåíÿëàñü è óæå

íå ñîîòâåòñòâîâàëà çàäàííîé âíà÷àëå.

Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû äå�åêòíàÿ îáëàñòü,

ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîáîé ãðàíèöó çåðåí, ðàñøèðÿëàñü,

êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà â ýòîé îáëàñòè ðàçðó-

øàëàñü åùå äî òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ,

÷òî ïðèâîäèëî ê �îðìèðîâàíèþ àìîð�íîãî ñëîÿ,

ïàðàëëåëüíîãî ìåæ�àçíîé ãðàíèöå (ðèñ. 3á). Äàí-
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�èñ. 3. Îñîáåííîñòè ñòðóêòóðû ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ïðè

ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: a � �îðìèðîâàíèå â Al ãðà-

íèöû çåðåí, ïàðàëëåëüíîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöå (îðèåíòà-

öèÿ (10

	

11):(100), òåìïåðàòóðà 500 Ê); á � �îðìèðîâàíèå

àìîð�íîãî ñëîÿ íà ìåñòå ãðàíèöû çåðåí ïðè ïîâûøåíèè

òåìïåðàòóðû (òà æå îðèåíòàöèÿ (10

	

11):(100), òåìïåðàòóðà

800 Ê); â � �îðìèðîâàíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû â

Al âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ïðè òåìïåðàòóðå âûøå òåì-

ïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ (îðèåíòàöèÿ (0001):(100),

òåìïåðàòóðà 1050 Ê)

íîå ÿâëåíèå áûëî íåîäèíàêîâûì äëÿ ðàçíûõ îðèåí-

òàöèé: �îðìèðîâàíèå è ãðàíèöû çåðåí, è àìîð�íî-

ãî ñëîÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ, áëèçêèõ ê òåìïåðàòóðå

ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ, â áîëüøåé ñòåïåíè ïðîÿâëÿ-

ëîñü è âëèÿëî íà ïðîöåññ âçàèìíîé äè��óçèè ïðè

îðèåíòàöèÿõ (10

	

10):(111) è (10

	

11):(001) è ïî÷òè íå

íàáëþäàëîñü äëÿ îðèåíòàöèè (0001):(111).

Âáëèçè ñàìîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ñòðóêòóðà

àëþìèíèÿ, íàïðîòèâ, îñòàâàëàñü â êðèñòàëëè÷åñêîì

ñîñòîÿíèè äàæå ïîñëå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ, ïî-

âòîðÿÿ â òî÷íîñòè ðåøåòêó òèòàíà (ðèñ. 3â). Òàêèì

îáðàçîì, ãðàíèöà ðàçäåëà òâåðäîé è æèäêîé �àç

îêàçûâàëàñü ñìåùåíà (ïî êðàéíåé ìåðå, íà íà÷àëü-

íîì ýòàïå âçàèìíîé äè��óçèè) íà äâå-òðè àòîì-

íûå ïëîñêîñòè â ãëóáü àëþìèíèÿ. Êàê óæå ãîâîðè-

ëîñü âûøå, ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿ-

çè Ti �Al áîëüøå ýíåðãèè ñâÿçè Al �Al, âñëåäñòâèå

÷åãî, â ÷àñòíîñòè, òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ èíòåð-

ìåòàëëèäîâ ñèñòåìû Ti �Al ïðåâûøàþò òåìïåðàòó-

ðó ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ. Ïîýòîìó àòîìû Al âáëè-

çè ãðàíèöû ðàçäåëà �àç íàõîäÿòñÿ â áîëåå ãëóáî-

êèõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿìàõ, ÷åì â îáúåìå àëþìèíèÿ.

Â ñâÿçè ñ ýòèì äëÿ ðàçðóøåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî

ñëîÿ â àëþìèíèè âîçëå ìåæ�àçíîé ãðàíèöû íåîá-

õîäèìû áîëüøèå òåìïåðàòóðû, ÷åì äëÿ ïëàâëåíèÿ

àëþìèíèÿ. Èç-çà ýòîãî îòðûâ àòîìîâ Ti è óâëå÷å-

íèå èõ â æèäêèé àëþìèíèé, î÷åâèäíî, óñëîæíÿåòñÿ

è ïðîèñõîäèò íå òàê áûñòðî, êàê ýòî áûëî áû ïðè

íåïîñðåäñòâåííîì êîíòàêòå òèòàíà ñ æèäêîé �àçîé.

Íåñìîòðÿ íà îïèñàííûé âûøå �åíîìåí, âçà-

èìíàÿ äè��óçèÿ íà ãðàíèöå Ti �Al ïðè òâåðäî-

æèäêî�àçíîì êîíòàêòå ïðîèñõîäèëà çíà÷èòåëüíî

èíòåíñèâíåå, ÷åì ïðè òâåðäî�àçíîì êîíòàêòå. Â

äàííîì ñëó÷àå íàáëþäàëîñü áîëåå ñóùåñòâåííîå

ïðåîáëàäàíèå äè��óçèè àòîìîâ Ti â ãëóáü æèäêîãî

Al ïî ñðàâíåíèþ ñ äè��óçèåé àòîìîâ Al â êðèñòàë-

ëè÷åñêèé Ti, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, îò-

ëè÷èåì àãðåãàòíûõ ñîñòîÿíèé Ti è Al.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè àìîð�íîãî àëþìèíèÿ ïðè

òåìïåðàòóðàõ íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àòîì-

íàÿ ñòðóêòóðà âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû áûëà

àíàëîãè÷íà òîé, ÷òî èçîáðàæåíà íà ðèñ. 3â, ò. å. â

ýòîì ñëó÷àå òàêæå íàáëþäàëîñü �îðìèðîâàíèå êðè-

ñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ñî

ñòîðîíû àëþìèíèÿ, êîòîðûé èãðàë âàæíóþ ðîëü â

ïðîöåññå ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà. Â íåêîòîðûõ ñëó÷à-

ÿõ ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ

àëþìèíèÿ íàáëþäàëàñü ãåòåðîãåííàÿ êðèñòàëëèçà-

öèÿ èçíà÷àëüíî àìîð�íîãî àëþìèíèÿ. Ôðîíò êðè-

ñòàëëèçàöèè â ýòîì ñëó÷àå íà÷èíàëñÿ, êàê ïðàâèëî,

îò ìåæ�àçíîé ãðàíèöû.

Íà ðèñ. 4 èçîáðàæåíû ãðà�èêè êîíöåíòðàöèè òè-

òàíà â ðàñ÷åòíûõ ÿ÷åéêàõ ïîñëå ïðîâåäåíèÿ ìîäåëè-

ðîâàíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå è âûøå òåìïåðà-

òóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ. Êðèâûå ðàñïðåäåëåíèÿ

êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Ti â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå ñòðî-

èëèñü ïóòåì àíàëèçà êîíöåíòðàöèè â ñëîå òîëùè-

íîé 3

�

A ïðè ïåðåìåùåíèè ýòîãî ñëîÿ íà 1

�

A âäîëü

îñè x. Äëÿ ñðàâíèòåëüíîãî àíàëèçà êðèâûõ îíè áû-

ëè íàëîæåíû äðóã íà äðóãà òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû

ïåðåñåêàòüñÿ â òî÷êå êîíöåíòðàöèè 50%, êîòîðàÿ ñî-

îòâåòñòâóåò óñëîâíîìó ñðåäíåìó ïîëîæåíèþ ìåæ-

�àçíîé ãðàíèöû. Ëåâàÿ ÷àñòü íà ãðà�èêàõ � ýòî

îáëàñòü, ñîîòâåòñòâóþùàÿ äè��óçèè â òèòàíå, ïðà-

âàÿ � äè��óçèè â àëþìèíèè. Íàêëîí êðèâîé õà-
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�èñ. 4. �àñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Ti â ðàñ÷åò-

íûõ ÿ÷åéêàõ ïîñëå ìîäåëèðîâàíèÿ â òå÷åíèå: à) 3000 ïñ

ïðè òåìïåðàòóðå 900 Ê; á) 2000 ïñ ïðè òåìïåðàòóðå 1200 Ê.

Öè�ðàìè íà ðèñóíêå îáîçíà÷åíû ðàññìàòðèâàåìûå îðè-

åíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû: 1 � (0001):(111), 2 �

(0001):(001), 3 � (10

	

10):(111), 4 � (10

	

11):(001). Öè�ðàìè

ñî øòðèõàìè îáîçíà÷åíû ìåæ�àçíûå ãðàíèöû ñ àìîð�-

íûì àëþìèíèåì

ðàêòåðèçóåò èíòåíñèâíîñòü äè��óçèè: ÷åì ïîëîæå

êðèâàÿ, òåì äè��óçèÿ ïðîòåêàåò áîëåå èíòåíñèâíî.

Íà ðèñ. 4à èçîáðàæåíû êîíöåíòðàöèîííûå êðè-

âûå, ïîëó÷åííûå äëÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ îðèåí-

òàöèé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ïîñëå ìîäåëèðîâàíèÿ â

òå÷åíèå 3000 ïñ ïðè òåìïåðàòóðå 900Ê. Â ïåðâóþ

î÷åðåäü, ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî èíòåíñèâíîñòü âçà-

èìíîé äè��óçèè çàâèñèò îò îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé

ãðàíèöû: äëÿ îðèåíòàöèè 1 îíà ìèíèìàëüíà, à äëÿ

îðèåíòàöèé 3 è îñîáåííî äëÿ 4 � íàèáîëüøàÿ. Ýòî

æå îòíîñèòñÿ è ê âàðèàíòàì ñ àìîð�íûì àëþìèíè-

åì (1', 3', 4' ). Â äàííîì ñëó÷àå, ò. å. äî òåìïåðàòóðû

ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ, íàèáîëåå âàæíûì ÿâëåíèåì,

âëèÿþùèì íà èíòåíñèâíîñòü äè��óçèè, îêàçàëàñü

ñòåïåíü ñîïðÿæåííîñòè àòîìíûõ ñòðóêòóð òèòàíà è

àëþìèíèÿ íà ìåæ�àçíîé ãðàíèöå. Äåéñòâèòåëüíî,

äëÿ îðèåíòàöèè (0001):(111), íà ÷òî îáðàùàëè âíè-

ìàíèå òàêæå àâòîðû ðàáîòû [20℄, õàðàêòåðíà íàè-

áîëüøàÿ ñòåïåíü ñîïðÿæåííîñòè, ÷òî îáóñëàâëèâà-

åòñÿ âûñîêîé ñõîæåñòüþ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé (0001)

â Ti è (111) â Al (ðàññòîÿíèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè

àòîìàìè â ýòèõ ïëîñêîñòÿõ î÷åíü áëèçêè äëÿ îáî-

èõ ìåòàëëîâ: ñîîòâåòñòâåííî 2.951 è 2.864

�

A ïðè àá-

ñîëþòíîì íóëå, ïðè íàãðåâå ýòà ðàçíèöà åùå áîëåå

ñîêðàùàåòñÿ).

Èíòåíñèâíåå äè��óçèÿ ïðîòåêàëà â îáëàñòè Al

(ïðàâàÿ ÷àñòü íà ðèñ. 4à) � àòîìû Ti ïðîíèêàëè

ãëóáæå â Al ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîíèêíîâåíèåì àòî-

ìîâ Al â ðåøåòêó Ti (ëåâàÿ ÷àñòü). Íàëè÷èå ãðàíè-

öû çåðåí â Al, ïàðàëëåëüíîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöå,

î êîòîðîé ãîâîðèëîñü âûøå, çíà÷èòåëüíî îáëåã÷àëî

ïðîöåññ äè��óçèè äî òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþ-

ìèíèÿ. Äè��óçèÿ â îáëàñòè ãðàíèöû çåðåí ïðîèñ-

õîäèëà èíòåíñèâíåå, ÷åì â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò-

êå � ýòî âèäíî ïî ïîäúåìó êðèâûõ (îñîáåííî äëÿ

îðèåíòàöèé 3 è 4) â ìåñòå, ãäå íàõîäèëàñü ãðàíèöà.

�ðàíèöà çåðåí èãðàëà òàêæå âàæíóþ ðîëü è â

äè��óçèè àòîìîâ Al â ðåøåòêó Ti (ëåâàÿ ÷àñòü), ÿâ-

ëÿÿñü ñâîåãî ðîäà ¾ïîñòàâùèêîì¿ âàêàíñèé â ýòó îá-

ëàñòü. Òàêèì îáðàçîì, íà ýòàïå òâåðäî�àçíîãî êîí-

òàêòà Ti �Al íà èíòåíñèâíîñòü âçàèìíîé äè��óçèè

â ïåðâóþ î÷åðåäü âëèÿåò íàëè÷èå ãðàíèöû çåðåí â

Al, êîòîðàÿ îáðàçóåòñÿ â ðåçóëüòàòå íåñîîòâåòñòâèÿ

ðåøåòîê Ti è Al.

Ïðè ðàññìîòðåíèè àëþìèíèÿ â àìîð�íîì ñîñòî-

ÿíèè ïðè òåìïåðàòóðå 900Ê ñóùåñòâåííîãî îòëè÷èÿ

îò ñîîòâåòñòâóþùèõ îðèåíòàöèé ïðè åãî êðèñòàë-

ëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè çàìå÷åíî íå áûëî. Âñå äåëî â

òîì, ÷òî âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû, íåçàâèñèìî îò

íà÷àëüíîé ñòðóêòóðû Al, �îðìèðóåòñÿ ñâîÿ àòîì-

íàÿ ñòðóêòóðà: òîíêèé êðèñòàëëè÷åñêèé ñëîé â 2�3

àòîìíûå ïëîñêîñòè â Al, ïîâòîðÿþùèé ðåøåòêó Ti,

çàòåì ñëåäóåò äå�åêòíûé ñëîé, ïðåäñòàâëÿþùèé ñî-

áîé ëèáî ãðàíèöó çåðåí (ðèñ. 3à), ëèáî àìîð�íóþ

�àçó (ðèñ. 3á,â). Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ýòîò ðå-

çóëüòàò ïîëó÷åí â óñëîâèÿõ èñïîëüçîâàíèÿ òåðìî-

ñòàòà.

Òàêèì îáðàçîì, ñíèæåíèå òåìïåðàòóðû âîñïëà-

ìåíåíèÿ ðåàêöèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñèíòåçà â

ñëó÷àå íàëè÷èÿ àìîð�íîé �àçû àëþìèíèÿ, ïî âñåé

âèäèìîñòè, ñâÿçàíî íå ñ áîëåå âûñîêîé äè��óçèåé â

ýòîì ñëó÷àå, à ñ äîïîëíèòåëüíûì âûñâîáîæäåíèåì

ýíåðãèè â ðåçóëüòàòå êðèñòàëëèçàöèè àëþìèíèÿ.

Ïðè òåìïåðàòóðå 1200Ê ðàñòâîðåíèå òèòàíà çà-

ìåòíî áûñòðåå ïðîèñõîäèëî ïðè îðèåíòàöèÿõ 3 è

4 (ðèñ. 4á). Íà÷àëüíàÿ îðèåíòàöèÿ ðåøåòêè Al ïî-

ñëå ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ íå èìåëà çíà÷åíèå, ïîýòî-

ìó, êàê âèäíî íà ðèñóíêå, êðèâûå äëÿ îðèåíòàöèé

1 è 2 ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò. Ïîëó÷åííûå êîíöåí-

òðàöèîííûå êðèâûå êà÷åñòâåííî ïîõîæè íà òå, êî-

òîðûå ïîëó÷àþò äëÿ äàííîé ñèñòåìû ýêñïåðèìåí-
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òàëüíî [8℄. Â îáëàñòè æèäêîãî àëþìèíèÿ, î÷åâèäíî,

èíòåíñèâíîñòü äè��óçèè íå çàâèñèò îò îðèåíòàöèè

ìåæ�àçíîé ãðàíèöû (ïðè óñëîâèè ïðèìåðíî ðàâíîé

êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Ti â �àçå Al) � â ïðàâîé ÷àñòè

â ñâÿçè ñ ýòèì íàêëîí êðèâûõ íà ðèñ. 4á îäèíàêîâ.

Îäíàêî áëèæå ê ìåæ�àçíîé ãðàíèöå èõ íàêëîí è

ïîëîæåíèå ðàçëè÷àþòñÿ: äëÿ îðèåíòàöèè 4 êðèâàÿ

íàõîäèòñÿ âûøå îñòàëüíûõ, ÷òî ñâÿçàíî ñ áîëåå èí-

òåíñèâíûì ðàñòâîðåíèåì òèòàíà â äàííîì ñëó÷àå.

Äàëåå ïî èíòåíñèâíîñòè ðàñòâîðåíèÿ èäåò îðèåíòà-

öèÿ 3, è çàòåì âìåñòå îðèåíòàöèè 1 è 2.

Èçìåíåíèå õàðàêòåðà êðèâîé ñ ïîëîãîãî íà áîëåå

êðóòîé â ñåðåäèíå ãðà�èêà ñîîòâåòñòâóåò ãðàíèöå

æèäêîé è êðèñòàëëè÷åñêîé �àç. Äè��óçèÿ â ýòîé

îáëàñòè ïðîòåêàåò çàìåòíî ìåäëåííåå, ÷òî îòðàæà-

åòñÿ íà óãëå íàêëîíà êðèâîé. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî

ýòà îáëàñòü íà÷èíàåòñÿ çàìåòíî ðàíüøå êîíöåíòðà-

öèè 50%, ÷òî ñâÿçàíî ñ îïèñàííûì âûøå �åíîìå-

íîì îáðàçîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìè-

íèè âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû.

Â ëåâîé ÷àñòè, õàðàêòåðèçóþùåé ïðîíèêíîâåíèå

àòîìîâ Al â êðèñòàëëè÷åñêèé Ti è èíòåíñèâíîñòü

ïðîòåêàíèÿ âçàèìíîé äè��óçèè â íåì, äëÿ ðàññìàò-

ðèâàåìûõ îðèåíòàöèé ðåçóëüòàò îòëè÷àåòñÿ îò ïî-

ëó÷åííîãî ïðè òåìïåðàòóðå 900Ê (ðèñ. 4à). Áûñòðåå

âñåãî ïðè òåìïåðàòóðå 1200Ê äè��óçèÿ àòîìîâ Al

â ãëóáü Ti ïðîòåêàëà ïðè îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé

ãðàíèöû (0001) (1 è 2 íà ðèñ. 4á). Íî îäíîâðåìåííî

ñ ýòèì îòðûâ àòîìîâ Ti è óâëå÷åíèå èõ â �àçó Al

èíòåíñèâíåå ïðîèñõîäèë ïðè îðèåíòàöèÿõ (10

	

10) è

(10

	

11) (3 è 4 íà ðèñ. 4á ).

Ïîõîæàÿ àíèçîòðîïèÿ îòìå÷àåòñÿ, íàïðèìåð,

äëÿ ñêîðîñòè äâèæåíèÿ �ðîíòà ãåòåðîãåííîé

êðèñòàëëèçàöèè â ìåòàëëàõ [21�24℄: �ðîíò êðè-

ñòàëëèçàöèè ñ îòíîñèòåëüíî áîëåå ¾ðûõëîé¿

îðèåíòàöèåé (100) �ÖÊ-ðåøåòêè äâèæåòñÿ â 1.3�1.5

ðàçà áûñòðåå, ÷åì �ðîíò, èìåþùåé îðèåíòàöèþ,

ñîîòâåòñòâóþùóþ íàèáîëåå ïëîòíîé óïàêîâêå

(111). Äàííàÿ àíèçîòðîïèÿ îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî

âáëèçè ãðàíèöû ðàçäåëà ðàçíûõ ìåòàëëîâ ïðè

òâåðäî-æèäêî�àçíîì êîíòàêòå, êàê è íà ãðàíèöå

êðèñòàëë �æèäêîñòü îäíîãî ìåòàëëà, îïðåäåëÿþ-

ùóþ ðîëü èãðàåò ðàçíîñòü ñâîáîäíûõ ýíåðãèé àòîìà

âáëèçè ãðàíèöû â æèäêîé �àçå è ¾âñòðîåííîãî¿ â

ãðàíèöó êðèñòàëëè÷åñêîé �àçû.

Â äîïîëíåíèå ê êîíöåíòðàöèîííûì êðèâûì äëÿ

àíàëèçà âëèÿíèÿ îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû

íà èíòåíñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ òèòàíà â àëþìè-

íèè èñïîëüçîâàëàñü ñïåöèàëüíàÿ õàðàêòåðèñòèêà �

óäåëüíîå êîëè÷åñòâî ðàñòâîðåííûõ àòîìîâ Ti. Èñ-

ïîëüçîâàíèå êîý��èöèåíòà äè��óçèè àòîìîâ Ti,

ðàññ÷èòàííîãî ñ ïîìîùüþ êëàññè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ

Ýéíøòåéíà, â äàííîì ñëó÷àå èìååò ðÿä íåäîñòàòêîâ,

ñâÿçàííûõ ïðåèìóùåñòâåííî ñ âûäåëåíèåì äè��ó-

çèè Ti â îáëàñòè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû, îïðåäåëåíè-

åì ý��åêòèâíîé øèðèíû ãðàíèöû è îòáðàñûâàíèåì

òàêèõ �àêòîðîâ, êàê ìèãðàöèÿ àòîìîâ Ti â �àçå Al

(êîòîðàÿ â ñëó÷àå æèäêîãî Al ãîðàçäî èíòåíñèâíåå,

÷åì íà ãðàíèöå), ñìåùåíèÿ àòîìîâ Ti, âûçâàííûå íå

äè��óçèåé, à èñêàæåíèåì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò-

êè âñëåäñòâèå äè��óçèè èëè íàëè÷èÿ äîïîëíèòåëü-

íûõ äå�åêòîâ.

Óäåëüíîå êîëè÷åñòâî ðàñòâîðåííûõ àòîìîâ Ti

ðàññ÷èòûâàëîñü êàê îòíîøåíèå ðàçíîñòè ÷èñëà ðàñ-

òâîðåííûõ àòîìîâ Ti â íà÷àëå è êîíöå êîìïüþòåðíî-

ãî ýêñïåðèìåíòà ∆N ê ïëîùàäè ìåæ�àçíîé ãðàíè-

öû S. �àñòâîðåííûì àòîì Ti ñ÷èòàëñÿ â òîì ñëó÷àå,

åñëè êîëè÷åñòâî àòîìîâ Al â åãî áëèæàéøåì îêðó-

æåíèè, â ïðåäåëàõ ðàäèóñà 3.7

�

A, ïðåâûøàëî 50%.

Âåëè÷èíà ∆N/S îòíîñèòåëüíàÿ, îäíàêî áîëåå ïîêà-

çàòåëüíàÿ, ÷åì êîý��èöèåíò äè��óçèè, è ïî ñðàâ-

íåíèþ ñ íèì â íàøåì ñëó÷àå âêëþ÷àåò ìåíüøå ïî-

ñòîðîííèõ �àêòîðîâ.

Íà ðèñ. 5 èçîáðàæåíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñè-

ìîñòè óäåëüíîãî êîëè÷åñòâà ðàñòâîðåííûõ àòîìîâ

Ti äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ îðèåíòàöèé ìåæ�àçíîé

ãðàíèöû. Äëÿ êàæäîé òåìïåðàòóðû, êîòîðàÿ óäåð-

æèâàëàñü ñ ïîìîùüþ òåðìîñòàòà Íîçå � �óâåðà ïî-

ñòîÿííîé â òå÷åíèå ìîäåëèðîâàíèÿ, èçìåðåíèå âåëè-

÷èíû ∆N/S ïðîâîäèëîñü ïîñëå êîìïüþòåðíîãî ýêñ-

ïåðèìåíòà â òå÷åíèå 500 ïñ. Íà ðèñ. 5 õîðîøî âèäíî

ðàçëè÷èå ñêîðîñòè ðàñòâîðåíèÿ ïðè ðàçíûõ îðèåí-

òàöèÿõ ìåæ�àçíîé ãðàíèöû, êîòîðîå äëÿ ïðèíÿòûõ

îáîçíà÷åíèé ðàñïîëàãàåòñÿ ïðè âñåõ òåìïåðàòóðàõ

â ïîðÿäêå 1�2�3�4, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðèâåäåííûìè

âûøå êîíöåíòðàöèîííûìè êðèâûìè (ðèñ. 4). Ïîñëå

òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ (990Ê â äàííîé

ìîäåëè) ñêîðîñòü ðàñòâîðåíèÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòó-

ðû ðåçêî èçìåíÿåòñÿ äëÿ âñåõ îðèåíòàöèé. Ïðè ýòîì

ïîñëå ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ äëÿ îðèåíòàöèé 1 è 2

(ñ îäíîé è òîé æå îðèåíòàöèåé ìåæ�àçíîé ãðàíè-

öû îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè òèòàíà)

ãðà�èêè îáúåäèíÿþòñÿ â îäèí, íî íå ñðàçó, à òîëü-

êî ïðè òåìïåðàòóðå ïðèìåðíî âûøå 1150Ê. Ïî âñåé

âèäèìîñòè, â äàííîì ñëó÷àå íà �îðìèðîâàíèå êðè-

ñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìèíèè (êàê, íàïðèìåð, íà

ðèñ. 3â) îêàçûâàåò âëèÿíèå íà÷àëüíàÿ îðèåíòàöèÿ

åãî êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.

Â ñëó÷àÿõ, êîãäà äî òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ

àëþìèíèé íàõîäèëñÿ â àìîð�íîì ñîñòîÿíèè, êàê

è îòìå÷àëîñü ðàíåå, çíà÷èòåëüíûõ îòëè÷èé îò âà-

ðèàíòîâ ñ êðèñòàëëè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì íå íàáëþ-

äàëîñü � êðèâûå 1', 3', 4' íà ðèñ. 5 ðàñïîëàãàþòñÿ

íåìíîãèì âûøå êðèâûõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ òåì æå
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�èñ. 5. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè óäåëüíîãî êîëè÷å-

ñòâà ðàñòâîðåííûõ àòîìîâ Ti äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ

îðèåíòàöèé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû: 1 � (0001):(111), 2 �

(0001):(001), 3 � (10

	

10):(111), 4 � (10

	

11):(001). Öè�ðàìè

ñî øòðèõàìè îáîçíà÷åíû ìåæ�àçíûå ãðàíèöû ñ àìîð�-

íûì àëþìèíèåì (øòðèõîâûå ëèíèè)

îðèåíòàöèÿì îòíîñèòåëüíî òèòàíà, íî ïðè êðèñòàë-

ëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè àëþìèíèÿ (1, 3 è 4 íà ðèñ. 5).

�àíåå óæå ãîâîðèëîñü, ýòîò, íà ïåðâûé âçãëÿä,

íåîáû÷íûé ðåçóëüòàò îáúÿñíÿåòñÿ îáðàçîâàíèåì âî

âñåõ ñëó÷àÿõ, íåçàâèñèìî îò íà÷àëüíîé ñòðóêòóðû

àëþìèíèÿ, òîíêîãî (òîëùèíîé â 2�3 àòîìíûå ïëîñ-

êîñòè) êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìèíèè, ïîâòîðÿ-

þùåãî êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó ðåøåòêè òèòàíà.

Äå�åêòû, â òîì ÷èñëå äèñëîêàöèè íåñîîòâåòñòâèÿ,

ðàñïîëàãàþòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî íå íà ñàìîé ãðà-

íèöå ðàçäåëà �àç, à â àëþìèíèè, ïîñëå ýòîãî ñëîÿ,

ãäå ëèáî ðàñïîëàãàåòñÿ ãðàíèöà çåðåí, ïàðàëëåëü-

íàÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöå, ëèáî àìîð�íàÿ �àçà. �ðà-

íèöû çåðåí èëè ãðàíèöû ðàçäåëà êðèñòàëëè÷åñêîãî

ñëîÿ è àìîð�íîé �àçû, â ñâîþ î÷åðåäü, ñëóæàò èñ-

òî÷íèêàìè âàêàíñèé, çà ñ÷åò ìèãðàöèè êîòîðûõ ïðå-

èìóùåñòâåííî îñóùåñòâëÿåòñÿ âçàèìíàÿ äè��óçèÿ

â îáëàñòè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû íà íà÷àëüíîì ýòàïå

ðàñòâîðåíèÿ.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåäåíî èñ-

ñëåäîâàíèå âëèÿíèÿ îðèåíòàöèè ìåæ�àçíîé ãðà-

íèöû Ti �Al íà èíòåíñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ òè-

òàíà â êðèñòàëëè÷åñêîì è àìîð�íîì àëþìèíèè,

â ïîñëåäíåì ñëó÷àå � ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå

è âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ. �àñ-

ñìàòðèâàëèñü ÷åòûðå îðèåíòàöèè ãðàíèöû ðàçäåëà

Ti �Al îòíîñèòåëüíî ðåøåòîê Ti (�ÏÓ) è Al (�ÖÊ):

1) (0001):(111), 2) (0001):(001), 3) (10

	

10):(111), 4)

(10

	

11):(001). Ïðè èññëåäîâàíèè äè��óçèè â óñëî-

âèÿõ àìîð�íîãî ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ ðàññìàòðèâà-

ëèñü, ñîîòâåòñòâåííî, òðè îðèåíòàöèè ãðàíèöû îò-

íîñèòåëüíî ðåøåòêè òèòàíà: (0001), (10

	

10), (10

	

11).

Òåìïåðàòóðà â ïðîöåññå îäíîãî êîìïüþòåðíîãî ýêñ-

ïåðèìåíòà îñòàâàëàñü ïîñòîÿííîé.

Âûÿñíåíî, ÷òî îðèåíòàöèÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöû

îêàçûâàåò âëèÿíèå íà èíòåíñèâíîñòü ðàñòâîðåíèÿ

òèòàíà â àëþìèíèè è äëÿ ïðèíÿòûõ îáîçíà÷åíèé

óâåëè÷èâàåòñÿ â ïîðÿäêå 1�2�3�4. Âàæíûì ÿâëåíè-

åì â äàííîì ñëó÷àå îêàçàëîñü îáðàçîâàíèå íà íà-

÷àëüíîì ýòàïå ðàñòâîðåíèÿ òîíêîãî (òîëùèíîé â

2�3 àòîìíûå ïëîñêîñòè) êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â

àëþìèíèè, ïîâòîðÿþùåãî êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåò-

êó òèòàíà, çà êîòîðûì ïðè òåìïåðàòóðå íèæå òåì-

ïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ �îðìèðîâàëàñü ãðà-

íèöà çåðåí, ïàðàëëåëüíàÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöå. Äå-

�åêòû ñ ìåæ�àçíîé ãðàíèöû, â òîì ÷èñëå äèñëî-

êàöèè íåñîîòâåòñòâèÿ, ¾âûòàëêèâàëèñü¿ íà äàííóþ

ãðàíèöó çåðåí. Ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå òåìïåðàòó-

ðû ïëàâëåíèÿ àëþìèíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèé ñëîé â

íåì âáëèçè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ñîõðàíÿëñÿ, íî åãî

òîëùèíà ïîñòåïåííî óìåíüøàëàñü ñ ðîñòîì òåìïå-

ðàòóðû. �ðàíèöû çåðåí èëè ãðàíèöû ðàçäåëà êðè-

ñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ è àìîð�íîé �àçû ñëóæèëè èñ-

òî÷íèêàìè âàêàíñèé, çà ñ÷åò ìèãðàöèè êîòîðûõ ïðå-

èìóùåñòâåííî îñóùåñòâëÿëàñü âçàèìíàÿ äè��óçèÿ

â îáëàñòè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû íà íà÷àëüíîì ýòàïå

ðàñòâîðåíèÿ.

Ïðè ðàññìîòðåíèè àëþìèíèÿ â àìîð�íîì ñîñòî-

ÿíèè äî òåìïåðàòóðû íèæå åãî òåìïåðàòóðû ïëàâ-

ëåíèÿ ðàñòâîðåíèå òèòàíà ïðè îäíîé è òîé æå ïî-

ñòîÿííîé òåìïåðàòóðå ïðîèñõîäèëî ïî÷òè ñ òîé æå

èíòåíñèâíîñòüþ, ÷òî è ïðè êðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòî-

ÿíèè àëþìèíèÿ. Ýòî áûëî ñâÿçàíî ñ îáðàçîâàíèåì

âî âñåõ ñëó÷àÿõ íà ìåæ�àçíîé ãðàíèöå íåçàâèñè-

ìî îò íà÷àëüíîé ñòðóêòóðû àëþìèíèÿ àíàëîãè÷íî-

ãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â àëþìèíèè. Òàêèì îá-

ðàçîì, ñíèæåíèå òåìïåðàòóðû âîñïëàìåíåíèÿ ðåàê-

öèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñèíòåçà â ñëó÷àå íàëè-

÷èÿ àìîð�íîé �àçû àëþìèíèÿ, ïî âñåé âèäèìîñòè,

ñâÿçàíî íå ñ áîëåå âûñîêîé äè��óçèåé â ýòîì ñëó-

÷àå èç-çà ïîâûøåííîãî ñâîáîäíîãî îáúåìà â íåé, à ñ

äîïîëíèòåëüíûì âûñâîáîæäåíèåì ýíåðãèè â ðåçóëü-

òàòå êðèñòàëëèçàöèè àëþìèíèÿ.

Ôèíàíñèðîâàíèå. �àáîòà Ïîëåòàåâà �.Ì. è

Ñèòíèêîâà À.À. (ïîñòàíîâêà çàäà÷è, ðàçðàáîò-

êà ìîäåëè, ðåäàêòèðîâàíèå �èíàëüíîé âåðñèè

ñòàòüè) ïîääåðæàíà Ìèíèñòåðñòâîì íàóêè è âûñ-

øåãî îáðàçîâàíèÿ �îññèéñêîé Ôåäåðàöèè (ãðàíò

FZMM-2023-0003); ÁåáèõîâàÞ.Â. è Ñåìåíîâà À.Ñ.

(ïðîâåäåíèå êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, ïîëó-

÷åíèå è èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ) � �îññèéñêèì

Íàó÷íûì Ôîíäîì (ãðàíò �ÍÔ �22-22-00810).
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