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Аннотация. Методом молекулярной динамики исследованы атомная структура межфазных границ Ni – Al, Cu – Au, Ni – γFe, ориентированных 
вдоль плоскостей (100) и (111), и механизм диффузии вдоль них в условиях твердофазного контакта. Показано, что на межфазной границе 
формируется сетка краевых дислокаций несоответствия, играющих ключевую роль в диффузии вдоль межфазной границы. 
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На границе фаз может возникнуть ситуация, качест-
венно аналогичная той, которая имеет место на грани-
це кристаллов одной фазы, то есть на границах зерен. 
В  связи с этим в определенных условиях возможно уско-
рение диффузионного переноса вещества вдоль меж- 
фазных границ, что имеет подтверждение в экспери-
ментальной практике [1,  2]. Принципиальное отличие 
между границами фаз и границами зерен зак лючается 
в том, что вторая фаза во многих случаях существует в 
виде изолированного включения в матрице, то есть гра-
ницы фаз не образуют единой разветвленной сети, по-
добно границам зерен. Кроме того, дислокации, харак-
терные для межфазных границ, образуются не только 
в результате разориентации контактирующих кристал-
лов (как в случае границ зерен), но и вследствие несо-
ответствия параметров решеток фаз (так называемые 
дислокации несоответствия) [2  –  4]. В работах  [1,  2] от-
мечает ся, что из-за несовершенства структуры границы 
фаз могут обнаруживать высокую диффузионную про-
ницаемость, в некоторых случаях даже более высокую, 
чем границы зерен. Считается, что возможен и обрат-
ный случай, когда диффузия вблизи границы фаз идет 
медленнее, чем в объеме зерна.

Ранее в работе [5] при исследовании методом 
компью терного моделирования диффузии по межфаз-
ной границе Ni – Al в двухмерной модели было выясне-
но, что дислокации несоответствия играют ключевую 
роль в миграции атомов вблизи границы. Отмечалось, 
что диффузия может происходить как за счет образова-
ния циклических смещений атомов вблизи ядер дисло-
каций, так и за счет образования цепочек смещенных 
атомов от ядра одной дислокации к ядру соседней дис-

локации. При моделировании диффузии вдоль границы 
Ni – Al в трехмерной модели [6] было выяснено, что 
миграция атомов происходит преимущественно вдоль 
ядер дислокаций несоответствия, которые образуют в 
зависимости от ориентации межфазной границы сетку 
из двух или нескольких наборов краевых дислокаций. 

Настоящая работа посвящена исследованию мето-
дом молекулярной динамики атомной структуры ме-
жфазных границ Ni – Al, Cu – Au, Ni – γFe и механизма 
диффузии вдоль них в условиях твердофазного кон-
такта. В работе рассматривали ориентации межфазной 
границы в плоскостях (100) и (111). В качестве иссле-
дуемых были взяты ГЦК металлы (в скобках приве-
дены параметры решеток): Ni (3,524  Å) и Al (4,05  Å) 
(отличие 14,9  %), Cu (3,615  Å) и Au (4,078  Å) (отличие 
12,8  %), Ni (3,524  Å) и γFe (3,637  Å) (отличие 3,2  %). 
Отличие параметров решеток приводит к формирова-
нию дислокаций несоответствия на межфазной грани-
це: чем выше это отличие, тем, очевидно, выше плот-
ность дислокаций. 

Межфазная граница создавалась в центре расчет-
ного блока (рис.  1). Плоскость границы имела ори-
ентацию (100) или (111). Размеры блока подбирали 
таким образом, чтобы вдоль межфазной границы 
можно было использовать периодические граничные 
условия: то есть вдоль осей X и Y (рис.  1) имитирова-
лось бесконечное повторение расчетного блока. Вдоль 
оси  Z были наложены жесткие условия: атомы вбли-
зи границ расчетного блока, параллельных плоскости 
границы, в процессе компьютерного эксперимента 
оставались неподвижными (на рис.  1 жестко закреп-
ленные атомы показаны темно-серым цветом). Коли-
чество атомов в расчетном блоке составляло от 20  000 
до 30  000. 

* Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в 
рамках научного проекта № 13-02-00301_а, No. 14-02-98000r_sibir_a.
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Для приведения структуры расчетного блока в рав-
новесное состояние (в данных условиях) проводили 
структурную релаксацию. В результате релаксации 
температура расчетного блока повышалась, поэтому 
после завершения релаксации расчетный блок ох-
лаждали до  0  К. Шаг интегрирования по времени в 
методе молекулярной динамики составлял 5  фс. При 
описании межатомных взаимодействий использовали 
парные потенциалы Морзе, параметры которых взяты 
из работы [7].

При создании межфазной границы разориентации 
контактирующих кристаллов не производили, посколь-
ку было выяснено, что для границы Ni – Al при любой 
разориентации алюминий вблизи границы стремится 
имитировать кристаллическую ориентацию никеля. 
В  результате этого, если алюминий первоначально был 
разориентирован относительно никеля, в алюминии 
образовывалась граница зерен, параллельная межфаз-
ной границе. Это явление, по всей видимости, обуслов-
лено относительно высокой энергией связи Ni – Al по 
сравнению со связями Ni – Ni и Al – Al.

Для исследования диффузии по межфазной границе 
и механизма миграции атомов проводили компьютер-
ные эксперименты продолжительностью 100 – 300  пс 
при различных температурах расчетного блока от 300  К 
до температуры плавления одной из контактирующих 
фаз). Температуру расчетного блока задавали началь-
ными скоростями атомов в соответствии с распределе-
нием Максвелла. При этом суммарный импульс атомов 
в расчетном блоке был равен нулю.

В процессе структурной релаксации, в ходе которой 
происходило сопряжение различных металлов, на меж-
фазной границе образовывались дислокации несоот-
ветствия (рис.  2). Они возникали, как было уже сказано 

выше, в результате несоответствия параметров решеток 
контактирующих фаз.

Распределения свободного объема в плоскости 
меж фазной границы Ni – Al показаны на рис.  2,  а,  б, 
Ni – γFe  – на рис.  2,  в,  г. Визуализацию свободного объе-
ма осуществляли путем расчета среднего расстояния 
от каждого атома до ближайших атомов. Если среднее 
расстояние незначительно отличалось от расстояния, 
соответствующего идеальному кристаллу, атом не изо-
бражали. В противном случае атом закрашивали в тот 
или иной оттенок серого цвета. Черный цвет соответст-
вует наличию вблизи данного атома свободного объема, 
примерно равного объему вакансии (как если бы вблизи 
рассматриваемого атома находилась вакансия).

На рис.  2 видны ядра дислокаций несоответствия, ко-
торые в случае границы Ni – Al (100) образуют сетку с 
квадратными ячейками, состоящую из двух систем крае-
вых дислокаций, а в случае границы Ni – Al (111)  – сетку 
с треугольными ячейками, состоящую из трех сис тем 
краевых дислокаций. Для границы Cu – Au были полу-
чены аналогичные картины; отличие в том, что разме-
ры ячеек дислокационных сеток были больше в связи с 
меньшей разностью параметров решеток меди и золота.

Параметры решеток никеля и γ-железа имеют 
близкие значения (отличие всего 3,2  %), в связи с чем 
плотность дислокаций несоответствия на границе 
Ni – γFe существенно меньше, чем на границах Ni – Al 
и Cu – Au. Кроме этого, дислокации имели неупорядо-
ченную структуру (рис.  2,  в,  г): они не образовывали 
геометрически правильную сетку, как в случае границ 
Ni – Al и Cu – Au. Тем не менее, для большей площади 
межфазной границы Ni – γFe в процессе структурной 
релаксации следует, по-видимому, ожидать образова-
ния дислокационной сетки, аналогичной тем, которые 
образуются на границах Ni – Al и Cu – Au.

Рис. 1. Расчетный блок с межфазной границей Ni – Al (100) 
(вдоль осей X и Y наложены периодические граничные условия; 
атомы, окрашенные в темно-серый цвет, в процессе компьютерно-
го эксперимента оставались неподвижными (жесткие граничные 

условия вдоль оси Z))

Рис. 2. Изображение дислокаций несоответствия на границах 
Ni – Al (100) (а) и (111) (б) и Ni – γFe (100) (в) и (111) (г) с помощью 
визуализатора свободного объема (чем темнее атом, тем больше 

вокруг него свободного объема)
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При исследовании диффузии вдоль межфазной гра-
ницы для каждой заданной температуры в конце молеку-
лярно-динамического эксперимента рассчитывали коэф-
фициент диффузии отдельно для атомов разного сорта. 
Температуру в процессе эксперимента удерживали по-
стоянной. При расчете коэффициента диффузии полага-
ли, что ширина межфазной границы составляет 5  Å. 

В целом вдоль границ (111), несмотря на, казалось 
бы, более высокую плотность атомов в указанной пло-
скости, во всех случаях диффузия протекала интенсив-
нее, чем вдоль границ (100). По всей видимости, это 
обусловлено более высокой плотностью дислокаций 
несоответствия на границе (111) по сравнению с грани-
цей (100) (рис.  2). 

В случае системы Ni – Al вдоль межфазной границы 
интенсивнее мигрировали атомы алюминия. Это было 
связано с тем, что связи Ni – Ni и Ni – Al значительно 
крепче связи Al – Al, вследствие чего дефектные облас-
ти (в виде ядер дислокаций несоответствия) содержа-
ли преимущественно атомы алюминия, из-за чего они 
оказывались более подвижными. Вдоль границ Cu – Au 
(100) и (111) интенсивнее мигрировали атомы меди. 
В  данном случае энергия связи Cu – Au выше, чем свя-
зи Cu – Cu, но меньше, чем связи Au – Au: то есть, как и 
в случае атомов алюминия на границе Ni – Al, в обла-
сти ядер дислокаций более подвижными оказывались 
атомы меди. При рассмотрении границы Ni – γFe су-
щественного преобладания диффузии атомов разного 
сорта замечено не было. В данном случае энергия связи 
Ni – γFe меньше, чем связей Ni – Ni и γFe – γFe. 

По наклону зависимостей ln(D) от T –1 были найдены 
энергии активации диффузии отдельно для атомов раз-
ного сорта: для никеля и алюминия вдоль межфазной 
границы Ni – Al (100) составляет 0,5 и 0,3  эВ, вдоль гра-
ницы Ni – Al (111) – 0,5 и 0,2  эВ соответственно. Полу-
ченные значения близки энергии активации диффузии 
по границам зерен в интерметаллиде Ni3Al [8]: в зави-
симости от угла разориентации зерен энергия миграции 
атомов алюминия находится в диапазоне 0,2  –  0,3  эВ, 
атомов никеля – 0,1  –  0,3  эВ. Следовательно, диффу-
зион ная проницаемость межфазных границ сравнима с 
проницаемостью границ зерен.

Для границ Cu – Au (100) и (111) были получены 
близкие значения энергии активации миграции атомов 
меди и золота: 0,1 и 0,2  эВ соответственно. Для границ 
Ni – γFe (100) и (111) энергия активации атомов никеля 
и железа имела близкие значения порядка 0,1  эВ.

Атомный механизм диффузии исследовали с по-
мощью визуализатора атомных смещений относитель-
но начальных положений [9,  10]. Смещения атомов 
визуализировали непосредственно в процессе компью-
терного эксперимента, что позволяло наблюдать сме-
щения атомов в динамике.

Было выяснено, что дислокации несоответствия иг-
рают ключевую роль в диффузии вблизи межфазной 
границы в условиях твердофазного контакта. Это согла-
суется с выводами работ [5,  6]. На рис.  3 изображены 
примеры картин атомных смещений вдоль межфазных 
границ в процессе компьютерного эксперимента.

В случае границы (100) смещения атомов про-
исходят преимущественно вдоль ядер дислокаций 
несоответствия (рис.  3,  а); при этом более высокая 
плотность атомных смещений чаще наблюдается в 
области узлов дислокационной сетки. Для границ 
(111) характерными являются кооперативные вих-
ревые смещения атомов, причем размер подобных 
«вихрей» совпадает с размером ячеек дислокацион-
ной сетки (рис.  3,  б,  в).

Выводы. С помощью метода молекулярной дина-
мики показано, что на межфазных границах Ni – Al, 
Cu – Au, Ni – γFe формируется сетка краевых дислока-
ций несоответствия (квадратная из двух систем дисло-
каций для границы (100) и треугольная из трех систем 
для границы (111)), играющих ключевую роль в диф-
фузии вдоль межфазной границы при твердофазном 
контакте. Если энергия гетерогенной связи выше, чем 
одной из гомогенных связей контактирующих фаз, то 
интенсивнее мигрируют вдоль границы, как правило, 
те атомы, энергия гомогенной связи которых ниже: в 
этом случае они чаще оказываются в дефектных облас-
тях (например, ядрах дислокаций) и более подвижны. 
Границы, ориентированные в плоскости (100), имеют 
меньшую плотность дислокаций несоответствия по 
сравнению с границами (111), в связи с чем диффузия 

Рис. 3. Миграции атомов в плоскости межфазной границы (смещения атомов изображены черными отрезками; 
серыми жирными штриховыми линиями показаны примерные положения дислокаций несоответствия): 

а – Cu – Au (100) при температуре 900 К в течение 200 пс; б – Cu – Au (111) при температуре 1000 К в течение 200 пс; 
в – Ni – γFe (111) при температуре 1300 К в течение 200 пс 
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вдоль них протекает сравнительно менее интенсивно. 
В  случае границ (100) миграция атомов происходит 
преимущественно вдоль дислокаций несоответствия. 
Для границ (111) характерным является образование 
кооперативных вихревых смещений атомов, причем 
размер данных «вихрей» совпадает с размером ячеек 
дислокационной сетки.
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Abstract. The atomic structure of Ni – Al, Cu – Au, Ni – γFe interface bound-
aries, oriented along planes (100) and (111), and diffusion mechanism 
along it in solid-contact were studied by the method of molecular dy-
namics. It was shown that on the boundary forming a net of edge misfi t 
dislocations, which play key role in diffusion along interface boundary. 
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